Uj hidroxil-csoportot tartalmazo metilénkék analégok
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A metilenkék analogok az orvostudomanyban és biologiaban egyarant felhasznalt anyagok: fert6tlenitésben, gyogyszerkent,
valamint sejtfestésben is alkalmazott vegyuletek. [1,2] Kutatasunk soran modelleztiink 6t metilénkéek analégot DFT szinten, B3LYP
modszerrel, 6-31G** baziskeszlet alkalmazasaval, a molekulaszerkezet és az optikai tulajdonagok kozti 6sszefligges tanulmanyozasa
céljabol. Az 6t vizsgalt molekula kozul elallitottuk a: 3,7-bisz-[di(hidroxietil)-amino]-fenotiazonium-5-jodidot, fenotiazonium-tetrajodidon
dietanolaminnal végzett szubsztitucios reakcioval.

A modellezett metilenkek analogok szerkezetel 3,7-bisz-[di(hidroxietil)-amino]-fenotiazénium-5-jodid (5) kétlépcsés szintézise
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A . Szerkezetvizsgalat:
Az eloallitott vegyuletek
szerkezetéet a kovetkezo
spektroszkopial
modszerekkel igazoltuk: 1H-
NMR, 13C-NMR, FT-IR,
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4 Miiszerek: | Kutatasunk soran eléallitottunk egy hidroxilcsoportokat tartalmazo metilenkek-
Bruker Avance 400 MHz, NMR; Bruker Vector 22 FT-IR; Thermo analogot (5), melynek szerkezetet HRMS, FT-IR es NMR  spektroszkopiaval
Scientific LTQ Orbitrap XL HRMS spektrométer; Perkin Lambda 35 igazoltuk es optikal tyla_Jdonfflgalt IS vizsgaltuk  UV-VIS spe,ktroszkopla\_/al. A
UV/VIS spektrofotométer megflgyellt szolvatokromia es a ,hldr(,)xncsoportok’” meglete, : valamint a
\_ | modellezéssel nyert adatok alapjan, varhato hogy az eloallitott vegyulet alkalmas
@etakrémiés sejtfesesre. /
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