Részletes zardjelentés OTKA 100801
A szupramolekularis kdlcsonhatasok szerepe
egy- és tobbkomponensii szilard fazisu rendszerek felépitésében
Bombicz Petra

A homo- és heteromolekularis kristalyrendszerek alkalmazkodd képességének megismerése lehetévé
tette szilard fazisi anyagok szerkezetének, és gy fizikai-kémiai tulajdonsagainak tudatos
befolyasolasat. Az intermolekuldris kolcsonhatdsok finomhangoldsanak megvaldsitdsaval egy- és
tobbkomponens(i rendszerek izostrukturalitasat megdriztik, illetve morfotrép és polimorf atalakulast
valtottunk ki, kirdlis szétvalasztodast értlink el. Kémiai kotést valtoztattunk irdnyitottan az ionostdl a
kovalensig. A projekt eredményeként a szupramolekuldris effektusoknak a molekuldk szilard fazisban
valé elrendez6désére gyakorolt hatasat értettiik meg mélyebben. Az igy nyert ismereteken keresztiil
kozelebb keriltink az egyre inkdbb el6re meghatdrozott tulajdonsdgi anyagok szisztematikus
megtervezhetGségéhez és elGallitdsdhoz.

A projekt kezdeti munkatervében felsorolt vegyliletcsoportok koziil a kalixarén zarvanyvegyiletekkel
az elGzetes terveknél is gyorsabban, hatékonyabban haladtunk.

Ritkan vizsgdlt, laterdlisan szubsztitualt kalixarének konformaciés viselkedését és
zarvanykomplex képzését irtuk le. A laterdlisan diszubsztitualt kalixarének szintézise onmagaban
bravdr, Prof Weber és kutatdcsoportja végezte. Az daltalunk végrehajtott szerkezetvizsgalat soran
feltart 1,2-alternald molekulageometria pedig szintén ritkasag, bizonyiték arra nézve, hogy a
diszubsztitualt, 1,2-alterndlé geometridji rendszerek homoldég soraban az aszimmetrikusan /
szimmetrikusan diszubsztitualt vegyiletek finom-hangoldsat valdsitottuk meg, megismerve a rendszer
alkalmazkodd képességét.

A kutatdmunka sordn olyan kalixarén kritalyrendszerekkel dolgoztunk, melyekben sikerult
kiilénvdlasztani a sztérikus igények és az elektrosztatikus kolcsdnhatasok irdnyitd szerepét. A két
tényez6 kulon-kiilon, majd egylttes finomhangoldsdval sikeres |épést tettlink a tudatos
kristalytervezés felé. A kristalyok szerkezetét, és igy fizikai-kémiai tulajdonsagait befolyasolni tudtuk,
megtartva izostrukturalitasukat vagy morfotrép ill. polimorf atalakuldst kivaltva. Az iranyitott szinton
szintézis soran Uj, megvaltoztatott tulajdonsagu anyagokat sikeriilt el6allitani. A ,crystal engineering”
kifejezés nyoman bevezettiik a szupramolekuldris kolcsonhatasok tudatos alakitasara a ,synthon
engineering” kifejezést.

A kalixarén témaban korabban megjelent hat cikk utan két cikk jelent meg a diszubsztitualt
kalixarénekrél [1, 2]. Az elmult 4 évben a kalixarén zarvanykomplexek tulajdonsdgainak
finomhangolasa terilletén hat el6adas hangzott el (4 kilféldon, 1 Bruckner termi el6adds, 1 MKE
konferencia keretében) [L2, L3, L4, L7, L9, L13], és egy poszter keriilt bemutatasra nemzetkozi
konferencian [P4]. A témaban meghivast kaptunk a brit Royal Society of Chemistry krisztallografiai
folydirata, a Crystal Engineering Communication (CrystEngComm) Structural Macrocyclic
Supramolecular Chemistry cim(i kiildnszamdba, melyet 2014-ben, a Krisztallografia Nemzetkozi Evében
jelentettek meg. A cikk kiemelt, , highlight” mindsitést kapott, és a cimlapra kerilt [7].

Munkankra felfigyelt az ICSU/IUPAC altal szervezett CONVINCE projekt (CONcepts and
termINology in Crystal Engineering) (IUPAC Project No 2012-044-1-100), melynek célja a ,crystal
engineering” teriletén a megfelel6 terminoldgia kialakitasa. Az altalunk javasolt ,,synthon engineering”
kifejezést és definicidjat (a molekuldk elrendez6désének iranyitdsa a szupramolekularis
kolcsdonhatasokon keresztil) a bizottsag 2015-6s munkaértekezletén megvitatta, hasznalata gyorsan
terjed, mar szaznal is tébb cikkben fordul elé.

A polimorfokndl kimutatott molekuldris nem-krisztallogréfiai elforduldsok csak flexibilitdsukban
korlatozott molekuldknal eredményezhetnek Uj médosulatokat. Korldtozottan hajlékony, Piedfort-
komplexeket alkotd, 2,4,6-triariloxi-1,3,5-triazin molekuldkat vizsgaltunk, melyek nem-krisztallogréfiai



elfordulasok sorozatéaval létesitenek homoldgok (F, Cl, Br, I) és izomerek (orto, meta és para) kozott
morfotrép kapcsolatot. A morfotrépia fogalmat Kalmdan Alajos vezette be b6 egy évtizeddel ezel6tt.
Ezen projekt keretében kimutattuk, hogy a morfotrépia nem-krisztallografiai elfordulasokra vald
felbontasanak, még korlatozottan merev molekuldk esetében is, hatart szab a szubsztituensek mérete
és a molekulaszimmetria sériilése. Az izostrukturalitds és a morfotrépia kozott elvdlaszthatatlan a
kapcsolatot: a szoros illeszkedés mértékének szubsztiticid(k) okozta, 60% ala valé csokkenését nem-
krisztallografiai elforduldsok, esetleg transzlaciok kompenzaljak. A téma egy cikkben [11], és két
el6addson [L16, L18] keriilt bemutatasra.

Szerkezeti vizsgdlatainkat para-NO, és —COOMe, egyuttal kilonb6z6 meta-szubsztitudlt biszfenol F
szarmazékok molekuldris izometricitdsdnak Osszehasonlitdsdara is kiterjesztettiik az izostruktaralis
rendszerek tlr6képességének megismerésére. A szubsztituensek hatasat lattuk a konformaciéra és az
illeszkedési mintazatokra. A konformacids vizsgdlatainkat kiterjesztettiik szubsztitualt e-
kaprolaktamokra is. A C2, C6 és N helyzetl szubsztitucidnak a kaprolaktam gy(ird konformdacidjara
gyakorolt hatdsdra voltunk kivancsiak. -COOMe kapcsoldssal valtoztattuk a héttagu gy(lrl geometriajat.
A diffrakcioval meghatdrozott, szildrd allapotban megvaldsulé konformaciét 6sszehasonlitottuk az
NMR modszerrel vizsgalt, oldatban |év6é molekulageometridval. A szintéziseket Freibergben és
Oxfordban hajtottdk végre, a szerkezetvizsgalat Budapesten készilt. Az eredményeinket két cikkben és
egy konferencia poszteren tettilik kozzé [5, 8, P3].

A heterociklusos, imidazol tartalmd molekuldk bioldgiai rendszerekben megtaldlhatdk. Fenil-
benzimidazol és szarmazékainak homolég sordval végeztiink kisérleteket a masodlagos kélcsonhatasok
erdsségének finomhangoldsa és a sztérikus és elektrosztatikus hatasok fokozatos, lépcsGzetes
valtoztatdsa céljabdl. A vizsgalt rendszer kiilonboz6 tipusi masodlagos kélcsénhatasok, hidrogénhidak
és esetenként halogén koélcsonhatasok tanulmdanyozdasat tette lehetévé, mikdzben zarvanyvegyiiletei
izostrukturalisak maradnak, ill. a valtozas egy bizonyos mértékén tul polimorf atalakulason esnek at. Az
eredmények egy poszteren keriiltek eddig bemutatasra [P6], publikacid elGkészitése folyamatban van.

A gydgyszerhatdanyagok bioldgiai hasznosulasa, oldhatdsaganak novelése, esetlegesen tobb
hatéanyag egyszerre torténé bevitele a szervezetbe volna megvaldsithatd kokristaly képzésen
keresztiil. Uj, gyakran kirdlis, bioldgiailag aktiv vegyiillet masodlagos kotésrendszerét igyekeztiink
atalakitani kokristaly képzéssel, az intermolekuldris kélcsénhatasok finomhangoldsan keresztiil, s
eziltal a fizikai-kémai tulajdonsagukat megvaltoztatni. A kisérleteink sordn azonban a kokristalyok
el6allitasa nehézségekbe Utkozott. Egy gydgyszerhatdanyag szerkezetét tudtuk egykristalyabdl
meghatdarozni [14, L17].

A kokristalyok el6allitasara tett er6feszitéseink sordn olyan kristalyszerkezetek keriiltek a
figyelmiink kdzéppontjaba, melyek bemutatjak, hogy az FDA 3ltal 2012-ben kiadott kokristaly definicid
finomitdsra szorul. A szakmdban zajlé vitdhoz egy poszter bemutatasaval [P1] és két el6adds tartdsaval
[L5, L8] jarultunk hozza. A projekt témajabdl az ECM27 konferencidn bemutatott poszter az MTA TTK
Kutatokozponti Tudomanyos Napok poszter dijat is elnyerte.

A fémorganikus vegylletek korében a litium és a foszfor kozotti kolcsonhatdst vizsgdltuk
szisztematikusan olyan sorozatban, melyben az ionos vegyiilettl a semleges molekulakig 1évé anyagok
voltak. A Budapesti Ml(iszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetemen elGallitott vegylletek szerkezeti
elemzése, a Li és P kozotti kdlcsonhatas fokozatos valtozasa, szilard és folyadékallapotban egykristaly
rontgendiffrakcios és NMR mddszerekkel tortént. Egy cikkben [4] és egy poszteren [P5] mutattuk be az
eredményeket.

Eredetileg a kerék-tengely tipusu szerves ill. fémorganikus gazdak zarvanyvegyileteinek
szupramolekuldris aspektusait a Parmai Egyetemmel egylttmikddve terveztiik vizsgdlni. Az olasz
csatlakozod palydzatot nem nyertiik el. Ezért a Budapesti MUszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetemen
eléallitott, ,,szendvics tipusu" komplexek kristalyszerkezetét vizsgaltuk. A kldrszilolokbdl el@allitott n'-
szilolil-FeCp(CO), komplexek az elsé Fe-Si kovalens kétési sziloil komplexek. Szerkezeti vizsgélataink,
melyeket az egyetemen elméleti szamitasokkal is kiegészitettek, tarta fel, hogy ennek a kotésnek a
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nagy stabilitdsa az oka annak, hogy nem sikeriilt a vegyiileteket szilaferrocénekké tovabbalakitani. A
munkat egy cikkben [12] és egy nemzetkozi el6adasban mutattuk be [L22].

Kirdlis vegylletek masodlagos kolcsdnhatdsainak, a kirdlis szétvalasztédds szupramolekuldris
aspektusainak és kristalystabilitdsanak megértése céljabdl két rendszert vontunk be vizsgalatainkba.
Valasztottunk egy enantiomer tiszta és racém nitroalkdan szarmazékot, a vizsgalatot pordiffrakcids,
FTIR, olvadaspont és DSC vizsgalatokkal tettiik teljessé [6, L11]. Az a-metoxifenilecetsav kirdlis és
racém kristdlydban a szupramolekularis kdlcsonhatdsok rendszere nagyon hasonlé, amely megneheziti
a kiralis szétvalasztast. A kiralis és racém savak, valamint cikohexiletilaminos diasztereomer séparok
szerkezetének ismeretében biner és terner T-x fazisdiagramok késziiltek [15, L15].

Az MTA Wigner Fizikai Kutatokozpontjadban Pekker Sandorral és csoportjaval kezdett a konjugdlt =
elektron rendszerrel biré gazda-vendég és kokristdlyos fullerén komplexek szerkezetvizsgalatanak
el6vizsgalatai soran bebizonyosodott, hogy egykristaly elGallitasa a kozel szférikus és erdsen forgd
rendszerb6l meglehetésen nehéz. Id6kozben az MTA Wigner Fizikai Kutatékdzpontjaban egy Uj
egykristaly diffraktométert installaltak. Ezért ezt a kutatasi irdnyt leallitottuk.

Kutatdsunk a szupramolekuldris kolcsonhatdsoknak az egy- és tobbkomponensl rendszerek
felépitésében betoltott szerepét vizsgdlta kiilonb6z6 vegylletcsaladokban: kalixarénekben, triazin
szarmazékokban, bioldgiailag aktiv szerves valamint fémorganikus vegyiletekben, kiralis vegyuletek
esetén. Az OTKA altal tamogatott kutatds eredményei felkeltették a szakemberek figyelmét. Ezt
bizonyitja a fent mar emlitett meghivas a Crystal Engineering Communication folydirat Structural
Macrocyclic Supramolecular Chemistry cimd kiilonszamadba [7]. A Nemzetkozi Krisztallografiai Unid
altal 2014-ben alapitott IUCrJ folydiratot a krisztallografiai ujsagok legfébb féorumdnak szanjak. Innen
érkezett a felkérés, hogy , Szupramolekuldris kdlcsonhatasok a szilard fazisban” cimmel 6sszefoglald
cikket készitslink [10], benne a bevezetést, 6sszefoglaldst és a polimorfiaval foglalkozé részt irtam meg.
A Crystallographic Reviews folydirat megkeresésére késziilt, megjelenés alatt 1év6é Osszefoglald cikk
[16] az elmult években gylijtott tapasztalatokra tamaszkodva az izostrukturalitds és a polimorfia
kozotti hatarvonal |étezésének kérdését feszegeti, az izostrukturalitas és a polimorfia megjelenésében
a szupramolekuldris kolcsonhatdsok és a szimmetridk szerepét elemzi. Ez a munka keril még
bemutatasra az ICCOSS XXIIl konferencidan meghivott el6adas formajaban 2017-ben [L23].

Az OTKA altal tdmogatott kutatdsrél elGadasban Németorszdgban, Franciaorszagban, Svajcban,
Finnorszagban, Dél-Afrikdban és Magyarorszagon, poszteren Kanadaban, az Egyesilt Kirdlysagban,
Németorszagban, Norvégidban, Horvatorszagban és Magyarorszagon szamoltunk be. Két konferencian
elnokként vezethettem mikroszimpdziumot a témaban: Norvégidban ,Tobbkomponensd kristalyok
tervezése, szerkezete és szerepe”, Kanadaban ,Szupramolekuldris kdlcsonhatasok a szilard fazisban”
cimmel. Szintén a fenti kutatdmunka elismerése, hogy az Eurdpai Krisztallogréfiai Szovetség
»,Molekuldris szerkezet és kémiai tulajdonsidgok” bizottsagat (SIG13) 2015. ota tarselnokként
vezethetem.

Az ENSz a 2014-es évet a Krisztallografia Nemzetkozi Evének nyilvanitotta. Az tinnepi év lehetdséget
teremtett szdmos tudomanyos, valamint ismeretterjeszt6 el6adas tartasara [L1, L6, L10], cikkek
megijelentetésére [3, 9, 13], melyekben az OTKA keretében végzett kutatasok is szerepeltek.

Az OTKA pdlyazati forrds tette lehetévé részleges vagy teljes tdmogatas révén, hogy a kutatasi
eredményeket nemzetkdzi és hazai konferencidkon bemutathassuk: 2012 Indaba7 Skukuza Dél-Afrika
(vezet6 kutatd); 2013 ECM28 Warwick UK (vezet6 kutatd); 2014 IUCrXXIlIl Montreal Kanada (vezetd
kutatd); 2015 ECM29 Rovinj Horvatorszag (vezetd kutatd, Holczbauer Tamas, May Néra); 2016 ECM30
Basel Svéjc (vezets kutatd); valamint hogy az MTA Munkabizottsagi tléseken, és az MKE Kristalyositasi
és Gyogyszerformulalasi Szakosztalya éves kerekasztal konferencidin csoportunk részt vehessen.



Hallgatok bevonasaval igyekeztiink a kutatdémunkat hatékonyabba tenni, s egyben hozzajarulni a jové
generdcidjanak oktatasahoz, krisztallografiai ismereteinek bdvitéséhez. A kutatdmunkdba tobb
hallgatdét vontunk be kokristdlyok el8allitdsa, kristdlyok tesztelése, diffrakcids mérések és értékelésiik
teriiletén: Lovasz Addm BME témalabor, Téth Viola Réza PhD, Pogany Péter postdoc, Gal Tamdas PhD
munka keretében vett részt a feladatok elvégzésében.

Az elmult években célunk volt a szildrd anyagok, egy- és tobbkomponens( rendszerek termikus
viselkedése, fdazisatalakuldsok, bomldsi folyamatok tanulmanyozdsat lehetévé tevd infrastruktira
bdvitése. 2012-ben a Chinoin-Sanofi Zrt kutatdsi részlegének felszamoldsa soran lehet6ség nyilt a
gyartol egy DSC késziilék megvasarlasara, mely alkalmas egyarant hiitésre és fiitésre (-80°C - +350°C).
Amig ennek pénziigyi hattere nem tisztdzdédott, nem akartuk a flithet6 targyasztal beszerzését
megkezdeni. A DSC készllék értékét végil ugy allapitottdk meg, hogy azt, valamint az attelepités
koltségét Prof Czugler Matyds a K75869 szamu OTKA-bdl fedezni tudta. A jelen projektben tervezett
mikroszkdpra szerelhetd h(ithetS-flitheté (-180°C - + 350°C) targyasztal beszerzését a mdsodik
projektévben inditottuk el. A projektpdlyazat beaddsa utan tapasztalt aremelkedés miatt a targyasztal
arat megosztva Czugler Matyds K75869 szamu OTKA-jabdl (1 117 219 Ft) és a jelen OTKA (4 156 577 Ft)
koltségkeretébdl fedeztiik. Az MTA Természettudomanyi Kutatokozpont koltozése miatt a targyasztal
installalasara mar nem kerilt sor a Pusztaszeri Uti telephelyen, hanem azt 2014. marciusaban az Uj
lagymanyosi éplletben helyezték Uzembe. A pénzigyi tervben szerepl6 egyéb beruhazasok
(szamitogép és rontgencsd beszerzése) és kilfoldi iskolan valod részvétel az arak emelkedése miatt mar
nem tudott megvaldsulni. A két beruhdzas a munkavégzés fenntarthatésaga érdekében kutatdkozponti
tdmogatdssal megtortént. A megvaldsult beruhdzds jelentSs infrastrukturdlis fejlédés a laboratérium
életében.

Az MTA Természettudomanyi Kutatékdzpont koltozése a 2014-es év meghatdrozé eseménye volt. Az
egykristaly rontgendiffraktométer koltozése a fogadd laboratérium kialakitasaval egyiitt kilenc
hénapot, a 2014. janudrjatdl szeptember végéig tartd idGszakot vette igénybe. Ez alatt mérni és
hallgatét fogadni nem tudtunk. Emiatt kértlik a kutatasi projekt fél évvel vald meghosszabbitasat,
kiterjesztését 2016. augusztus 31-ig.

A kutatdsi projektet két kutatd kezdte: Bombicz Petra és Kalman Alajos; a projekt utolsé évében
csatlakozott két kutatd: Holczbauer Tamas és May Ndra. A projekt teljes idGtartama alatt az FTE érték
igy 5,11-r6l 6,65-re nétt. A kutatdk csatlakozasat a kutatdcsoport atszervezése tette lehetévé. A
szerz6désmodositas a kérelem pozitiv elbiralasakor megtortént.

A projekt keretében megvaldsult kutatas a szupramolekularis kdlcsonhatdsoknak, és egyben ezeknek a
szilard fazisban a molekuldk elrendezédésére gyakorolt hatdsdanak mélyebb megértését tették
lehetévé. Ennek a gyogyszer-, a bioldgiai-, kémiai- és anyagtudomanyokban egyarant jelentGsége van.
Ezek a kutatasok betekintést engedtek szamos kémiai folyamat mechanizmusaba, mint a molekularis
felismerés, zarvanyképzés, kirdlis megkllonboztetés stb., hozzajarulnak a tudatos kristalytervezéshez,
kristalyszerkezet joslashoz, megkivant tulajdonsagu anyagok elGallithatdsagahoz. Az OTKA projekt
keretében elért eredményekre alapozva tovabbi kutatémunka épithet6.

A projekt résztvevdi koszonetiiket fejezik ki az NKFIH / OTKA hivatalnak a tamogatasért.
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Thermochimica Acta, 2016, kozlésre elfogadva

16. Petra Bombicz*:
The way from isostructurality to polymorphy. Where are the borders? The role of supramolecular
interactions and crystal symmetries.

Crystallography Reviews, kdzlésre elfogadva

El6adasok:

1.

10.

Bombicz Petra, Kalmdn Alajos:

A 100 éves rontgendiffrakcid a gydgyszerkutatdsban.

Gydgyszerkutatds Mdszeres Mddszerei. A Kémiai Tudomanyok Osztalyanak az MTA 2012. évi
rendes kozgy(léséhez kapcsolt tudomanyos ilésszaka.

2012. majus 9. Meghivott el6adas.

Petra Bombicz, Tobias Gruber, Conrad Fischer, Edwin Weber:

Tailor Made Calixarenes.

Indaba? Insight from structures. Skukuza, 2-7 September 2012. South Africa.

Bombicz Petra:

Crystal engineering: fine tuning of intermolecular interactions.

Extraordinary double bill seminar.

University of Cape Town. South Africa, 27 Aug 2012. Invited lecture

Bombicz Petra:

Supramolecular aspects in structural chemistry.

Free State University, Bluemfontein, South Africa, 30 Aug 2012. Invited lecture.

Bombicz Petra, Petra Smie, Ewald Sattler:

Minek nevezzelek: egykomponens( ko-kristaly?

MTA Szervetlen és Fémorganikus Kémiai Munkabizottsag és az MTA Anyag- és Molekulaszerkezeti
Munkabizottsdg K6z6s Munkabizottsagi Ulése. 2012. oktdber 12—-14. Szedres, Magyarorszag.
Bombicz Petra, Kalman Alajos:

100 éves a rontgendiffrakcid. Alkalmazasok a modern gydgyszerkutatdsban.

MKE Kristalyositdsi szakosztaly Oszi Kerekasztal Konferencia, Balatonszemes, 2012. oktéber 26-27.
Abstract p 11.

Petra Bombicz:

Chirality and polymorphy in crystals and co-crystals of pharmaceutical interest.

Technische Universitat Bergakademie Freiberg, Frithjahrssymposium, 22 March 2013. Invited
lecture.

Bombicz Petra:

A kokristaly definicidja.

MKE Kristalyositasi szakosztaly Oszi Kerekasztal Konferencia, Balatonalmadi, 2013. szept. 6-7.
Abstract pp 13-14.

Bombicz Petra:

Az intermolekularis kdlcsdnhatdsok finomhangoldsa: Uton a tudatos kristalytervezés felé.

Az MTA Szerves és Biomolekuldris Kémiai Bizottsag ,Bruckner termi el6adas” sorozata.

2013. szeptember 27. ELTE Kémiai Intézet, Bruckner terem. Meghivott el6adds

Bombicz Petra:

Kémiai krisztallografia: kristaly épitészet.

A fizikai, a kémiai és a bioldgiai tudomanyok osztalyanak kz6s tudomanyos ilése.

A krisztallografia nemzetkézi éve: 2014. MTA, 2014. majus 8.



11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

23.

Gyorgy Pokol, Janos Madarasz, Edit Székely, Béla Simandi, Gyorgy Bansaghi, Imre M. Szilagyi,
Petra Bombicz:

Thermal analysis in the development of optical resolutions based on supercritical fluid
technologies.

11th Eur. Symp. on thermal Analysis and Calorimetry. 2014. Espoo Finnland 17-21 August 2014.
Bombicz Petra:

Izostrukturalitds — morfotrépia — polimorfia és dezmotrdpia.

MTA AMMB, Matrafiired, 2015. februar 27-28.

Bombicz Petra:

Tudatos kristalytervezés a szupramolekularis kélcsénhatasok felhasznaldsaval.

MKE Kristalyositasi és gyégyszerformulalasi szakosztaly szemindriuma. 2015. 03. 12. MTA TTK.
Bombicz Petra:

Gydgyszeralapanyagok krisztallografiai vizsgdlati mddszerei.

Gydgyszeranalitikai Tovabbképzé Kollokvium. Balatonfiired. 2015. 04. 9-11.

Amit Zodge, Marton K&rosi, Maté Tarkanyi, David Hunyadi, Petra Bombicz, Janos Madardsz, Imre
Miklds Szilagyi, Tamas Sohajda and Edit Székely:

Enantioselective diastereomeric salt precipitation of 2-Methoxyphenylacetic acid using (R)-1-
Cyclohexylethyl-amine with supercritical carbon dioxide.

10" European Congress of Chemical Engineering , 27 Sept - 1 Oct 2015, Nice, France.

Petra Bombicz, Nikoletta B. Bathori, Alajos Kalman:

Symmetry-controlled rearrangements in Piedfort Units (PU) of 2,4,6-triaryloxy-1,3,5-triazines.
Athene’s Chemistry, international conference.

Budapest University of Technology and Economics, Budapest, 27" Nov 2015. Invited lecture.
G4l Gyula Tamas, May Noéra Veronika, Holczbauer Tamds, Bombicz Petra:
Gyogyszerhatdanyagok szerkezetének vizsgdlata egykristaly-rontgendiffrakcidval.

I. Debreceni Rontgendiffrakcids Kerekasztal Konferencia. 2016. januar 20. Debrecen.

Bombicz Petra, Bathori Nikoletta, Kdlman Alajos:

Piedfort egységet alkotd 2,4,6-triariloxi-1,3,5-triazin szarmazék kristalyok szerkezeti 6sszefliggései
a racsszimmetridk tikrében

I. Debreceni Rontgendiffrakcids Kerekasztal Konferencia. 2016. januar 20. Debrecen.

Bombicz Petra, Holczbauer Tamas, Gal Gyula Tamas, May Noéra:

Kristdlyosodds — magyarazatok a szerkezet ismeretében.

MKE Kerekasztal, Balatonszemes, 6-7 May 2016. Abtract book p 15.

Bombicz Petra:

Az egykristaly rontgendiffrakcid alkalmazasa a komplexek szerkezetkutatasaban.

MTA Komplexkémiai Munkabiz, Komplexkémiai Kollokvium Balatonvilagos, 2016. m4dj. 30 —jun. 1.
Bombicz Petra:

Az egykristaly rontgendiffrakcid alkalmazasa szerves molekulak és gyégyszerhatéanyagok
szerkezetkutatasaban.

MTA Szerves- és gyogyszeranalitikai Munkabizottsag (ilése. Budapest, MTA Székhdaz, 2016. jun. 28.
Petra Bombicz, Csaba Fekete, Réka Mokrai, Laszld Nyuldszi, llona Kovacs:

Silolyl-FeCp complexes: is there a way to sila-ferrocene?

30™ European Crystallographic Meeting. Basel, 28. August — 2 September 2016.

Acta Cryst. A72,s124, 2016.

Petra Bombicz:

Is there a border between isostructurality and polymorphism?

23" International Conference on the Chemistry of the Organic Solid State.

ICCOSSXXIII. Stellenbosch, South Africa, 2-7 April 2017. Invited Lecture.



Poszterek:

1.

Petra Bombicz, Petra Smie, Ewald Sattler:

Cocrystal constructed of one component?

27" European Crystallographic Meeting. August 6-11, 2012. Bergen, Norway.

Acta Cryst. A68, s232,2012.

Petra Bombicz, Petra Smie, Ewald Sattler:

Cocrystal constructed of one component?

Kutatékozponti Tudomanyos Napok. MTA KK. Budapest, 27-29 November 2012.
Tobias Gruber, Robert Nestler, Wilhelm Seichter, Petra Bombicz:

Crystal Structures and Isometricity Comparison of Bisphenol F Derivatives.

21* Annual Conference of the German Crystallographic Society, Freiberg, 19-22. March 2013.
Petra Bombicz, Conrad Fischer, Wilhelm Seichter, Edwin Weber:

Fine tuning of the inclusion behaviour of calixarenes depending on the bridge substituents.
28" European Crystallographic Meeting.August 25-30, 2013. Warwick, UK.

Acta Cryst. A69, s548, 2013.

Petra Bombicz, Ewald Sattler, llona Kovacs, Alexander Rothenberger, Alexander Okrut:
From Neutral to lonic Species: Studies of Li...P(SiMe;)-PtBu, Complexes.

XXlllth Congress and General Assembly of IUCr. August 5-12, 2014. Montreal, Canada.
Acta Cryst. A70, C640, 2014.

Petra Bombicz, Gyula Tamas Gal, Adam Lovasz, Néra V. Nagy, Tamas Holczbauer:
Intermolecular interactions of benzimidazole derivatives.

29" European Crystallographic Meeting. Rovinj, Horvatorszag, 23-28. August 2015.
Acta Cryst. A71, s467, 2015.



