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I. A kutatohely f6 feladatai 2011-ben

Az intézet f6 feladatanak tekintette 2011-ben magas szinvonali kémiai és interdiszciplinaris
kutatasok folytatasat az anyagtudomany és anyagtechnolédgia, valamint a kdrnyezeti kémia
terliletein. Tevékenységiik alapvetd jellemzdéje, hogy a tudomanyos kérdésekre komplex
modon, tobbféle elméleti, kisérleti és anyagvizsgalati mddszer egyiittes alkalmazdséaval
keresik a véalaszokat.

Témaik kivalasztasakor kiemelt figyelmet forditottak a tudomanyos Gjszeriiségre, a kutatasi
feladatok gyakorlati vonatkozasaira és a tarsadalom aktudlis igényeire. Kutatasi témdaikban az
anyagtudomanyi és a kornyezetkémiai szempontok egyiitt jelennek meg.

A szerkezeti anyagok kémiai és szerkezeti jellemzdinek meghatarozasa, a kialakuldsukhoz
vezetd folyamatok tanulmanyozésa mellett specidlis funkciondlis anyagok eldallitdsara
lehetdség szerint olyan eljarasokat dolgoznak ki, melyekkel a kdrnyezetet legkevésbé terhelik.
A szerkezeti anyagokban létrehozasakor természetes eredetli illetve bioldgiailag lebomlo
komponens beépitésére torekszenek.

A potencidlis vagy valos kornyezeti karok felszdmoldsara olyan kémiai eljarasokat
fejlesztenek ki, melyek nem fejezOdnek be a karenyhitésnél, hanem kiterjednek arra is, hogy a
hulladékokat hasznos alapanyagokka lehessen atalakitani.

1. A 2011-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegili eredmények

a) Kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények

Nanorétegek eléallitasa és vizsgalata

Amorf hidrogénezett szénréteget alakitottak ki polietilén-tereftalat (PET) miiszaki polimer
feliilletén hélium plazma-alap ionimplantaciéval. Osszefiiggéseket tartak fel a kezelési
paraméterek és a feliileti kémiai Osszetétel és szerkezet kozott, amelyek lehetdséget nyljtanak
a feliileti C-tartalom ¢és a kémiai szerkezet céliranyos kialakitasara. Szerkezet-tulajdonsag és
Osszetétel-tulajdonsag Osszefiiggéseket tartak fel, amelyek olyan teriileteken lehetnek
fontosak, mint miiér, mesterséges szivbillentyii €s sztent implantatumok kialakitasa.

Nanocsovek feliiletén 1évo rétegek vastagsaganak meghatarozasara ) modellt fejlesztettek ki,
amely figyelembe veszi az egymason véletlenszertien elhelyezkedd nanocsé-sorokbol
szdrmazo XPS intenzitasokat. A modell modositott feliiletli nanocsdvek és a rajuk levalasztott
rétegek esetén alkalmazhatd. Hasznalhatosagat radiofrekvencias és egyenfesziiltséggel
gyorsitott nitrogénplazmaban kezelt, tobbfali szén nanocsovek kiilsé rétegeinek modositasa
példajan igazoltak.

Funkcionalis szemcsés anyagok eléallitdasa, formdlasa és elemzése

Fehérje tipusi anyagokat tartalmazd kompozit gyodgyszerformak kifejlesztése teriiletén
kiilonb6z6 biokompatibilis és biodegradabilis polimerek (kitozan, politejsav-glikolsav)
felhasznalasaval és magneses nanorészecskék eldallitasaval tobb nanoszerkezetii kompozit
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hordozoérendszer kifejlesztése folyik. A publikalhato alapkutatasi eredmények mellett ezekbdl
olyan szabalyozott- és célzott hatdanyag leadast biztositd 1 gydgyszerformatumok hozhatok
létre, melyek alkalmazasa a betegek szdmara komfortosabb és kisebb terhelést jelentd
gyogyszeradagolast tesznek lehetévé. A kutatocsoport altal vizsgélt mikrokapszulazasi
modszerek a kiilonb6zd Osszetett emulzids — evaporacios ¢és diffuzios fazis atalakitasi
technikak.

A Maribori Egyetem Textil Tanszékével egyiittmitkodésben polimer nanorészecskékbe
kapszuldzott fotokrom festékek faradassal szembeni ellenallasat megfeleld adalékanyaggal
megnovelték. A keletkez6 nanorészecskéket textilanyagok bevonasahoz hasznalt keverékben
diszpergaltak, és tartdés bevonatként printing modszerrel rogzitették.

A hagyomanyos szilard részecsketechnologiai eljarasok koziil természetes eredetii
hidrokolloidok élelmiszeripari alkalmazhatdsagat javitod technologiai moédositasokat dolgoztak
ki (BUSZESZ Elemiszeripari Zrt).

Nanoszemcsés TiBy keramiapor szintézis termikus RF plazmaban

Nanoszemcsés TiB, kerdmiapor szintézisét tanulmanyoztdk termikus plazmdban. Vizsgaltak
kiilonb6zé prekurzorok fliggvényében. Eljarast dolgoztak ki a TiB, szennyezdinek
eltavolitasara. A reakciok kinetikdjanak felderitéséhez optikai spektroszkopiat vettek igénybe.
A mérések soran sikeriilt felvenni és beazonositani a TiO (titan-monoxid) spektrumat,
melynek kiilonds elméleti jelentésége van a plazmadiagnosztikai eljarasok terén. Az
eredmények megalapozhatjdk a plazma hémérsékletének a kordbbiaknidl megbizhatobb
meghatdrozasat.

Nanoszerkezetii amfifil polimer kotérhalok

Folytattdk vizsgélataikat tigynevezett intelligens, hdmérséklet-érzékeny, vagyis also kritikus
oldhat6sagi homérséklettel (LCST) rendelkez6 AKTH-kkal. Megdllapitottak, hogy vizes
kozegben a poli(N,N-dietil-akril-amid) és a poliizobutilén (PIB), illetve a polidimetilsziloxan
alapt kotérhaloknak a testhdmérséklethez kozeli homérséklet-tartomanyban a hdmérséklet
emelkedésével csokken az atlatszosaga (LCST) és kozel linearisan a duzzadasi foka.
Differencialis pasztazo kalorimetriaval meghataroztak a poli(N-izopropilakrilamid)-ot és PIB-
et tartalmazd6 AKTH-k LCST-je és Osszetétele kozotti Gsszefiiggést.

Fémsok megkotésére alkalmas poli(N-vinil-imidazol) alapu amfifil kotérhalokat allitottak eld,
¢és tanulmanyoztak a szerkezetiikb6l adodé tulajdonsagaikat. A kotérhaldokat nanoreaktorként
alkalmazva eziist és réz nanorészecskéket allitottak eld, melyek antibakteridlis hatdsat
vizsgaltak. Felderitették a polimetakrilsav és PIB alapt AKTH-k rovid- €s hosszuidejli (par
Ords és par honapos) reverzibilis duzzadasi tulajdonsdgait a duzzasztdé kozeg pH-janak
valtoztatasaval.

Eloallitottak olyan PIB és poli(poli(etilén-glikol)-metakrilat) (PPEGMA) 6sszetevokbdl allo
amfifil kotérhalokat, amelyekben valtozik a PIB:PPEGMA arany. Kisérletet tettek ilyen
térhalokban fém nanorészecskék eldallitasara, és ezek esetleges katalitikus tulajdonsagainak a
vizsgélatara. Vizsgaltdk linearis PIB ¢és hipereldgazdsos PPEGMA komponensekbdl allo
kotérhalok duzzadési viselkedését, €s felhasznaldsukkal teljesen ujszerti, polialmasavat és
polianilint tartalmazd interpenetralé térhaldkat alakitottak ki.

Uj tipusu polimerek kvaziélé atomatadasos gyokos polimerizacioval

Olyan specidlis szerkezetli kopolimerek gazdasagos ¢és kornyezetileg eldnyds szintézisét
valositottdk meg, amelyek bizonyos tulajdonsagaikban feliilmuljadk szamos eddig hasznalt
polimer fizikai és kémiai jellemzdit. A mlianyagipar altal hasznalt monomerek (sztirol és
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(met)akrilatok) kvaziélé atomatadasos gyokos polimerizacidjaval linearis, csillag és
hiperelagazadsos  polimereket allitottak eld  kornyezetileg elényds  olddszerben
(benzotrifluoridban). Tobbféle katalizatorrendszert is kiprobaltak, aminek soran a katalizator-
koncentraci6 csokkentése fontos szempont volt.

Az igy eldallitott multifunkcidés makromolekuldk funkcionalitasat a felhasznalasi tertileteknek
megfeleléen valtoztattak. A hidroxil-telekelikus polisztirol illetve hidroxil csoportokat
tartalmazo csillag/hiperelagazasos poliakrilatok jol alkalmazhatok poliuretan szintézisénél. Az
altaluk eléallitott, vinil-csoportokat tartalmazo (fotopolimerizacioba vihetd) elagazott
szerkezetli polimerek pedig mint fogtdémoO anyagok johetnek szdmitasban. Ezen ujszeri
anyagok irdnt nagy az érdeklédés nemzetkdzi partnerek részérdl.

Poliizobutilén ¢és poli(poli(etilén-glikol)-metakrilat) (PPEGMA) szegmensekbdl felépiild
blokk-kopolimerek bifunkcios etilénglikol-dimetakrilattal torténd Osszekapcsolasaval jo
mechanikai tulajdonsagu csillag polimert és amfifil kotérhalokat allitottak elo.

Az eldallitott makromolekuldkat minden esetben modern analitikai modszerekkel, mint pl.
lézer fényszorodas detektorral felszerelt gélpermedcios kromatografidval és NMR
spektroszkopiaval vizsgaltak

Funkcios polimerek kationos polimerizacioval

A polimerizacids reakciok kornyezetterhelésének csokkentése céljabol a sztirol karbokationos

crer

crer

tapasztaltdk, hogy a reakciosebesség szisztematikusan csokken, csakigy, mint az
iniciatorhatékonysag. Valamint a kisebb TiCls koncentraciok alkalmazasaval eldtérbe keriilt
egy, a lancvégi csoportot érintd mellékreakcid, az indanil szerkezetet eredményezd
intramolekularis gytirlizarodas is, amit "H-NMR mérésekkel igazoltak. Tovabbi igéretes
eredménynek tekinthetd a sztirol olddszermentes karbokationos tomb polimerizacidjanak
megvaldsitasa, valamint a reakcid levegd jelenlétében torténd kivitelezése, amely az inert
atmoszféra nélkiilozését teszi lehetévé. Vizsgaltak tovabba az izobutilén és p-metilsztirol
karbokationos kopolimerizacidjanak lehetdségét, amely 1) lehetdségeket nyithat specialis
funkcios polimerek eldallitasara.

Polimerek kornyezetileg elonyos lebontasa és atalakitasa

Folytattdk a poli(vinil-klorid) (PVC) degradativ atalakitdsdval kapcsolatos igéretes
kutatisaikat. Oldatban végzett szisztematikus kisérletekkel tanulmanyoztdk a PVC lancon
bekovetkezd kémiai atalakuldsokat a térhaldosodas és mas nemkivanatos reakciok elkeriilését
biztosité koriilmények kozott. Tanulmanyoztak a PVC egyik legnagyobb mennyiségben
hasznalt adalékanak, a dioktil-ftalatnak (DOP) a degradaciora gyakorolt hatasat.
Bebizonyitottdk, hogy az altaluk alkalmazott termooxidativ koriilmények koézott a DOP
hatékonyan el6segiti a kivanatos degradacios folyamatokat. Vizsgaltdk a DOP hatasat
kiilonb6zé koncentraciokban DOP-t tartalmazdé oldoszerelegyekben is. Arra a meglepd
eredményre jutottak, hogy a dioktil-ftalat és az 1,2,4-triklorbenzol bizonyos aranyu keverékel
szinergesztikus hatassal vannak a PVC oxidativ bomlasi folyamataira.

Poliolefinek szerkezet-tulajdonsag dsszefiiggéseinek feltardsa és tulajdonsdagainak modositasa

Tovéabb folytatodott az egyiittmiikodés a TVK-val, melynek eredményei a gyakorlatban is
hasznosulnak. A kutatok bebizonyitottak, hogy szoros kapcsolat all fenn a feldolgozott
polietilén reologiai jellemzdi és a késztermék tulajdonsagai kozott, amelyek nagymértékben
fiiggenek az alkalmazott stabilizator rendszertdl. Iranyelveket fogalmaztak meg a stabilizator
rendszer optimalizalasira. Igéretes eredményeket értek el természetes vegyiiletek
stabilizatorként val6 alkalmazasara.



A Borealis multinacionalis céggel folytatott egyiittmiikodésben Osszefiiggést allapitottak meg
polipropilén polimerek molekuldris szerkezete, a gocképzdk kémiai szerkezete és a termék
tulajdonsagai kozott. Megallapitottak, hogy bizonyos kopolimerek iitésallosaga tobbszorosére
novelhetd megfeleld tipust és mennyiségii gocképzd adagolasdval. Az eredmények alapjan
szabadalmi bejelentés sziiletett. Poliolefineket nano- és természetes erdsitbanyagokkal
modositottak a tulajdonsagok javitasa érdekében.

Természetes és szintetikus polimerek és tarsitott rendszereik

A természetes erdsitGanyagot, toltdanyagot tartalmazéo PP/fa és PLA/fa kompozitok
deformacios €s tonkremeneteli mechanizmusanak vizsgalata soran megallapitottak, hogy a
tulajdonsagokat az erdsitdanyag szemcsemérete és alaki tényezdje mellett a matrix jellemzoi
és a hatarfeliileti kolcsonhatasok is jelentdsen befolyasoljak. A termék tonkremenetele
bekovetkezhet a szalak kereszt- és hossziranyu torése, a szemcsék elvalasa vagy kihuzodasa
kovetkeztében. Kiillonbozd megkozelitéseket dolgoztak ki, illetve alkalmaztak a hatarfeliileti
kolesonhatasok becslésére, és bebizonyitottak, hogy azok széles hatarok kozott valtoznak. PP
¢s PA6/montmorillonit kompozitokban is vizsgaltak a hatarfeliileti kdlcsonhatasok szerepét,
¢és elsdként kozoltek kvantitativ adatokat a kompozitokban kialakulod hatarréteg jellemzdire
vonatkozoan. A rétegszilikdt nanokompozitok kutatdsdban szerzett tapasztalataikat tobb
konyvfejezetben foglaltdk dssze.

Egyre jobban el6térbe keriil a bioldgiailag lebonthatdé polimerek és téarsitott rendszereik
kutatasa is. Sikeresen allitottak elé termoplasztikus keményité nanokompozit filmeket,
amelyek szilardsdga tobbszordsére ndtt az erdsités hatisara, és természetes szallal erdsitett
keményitobdl hatékony taprudat készitettek. Jelentds eredményeket értek el a gyogyaszatban
alkalmazott poliuretan elasztomerek szerkezetének felderitésében, ¢és funkcionalis
csomagoloanyagok eldallitasaban is. A kutatdsok egy jelentds része hazai vagy nemzetkdzi
egyiittmiikddéshez, illetve palyazathoz kapcsolodik.

Biomassza anyagok hasznositasat valamint miianyagok ujrahasznositasat megalapozo
kutatasok

Fa ¢és lagyszaru biomassza valamint csatornaiszap mintak termikus lebontasat vizsgaltdk inert
¢és oxidativ atmoszféraban. FOkomponens elemzéssel Osszefliggést mutattak ki a mintak
termogravimetrids paraméterei €és a kalorimetrids adatok kozott, valamint Uj ismereteket
nyertek a csatornaiszap és az akacfa keverékének oxidativ h6bomlasarol. A mintak égését a
kinetikai rezsim tartomdnyaban az eddig rendelkezésre allokndl ~megbizhatobb
reakcidkinetikai modellel irtak le.

Megallapitottak, hogy a natrium ionos Y és [ zeolitok altalaban alkalmasak a klor- é€s
bromtartalmti polimerek pirolizisolajaban a halogéntartalom csokkentésére, de aktivitasuk
jelentésen eltérd a kiilonbozd tipust szerves halogénvegyiiletek esetében. A benzolgylrii
alifds szubsztituenseibdl ¢és fenolos hidroxilcsoport szomszédos pozicioirdl a klor- és
bromatomok konnyen és teljesen eltavolithatdoak natrium zeoliton, de aromas gylrihoz
kapcsolt halogénatom altalaban csak részben cserélddik hidrogénatomra.

Légkorkémiai kutatdsok

Részletesen vizsgaltdk a 2,3-pentandion (2,3PD) légkorkémiai kinetikajat és fotokémiajat
direkt és relativ kinetikai mérésekkel, valamint impulzus-lézer fotolizis alkalmazésaval.
Els6ként a szakirodalomban megadtdk az OH-gyokkel végbemend reakcid sebességi
egyiitthatgjat. A tapasztalt nagy reaktivitast a 2,3PD molekula B-helyzetben 1évé H-atomjanak
konnyti lehasithatosagaval magyaraztak. Megallapitottak, hogy a molekula jelentés mértékben
elnyel és fotolizalodik a lathatd hullamhossz-tartoméanyban is, ami miatt a 1égkori élettartama
minddssze néhany ora.



A targyévben megjelent kozleménylikben megmutattdk, hogy a dimetil-adenin tipust
nukleinsav-szarmazékok aprotikus olddszerekben mutatott kettds lumineszcencias
viselkedését a reverzibilis kétallapoti rendszerekre jellemzdé kinetikaval lehet leirni. A
legfontosabb energiavesztd folyamat a belsd konverzio, de a spinvaltd reakcid szerepe is
szamottevo. Legjabb kutatasaik arra iranyulnak, hogy leirjak, hogyan mddositja e molekulak
gerjesztett allapotu viselkedését az, ha kozeg protikus.

Kornyezeti elektrokémia

A mar szobahdmérsékleten is folyékony szerves sokra, az un. ionos folyadékokra nagy jovot
igérnek a modern, kornyezetbarat elektrokémiai technologidk terén. Ezek kidolgozasdhoz
alapadatok hianyoznak, melyek meghatarozasara alap-elektrokémiai méréseket végeztek:
Voltammetrias ¢és elektrokémiai impedanciamérésekkel jellemezték az Au(100) egykristaly
elektrodot egy 10j guanidinium-ion-alap ionos folyadékban, az N,N-dibutil-N’,N’-dietil-
N*’,N”’-dimetilguanidinium-bisz(trifluorometilsulfonil)imid elektrolitban. Homérsékletfiiggd
impedanciamérésekkel a kettdsréteg atrendezddésére jellemzd kinetikai adatokat kaptak.
Hasonloképpen az el6z6 évi, butil-metil-imidazolium-hexafluorofoszfatban végzett mérések
kovetkeztetéseihez, most is megallapitottak, hogy a ténylegesen mérhetd effektusok és az
ilyen rendszerek hatarréteg-dinamikéjat értelmez6 kurrens elméletek kdvetkezményei tavol
esnek egymastol.

Az elektrokémidban alapvetd fontossagu a fém-folyadék hatarfeliiletek jellemzése, az ottani
er6hatasok jellemzése. Evégett egy vezetdszondas pasztazd atomierd mikroszkop Osszedllitast
akként modositottak, hogy azzal periodikus fém-fém nanokontaktusok kialakuldsa és
széthuzésa kdzben parhuzamosan legyen mérhetd a fellépd erdhatés és a kontaktus elektromos
vezetése. A berendezéssel folyadékfazisban vizsgaltdk az arany-arany kontaktusok
kialakuldsanal, megsziinésénél, ill. a kiilonbozd vezetési kvantumallapotok kozti
atmeneteknél fellépd erOhatast.

Poliklorozott aromasok roncsolasa héhasznositassal

A “Folyamatos iizemii technologia kifejlesztése poliklorozott aromdsok dehalogénezése”
cimi NKTH project keretében laboratoriumi ¢és nagylaboratoriumi Iéptékben a
reakcidsebesség €s a roncsolasi hatasfok szempontjabol optimalizaltak a bruttod reakcidt, mely
a kloratomok mészkovel torténd lehasitasabol és fixalasabol, a klormentes koztitermékek
héhasznositassal egybekotott oxidalasabol, valamint a reakcidoban képzddo folyadéktazisu
CaCl; gravitacios elkiilonitésébol all. Kidolgoztak a prototipus lizem technologiai tervét. A
konzorciumi tagokkal egyiittmtikodésben megtervezték, és elkészitették a prototipus kiviteli
terveit. Ez a tevékenység magédban foglalta a szerkezeti anyagok kivalasztasat és azok
hoallosaganak és korrdzioallosaganak ellendrzését a reakcio koriilményei kozott; a teljes
rendszer fluid-mechanikai jellemzdinek meghatarozasat elméleti szamitasok és
nagylaboratoriumi  modellkisérletek atjan; valamint a reakcidohdk meghatarozasat
termodinamikai szdmitasokkal kiilonboz6 tipusu és klortartalmu anyagok betdplalasa esetére.
A teljesen automatizalt, a bruttdé reakcid exoterm hgjétél fiiggben 100-200 t/év névleges
kapacitasu prototipus elkésziilt. 2011 folyaman eredményes kisérletek soran a prototipus
tiizetes bevizsgalasa és optimalizalasa megtortént.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

A tarsadalom széles rétegeihez elsdsorban a televizios és radiomiisorokon keresztiil juttattak
el a tudomany hireit. A Mindentudas Egyeteme c. miisorhoz kapcsolédoan harom kerekasztal
beszélgetésen vettek részt, a Delta c. miisorban 0j eredményeikkel szerepeltek, a Kémia Eve
kapcsan pedig radioriportban beszéltek a 114-es és a 116-0s rendszamu elemek IUPAC altali
hivatalos elismerésérol.



Az érdeklédoknek szol az elmult évben magyar nyelven megjelent 8 cikk és egy konyvfejezet
valamint egy német nyelvii cikk. Ezek a tudomanyos ismeretterjesztd anyagok olyan, nagy
érdeklddésre szamot tartd témakkal foglalkoznak, mint a vordsiszap képzodése, tulajdonsagai,
tarolasa, hasznosithatosaga, a megujulo energiaforrasok, a tudomany és altudomany kérdései.

Kiilonosen fontosnak tartjak, hogy a kémidt és altaldban a természettudomanyokat
népszerisitsék a kozépiskolasok korében, ezért sokféle rendezvényen igyekeztek megszolitani
ezt a korosztalyt: Eldadasokat tartottak a Langész Zarofesztivalon Budapesten, a
Tudomanynapon Jaszberényben és Veszprémben, a Kutatok Ejszakajan Budapesten valamint
a Fay Andras Tudomanynépszeriisité Kozépiskolas Programon. Részt vettek a Magyar
Kémikusok Egyesiilete altal a Kémia Eve 2011 rendezvénysorozat keretében kozépiskolasok
részére szervezett ,,Felszinelok” cimi vetélkedd lebonyolitasaban. Posztert mutattak be ,,A
Magyar Tudomany Unnepe” alkalmabol rendezett ,,A mi vildgunk kémidja” szimpoziumon.
Intézeti nyilt nap keretében fogadtak a budapesti II. Rakdczi Ferenc Gimnazium és Berzsenyi
Daniel Gimnazium tanulodit, akik a laboratoriumokban bemutatott kisérleteken keresztiil
ismerkedhettek az intézetben folyd kutatdsokkal. A Waldorf iskola tanuléi az intézeti
rendkiviili kémiadrajukon analitikai kémiai kisérleteket végezhettek.

A kémia irant nagy érdeklddést mutatd kozépiskoldsok tehetséggondozasdval mar tobb éve
foglalkoznak, és a targyévben immaron a harmadik ,,AKI kivancsi kémikus” kutatotaborukat
rendezték meg. A kutatotaborban 15 modern témaban folyo kutatasba 25 didk kapcsolodhatott
be, ¢és a laboratériumi munka mellett megtapasztaltdk a kutatéi munka olyan tevékenységeit
is, mint az eléadas készitése és megtartasa és a cikkirds. A kutatdtdborrdl és eredményeirdl
sz0l tovabbi 3 ismeretterjesztd cikk €s két radidriport.

A palyavalasztas el6tt allo fiataloknak pedig a BME-n és az ELTE-n tartottak
demonstracioval egybekotott eldadast.

II1. A kutatohely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2011-ben

Hazai kapcsolatok

Az intézet harom 0 tevékenységi korben kapcsolodik magyarorszagi intézményekhez, ezek a
kozos kutatdsok végzése, részvétel a felsdoktatasban és fejlesztési munkak ipari megbizasbol.

A koz06s kutatasok jelentds szamu publikdcioban megmutatkoz6 eredményessége elsésorban
abbol adodik, hogy a kiilonbozd iskoldkhoz tartozd kutatok ismereteikkel hasznosan
kiegészitik egymast, és a rendelkezésre allo tobbféle modszerrel a megoldand6 problémékat
komplexen, esetenként multidiszciplindrisan tudjak megkozeliteni.

Tobb éve tart és évenként megujul a kapcsolat a Pannon Egyetemmel funkcionalis
nanorészecskék témaban, a Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetemmel (BME)
mianyagok szerkezet — tulajdonsag Osszefliggéseinek vizsgalataban, és egy éve az Edtvos
Lorand Tudomanyegyetemmel légkorkémiai és fotokémiai kutatdsokban. Az intézet
Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Osztilya a Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi
Egyetem Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékkel koz0s szervezeti egység, a Pannon
Egyetem Miszaki Informatikai Kardnak Miszaki Kémiai Intézetével kozds professzori
laboratorium miikodik, az ELTE TTK Kémiai Intézetével pedig a 2010-ben megkotott
szerzOdés alapjan a targyévben kezdte meg munkajat a Kornyezeti Kémiai-fizikai
Laboratorium. Nem formalis egyiittmiikodésben a Semmelweis Egyetemmel sokkomponensii
biologiai rendszerekben végeztek analitikai vizsgalatokat. A BME Gépészmérndki Kar,
Energetikai Gépek ¢és Rendszerek Tanszékével biomassza anyagok égési tulajdonsagait
hataroztadk meg. OTKA projekt keretében a celluloz alapu bioetanol gyartads hatékonyabba
tételén dolgoznak a BME Alkalmazott Biotechnoldgia és Elelmiszertudomanyi Tanszék
kutatéival.
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Az intézet munkatarsai magas oraszamban oktattak egyetemeken. Gradualis és posztgradualis
eléadasokat tartottak, szeminariumokat és laborgyakorlatokat vezettek a BME Vegyész- és
Biomérnoki Karan, az Eotvos Lorand Tudomanyegyetem Természettudomanyi Karan, a
Pannon Egyetemen és a Miskolci Egyetemen. Az ELTE, a BME hallgatéinak TDK, BSc,
MSc ¢és PhD munkait irdnyitottak, a Semmelweis Egyetemen PhD hallgatok konzulensei
voltak.

Az egyetemek mellett ugyancsak fontosak a kapcsolatok az MTA kutatohalozatan beliili
intézetekkel, kiilondsen a korabbi Kémiai Kutatokozpont intézeteivel.

Az intézet kutatdi nagy szamban vesznek részt az MTA bizottsagainak ¢és
munkabizottsdgainak és mas tudomanyos testiiletek, folyodiratok szerkesztdbizottsagainak
munkajaban.

Tizenkét magyarorszagi kis- és kozépvallalat megbizasabol az intézet kutatasi és fejlesztési
feladatokat, méréseket végzett, tobben koziiliik igénybe vették az intézet akkreditalt
laboratériuménak szolgaltatasait. Hét nagyvallalattal - melyek kozil ketté kilfoldi, kettd
pedig multinacionalis - &ll kapcsolatban az intézet. A tdliikk kapott feladatok jellemzden
nagyobb volumentiek és gyakran tudomanyos igényliek. Az eredmények az anyagi bevétel
mellett esetenként kozds publikdciokban is mérhetd. Vannak olyan vallalatok, melyek az
intézet tobb osztalyaval és kiilonbozo feladatok elvégzésére is szerzodott.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az el6z6 években megkotott és 2011-re is athuzodo kétoldalu egyezmények keretében végzett
munkan feliil, és a tobb éve folyd nem formalis egyiittmiikodéseiken tal az alabbi projekteket
inditottak 2011-ben.

Funkcionalis nanorészecskék eldallitdsa és modellezése radidfrekvencids termikus plazméaban
témaju 3 éves Magyar-Olasz TET egyiittmiikodésre vonatkozd szerzOdést irtak ald az év
utolso napjaiban. A partnerintézmény a Bolognai Egyetem Mérnoki Kardnak Gépészmérnoki
tanszéke.

MTA kétoldalli egyezmény keretében talajmintak lézeres szemcseméret analizise teriiletén
vizsgalatok kezdddtek a Lengyel Tudomanyos Akadémia Agrofizikai Intézetével kozosen.
Kutatasaikat kiterjesztik felszini iiledékek elemzésére is.

A Kinai Uj Energia Vallalattal biobutanol iizemanyag extraktiv fermentacioval torténd
eldallitasdn dolgoznak. Az eldallitds kétfazisi immobilizalt rendszerben, specidlis Uj
szétvalasztasi és frakcionalasi technikaval torténik.

Ujszerti multifunkcionalis, elagazasos polimerek szintézise teriiletén kialakult egy
munkakapcsolat az indiai Roorkee székhelyli Indiai Technologiai Intézet Kémia Tanszékével.

Az 0j és régi egylittmiikodések velejardja az intézet kutatdinak kiilfoldre és a kiilfoldiek
hazankba utazasa.

Az intézet kutatdoi ) és kevéssé ismert komplex permangandtsok eldallitasaval ¢és
jellemzésével foglalkoznak, ¢és ezzel kapcsolatban latogatast tettek az indiai
Jodhpur Egyetemen ¢és a Cirill és Metod Egyetemen Skopjeben (Macedoénia). Ugyanezzel a
témaval kapcsolatban latogatott az intézethez a romaniai Petru Poni Intézet munkatarsa.

Egy fiatal munkatars atomatadasos gyokods polimerizacids kutatdsokat folytatott a Bazeli
Egyetemen Svijcban. Blokk-kopolimerek szintézisével foglalkozott az intézetben az Indiai
Technologiai Intézet kutatoja.

Biomassza anyagok hdébomlasanak kinetikaja vizsgalatdhoz kapcsolodod szamitogépes
kiértékeléseket tanitott az intézet kutatdja a Trondheimi Egyetemen (Norvégia). A Hawaii
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Egyetem (USA) professzora a biomassza hasznositds kutatasa témaval rendszeresen
visszatérd vendége az intézetnek.

Europai Unidés COST program keretében égési folyamatokat leiré kinetikai modelleket
tanulmanyozott egy fiatal kutaténé a Karlsruhei Egyetemen (Németorszag).

Hosszi évek ota eredményes munkat folytat az intézet kutatéja az Ulmi Egyetemen
(Németorszag), ahol fémek elektrokémiai tulajdonséagait vizsgalja ionos folyadékokban.

A Berni Egyetemen (Svéjc) molekularis vezetés mérésével foglalkoznak, ahol az intézet
munkatarsa nagyérzékenységli miszereket fejleszt. Hasonlo érdeklddés - elektronatlépés
vizsgalata a molekularis elektronika 1j anyagaiban - hozott az intézetbe két kutaton6t a pragai
Heyrovsky Intézetbdl (Csehorszag).

Erasmus program keretében PhD hallgat6 érkezett a Vilnius Egyetemrol (Litvania). Szilikatok
plazmatermikus eléallitasa és jellemzése témaban végzett kisérleti munkat az intézetben.

Az intézet tobb kutatdja tagja nemzetkozi tudoményos szervezeteknek és kiilfoldi folyodiratok
szerkesztobizottsagainak.

IV. A 2011-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatasa

A targyévben elnyert OTKA pélydzat keretében természetes ¢€s mesterséges polimer
hulladékok egyiittes pirolizisével foglalkoznak. T6bb mint 40 halogén tartalmi komponenst
azonositottak a PVC-t és bromozott égésgatlot is tartalmazd polimerkeverék pirolizisekor
keletkezd olaj komponensei kdzott. A teljes szerzodésallomany 6 M Ft, ebbol 2011 évre 1.117
ezer Ft jutott.

V. A 2011-ben megjelent jelentdsebb tudomanyos publikaciok

1. Toéth A, Veres M, Kereszturi K, Mohai M, Bertoti I, Szépvolgyi J
Structure-property and composition-property relationships for poly(ethylene terephthalate)
surfaces modified by helium plasma-based ion implantation
APPLIED SURFACE SCIENCE 257 pp. 10815-10820. (2011)

2. Feczkd T, Téth J, Dosa Gy, Gyenis J
Optimisation of protein encapsulation in PLGA nanoparticles
CHEMICAL ENGINEERING AND PROCESSING 50 pp. 757-765. (2011)

3. Karoly Z, Mohai I, Klébert Sz, Keszler A, Sajo IE, Szépvolgyi J
Synthesis of SiC powder by RF plasma technique,
POWDER TECHNOLOGY 214 pp. 300-305. (2011)

4. Fodor Cs, Kali G, Ivan B
Poly(N-vinilimidazole)-I-poly(tetrahydrofuran) amphiphilic conetworks and gels: Synthesis,
characterization, thermal and swelling behavior
MACROMOLECULES 44 pp. 4496-4502. (2011)

5. Csiszar E, Fekete E

Microstructure and surface properties of fibrous and ground cellulosic substrates
LANGMUIR 27 pp. 8444-8450. (2011)
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Kovacs J, Pataki P, Orban-Mester A, Nagy G, Staniek P, Féldes E, Pukanszky B

Melt stabilisation of Phillips type polyethylene, Part IlI: Correlation of film strength with
the rheological characteristics of the polymer

POLYMER DEGRADATION AND STABILITY 96 pp. 1771-1779. (2011)

Varhegyi G, Bobaly B, Jakab E, Chen H

Thermogravimetric study of biomass pyrolysis kinetics. A distributed activation energy
model with prediction tests

ENERGY AND FUELS 25 pp. 24-32. (2011)

Demeter A

Hydrogen bond basicity in the excited state: Concept and applications

In: Ke-Li H, Guang-Jiu Z (szerk)

Hydrogen bonding and transfer in the excited state, Chapter 3

John Wiley & Sons Ltd., Chichester, 2011. pp 39-78., ISBN-13: 978-0-470-66677-7

Bakos I, Szabo S, Pajkossy T

Deposition of platinum monolayers on gold

JOURNAL OF SOLID STATE ELECTROCHEMISTRY
15 pp. 2453-2459. (2011)
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VI. Az Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet f6bb mutato6i 2011-ben

1.Létszamadatok

Atlaglétszam”: Ebbél kutato™:
PHD v. CSc™: MTA doktora v. DSc”:
MTA levelez6 tag”: MTA rendes tag:

Akadémikusok szama (a fenti ketté Gsszesen):

Az intézethez k6t6d6 akadémikusok szama:

AT

35 év alatti, intézeti llomanyban levo kutatok szama*: kutatonOk szama*:

2. Publikaciok®

@
hy

Az év folyaman megjelent tudomanyos?, oktatési és tudomanyos ismeretterjeszté® publikaciok szama sszesen:

~
~

2.1 Az év folyaman megjelent tudomanyos publikaciok szama:

2.1.1 Szakfolyéiratban megjelent tanulmanyok, cikkek szama®

=
o

TV 111 00

o

hazai tudomanyos folyoiratban magyarul: ~ idegen nyelven:

kiilfoldi folyodiratban magyarul: ~ idegen nyelven:

N
o

T T T AT

mindezekbdl impakt faktoros publikacié magyarul: ~ idegen nyelven:

recenzio, kritika magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.2 Komn®, kényvfejezet®
kényv/monografia’ magyarul: ~ idegen nyelven:
tanulmanykdtet magyarul: ~ idegen nyelven:
konyvrész és konyvfejezet magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.3 Konferenciacikk- és kiadvany
magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.4 Egyéb publikacid®

tanulmanykotet szerkesztése, szoveggondozas magyarul: ~ idegen nyelven:
sorozatszerkesztés magyarul: ~ idegen nyelven:
atlasz® magyarul: ~ idegen nyelven:
tematikus térkép magyarul: ~ idegen nyelven:
kritikai kiadés: 5 szerz6i'” ivig:
kritikai kiadas: 5 szerzdi iv felett:

szotari szocikkallomany magyarul: ~ idegen nyelven:

T

lexikoncikk magyarul: ~ idegen nyelven:
szakforditas: S ivig:

szakforditas: 5 iv felett:

[EEN
SN



bibliografia magyarul: ~ idegen nyelven:

adatbézis*® magyarul: ~ idegen nyelven:
atalogus™® magyarul: ~ idegen nyelven:
2.2 Oktatasi anyag

fels6oktatasi tankényv vagy jegyzet'* magyarul: ~ idegen nyelven:

2.3 Tudomanyos ismeretterjeszto irdas cikk magyarul: ~ idegen nyelven:

1T

konyv, kdnyvrészlet magyarul: ~ idegen nyelven:

3. Hatastényez6s és idézettségi mutatok

107.497
dsszesitett impakt faktor:'®

. 1407
Osszes fliggetlen hivatkozas szama:

. . 16 1652
Osszes hivatkozas szama:

ERRERENNAR

kapott recenzid, kritika:

4. Tudomanyos fokozat, illetve cim megszerzése 2011-ben

3.000 0.000

'
!

PhD: MTA doktora cim:

0
megadott kiilfoldi oltalmak szama®:

5. Szellemi alkotasok védelme’
nemzeti uton megadott oltalmak szama:*®;
értékesitett szabadalmak szama:

20

szerz6i jogvédelem alé tartozo alkotasok szama“™:

6. Részvétel a tudomanyos kozéletben
Tudomanyos rendezvények

al
J

(AN
ii§

N

nemzetkdzi rendezvényen tartott eléadasok szama: ~poszterek szama®:

hazai rendezvényen tartott eléaddsok szama: ~poszterek szama:

hazai rendeZVények szervezése: nemzetKozi rendezvények szervezése:

Szakértoi tevékenység

tanacsadoi tevékenységek szama®:

10 0
opponensi vélemény Osszesen ebbdl kiilfoldre:
31 4
egyéb szakért6i vélemény: ebbdl kiilfoldre:
) ) 142 135
egyéni szaklektori vélemény Osszesen: ebbdl kiilfoldre:

Részvétel tudomanyos testiiletben

N
w

iNiE

szerkesztOségi tag nemzetkozi szakfolyodiratban:

szerkeszt0dégi tag hazai fszakolyoiratban:

1
nemzetkozi tud. bizottsag vezetdje:

12

nemzetkdzi tud. bizottsag tagja:
hazai tud. bizottsag tagja: hazai tud. bizottsag vezetdje:

7. Az intézetet és a tudomanyt népszeriisitd tevékenység
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nyilvanos esemény megrendezése23:

kultaralis rendezvények?:
ismeretterjesztd eldadasok szama:
tudomanyos ismeretterjeszté miisorok szerkesztése TV-ben, radioban:

8. A hazai fels6oktatasban végzett tevékenység

N
o

T 11T

rendszeres hazai felséfokii oktatasi tevékenységet végzék szama®:

ebbdl doktori iskolakban oktatok szama:

doktori iskolaban torzstagok szama:

N
[es]

elméleti kurzusok szdma?®:

=
w

témavezetések szama (TDK-dolgozat):

=
o

témavezetések szdma (BA, illetve BSc diplomamunka):

[
o

témavezetések szama (MSc, illetve MA diplomamunka):

N
w

témavezetések szama (PHD-disszertacio)
9. Egyéb adatok

9.1 Kutatoi mobilitas
A kutatohely vendégtevékenységet folytatd munkatarsainak szama

hazai egyetemen vagy kutatdintézetben:
kiilfoldi egyetemen vagy kutatdintézetben:
Vendégkutatok szama a kutatohelyen

hazai kutatok szama félévnél rovidebb ideig:

T

kiilfoldi kutatok szama félévnél rovidebb ideig:
A kutatohelyen mas hazai kutatok éltal kutatomunkaval eltsltott ids?:
A kutatohelyen kiilfoldi kutatok altal kutatémunkaval eltdltott ido:

9.2 Vallalati kapcsolatok az aktualis évben

A kutatohellyel szerzodéses kapcsolatban all6 kozép- és kisvallaltok szama:

A kutatohellyel szerzédéses kapcsolatban allo nagyvallalati partnerek szama:

0
doktori iskolat vezetok szama:
) 29
gyakorlati kurzusok szama:

vallalatnal:

vallalatnal:

félévnél hosszabb ideig:

nr

félévnél hosszabb ideig:

=
N

nr



10. Pénziigyi adatok

Az id6szak folyaman a teljes koltségvetési timogatés dsszege

T

Fiatal kutatéi lldshelyek szama

Az id6szak folyaman a teljes sajat bevétel(palyazatok, szabadalmak, szerzddések, stb.) dsszege

*

(az akadémiai koltségvetési tamogatason kiviil) M Ft

sajat szabadalmi és szerz6i jogi bevétel :
Hazai palyazatok:

Az ¢év folyaman miivelt OTKA-témak szdma: A targyévre vonatkoz6 bevétel :

Az év folyaman mivelt NKTH-palyazat témainak szama:
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Kémiai Kutatokozpont
BIOMOLEKULARIS KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1110, Fax: 438-1145
e-mail: hajos.gyorgy@ttk.mta.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatohely f6 feladatai 2011-ben

Az intézet kutatasi tevékenysége dontéen a biomolekularis kémia két fontos teriiletére iranyul:
uj vegyiiletek szintézisére és reakciokészségiik feltarasara, valamint a bioldgiailag hatasos
molekuldk kotddésének, transzportjanak és lebomldsanak tanulmanyozésara.

A szintetikus  munkak  elsOsorban  heterociklusos  szarmazékok,  alkaloidok,
peptidmimetikumok és szénhidratok eldallitasat célozzak, a biokémiai kutatasok
kotodésvizsgalatokra, neurokémiai témakra, transzportfolyamatok tanulmanyozasara &s
metabolizmus-vizsgalatokra osszpontosulnak. Ezek mellett organokatalitikus eljarasokkal is
foglalkoznak.

Gyogyszerkotddési vizsgalatokat is végeznek, a metabolizmus folyamatainak vizsgélataval
foglalkoznak, valamint potencialis gyogyszerjelolt molekulak és célfehérjék azonositasan és
tervezésén dolgoznak. Komoly erdfeszitéseket tesznek tovabba neurodegenerativ
megbetegedések (példaul az epilepszia és az ischémia) mogott fennallé mechanizmusok jobb
megértése érdekében.

1. A 2011-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények
a) Kiemelkedé kutatasi és mas jellegii eredmények
Heterociklusos vegyiiletek szintézise és vizsgalata

A fenotiazinnal szubsztitudlt diének korét 0j funkcionalizalt szdrmazékokkal (pl. aminokkal,
savamidokkal, szulfoxidokkal) egészitették ki 0 szintetikus eljarasokkal. E munka részeként
altalanos eljarast dolgoztak ki 2-amino és 2-amidofenotiazinek szintézisére.

A magyar-portugal egyiittmiikodés keretében 40 db 1j szarmazék multidrog-rezisztenciat
gatlo hatasat tesztelték baktériumokon. A kozds munka és a kutatdsi eredmények alapjan
meghataroztak a jovobeli lead vegylilet szerkezeti feltételeit.

A kéntartalmt piridin-szdrmazékok korében egy 0j atrendezddést mutattak ki, mely szokatlan
moédon egy metil-csoport részvételével zajlik le. A folyamatot kvantumkémiai szamitassal
értelmezték.

Az izokinolin-gyliri uj funkcionalizalasaval kiterjesztették a fluoreszcens tulajdonsagh
szarmazeékok korét, ezekre a vegyiiletekre jol jarhato szintézist dolgoztak ki.

Kiilfoldi (argentin) kooperacioban a specidlis ,.flash vakuum pirolizis” modszerrel Uj
indazolszarmazékok keletkezését mutattak ki.

Neurokemiai kutatasok

Azonositottdk egy 1) tipust, kordbban leirt, glutaminsav felvétellel kozvetleniil kivalthato
glialis y-amino-vajsav (GABA) kibocsatasi folyamat forrasat és in vitro epilepszia modellben
felderitették hatdsat a neuronalis aktivitisra. A NANOSENO projekt tdmogatasaval egyedi
ioncsatorndk aktivitdsanak mérésére alkalmas nanoszenzort fejlesztettek ki és vizsgélati
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protokollt dolgoztak ki nanorészecskék funkciondlis neurotoxicitdsanak meghatarozasara.
Meghataroztak egy, a neuronalis aktivitastol fiiggetlen, energia-metabolitok altal aktivalt

crer

Molekularis farmakologiai kutatasok

Kimutattdk, hogy az aj-savas glikoprotein (AGP) szérumfehérjén specifikusan kot6do
fluoreszcencias jelzéanyagok kotédésmodja jelentdsen megvaltozik egy endogén szteroid
jelenlétében.

A Quinacrine stereoszelektiv kotodését detektaltak immobilizalt calmodulinon.

Igazoltak az indukalt CD (cirkularis dikroizmus) savok mérésével az a-kimotripszin eddig
ismert gatloszereitdl merdben eltéré novényi alkaloidok (berberin, szangvinarin, keleritrin,
ellipticin) kotédését, amelyek az enzim lehetséges gatldészereinek tekinthetok. Ugyancsak CD
spektroszkopids modszer alkalmazasdval kimutattdk, hogy a bilirubin specifikusan kotédik
tobb, az emberi szervezetben eléforduld enzimhez. A bilirubin és az enzimek kofaktorai
(NADH, AMP) kozott kimutatott kotddési kdlesonhatdsok képezhetik részben az epepigment
¢lettani és koros koriilmények kozott kifejtett bioldgiai hatdsainak szerkezeti alapjat.

A Cyclolab Kft.-vel egyiittmiikodésben vizsgaltak a danzil-aminosavak sztereoszelektiv
elvalasztdsat Ujonnan szintetizalt ciklodextrin szarmazékok alkalmazéaséaval, kapillaris
elektroforézis technikéval.

Elvalasztastechnikai moddszereket dolgoztak ki a nanoszenzor komponensek vizsgalatara,
jellemezték a szenzor fluoreszcencias sajatossagait.

Vizsgaltdk a farmakologiai allosztéria szerkezete, termodinamikaja, evolucidja és tervezése
Osszefliggéseit. Kimutattdk GABA-A receptorokra neuroszteroidok alegység-szelektiv
potencial6 hatasat.

A metabolizmus folyamatainak vizsgalata

Kidolgoztdk a mitéti mintakbol torténd majsejt izolalds technikajat. Egyre kevesebb a
kisérleti munkdra alkalmas, nem transzplantalt kadaver donorbdl szdrmazé maéjszovet. Ez
terapids szempontbol jo, mert a szervek tobbnyire betiltetésre kerililnek, a kutatist és
gyogyszerfejlesztést azonban megneheziti. Igazoltdk, hogy a mitéti mintdkbol jo
életképességli, toxikoldgiai €és majfunkcid vizsgalatokra alkalmas sejtkultira készitheto.

Folytattdk annak vizsgalatat, hogy mi okozza a patkdny és a humdan hepatocitdk eltérd
reakciojat gyogyszerkezelés hatdsara. Az epesd6 homeosztdzisban fontos szerepet jatszo
ABCBI11 és SLC10AL1 transzporterek aktivitasanak valtozasat tanulmanyoztak néhany in vivo
kolesztazist okozo gyogyszerrel torténd kezelést kovetden. Kimutattdk, hogy a human
hepatocitak sokkal érzékenyebben reagaltak ciklosporin-A kezelésre, mig a patkanysejtek
transzport folyamatait a bosentan jobban befolydsolta. Human ¢és patkany hepatocitdkon
vizsgaltak a nagyon széles kdrben hasznalt lipidcsokkentd szerek, az atorvastatin, fluvastatin,
pravastatin, rosuvastatin hatdsat a m4j transzporterek mitkodésére és expresszidjara egyszeri
és tobbszori adagolas utan. Igazoltadk, hogy tobbszori adagolds utan az atorvasztatin csokkenti,
mig a fluvasztatin megemeli az epesok (taurokolat) bejutasat a hepatocitakba. A fajok kozotti
kiilonbség a transzport folyamatok valtozasdban gydgyszerek vagy gydgyszerjeldlt molekulak
hatasara fontos informaciot jelent a gyogyszerfejlesztOk szamara. Ezek a vizsgélatok a
gyogyszerfejlesztés korai stadiuméban jelezhetnek hepatotoxikus mellékhatast, vagy karos
gyogyszer-interakcidt. A vizsgéalatokban egylittmiikodé partner a SOLVO Biotechnologiai
Zrt. volt. A Szent Istvan Egyetemmel kooperalva a terapiarezisztenciaért felelds
transzporterek ¢€s oxigén-fiiggd fehérjék jelenlétét hataroztdk meg és jellemezték allati
tumorokban, kiilonds tekintettel a fotodinamikus terapidban (PDT) részvevd transzporterekre.
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Gyogyszer-kolcsonhatasok vizsgalata

Kidolgoztak a CYPtest™ diagnosztikai eljaras szakmai alapjait, amely a szervezet gyogyszer-
lebontd képességének meghatarozasaval lehetové teszi az egyénre szabott gydgyszeres terapia
kialakitasat. A diagnosztikai rendszer egyfelél a gydgyszer-metabolizmusban résztvevo
citokrom P450 enzimek expresszidjdnak meghatarozasan (CYP-fenotipizalds), masfeldl a
DNS-analizissel megallapithato génhiba kimutatasan (CYP-genotipizalas) alapul. A mddszer
klinikai alkalmazasra keriilt olyan betegcsoportoknal, ahol tobb hatéanyagot egylittes
adagolnak, vagy ahol az egyéni gyodgyszeres kezelés jelentOsen javithatja a gyodgyszerek
hatékonysagat és nagyban csokkentheti a toxicitds kockéazatat. Az eljaras piaci bevezetését a
Toxi-Coop Toxikologiai Kutatdo Kozpont Zrt vallalta fel.

A CYPtest™ eljaras szabadalmi oltalmi igénye bejelentésre keriilt az Eurépai Szabadalmi
Hivatalnal (EP 11184319.9) és a CYPtest ™ védjegyet a Nemzetkozi Unidban (EU, Japan,
USA) bejegyezték. Megkezdodott az eljardas bemutatdsa orvos szakmai és tarsadalmi
férumokon.

Oligoszacharidok reakcidinak tanulmanyozdsa

A heparin hatas-szerkezet Osszefiiggés tanulmanyozasdra harom heparin tetraszacharidot
szintetizaltak biologiai vizsgdlatok céljara. E tetraszacharidok szintézise a korabban
kidolgozott ortogonalis védOcsoportstratégia segitségével egyetlen kozods intermedierbol
tortént. Ugyancsak bioldgiai vizsgalatokhoz tovabbi azacukrokat, a heparanaz enzim 4j tipusu
inhibitorait, allitottak elo.

Folytattak a glikozilezési reakciok sztereokémiai eredményét befolyasoldo tényezok
szisztematikus vizsgalatat. Részletesen vizsgaltdk az olddszerek befolyasat a szubsztituensek
altal okozott sztereoszelektivitas valtozdsokra. Meghataroztdk azokat az oldoszereket,
melyekben a kivant sztereoszelektivitas valtozas maximalis, tovabba azokat az oldoszereket
is, amelyekben a szubsztituens altal okozott nemkivant hatds minimalizalhatd. Az olddszernek
a szubsztituens hatasra gyakorolt befolyasat elméletileg is értelmezték.

Biologiailag aktiv szénhidratok szintézise

A C-glikoaminosavakat tartalmazé peptidomimetikumok eldéllitdsara jelenleg rendelkezésre
allo irodalmi modszerek hatranya az, hogy a célvegyliletek soklépéses szintézis soran
nyerhetdek. Emiatt az utobbi években jelentésen megndvekedett a szintetikus 1épés-hatékony
tobbkomponensii reakciok hasznalata a bioldgiailag aktiv hatdéanyagok kutatasdban. A
nagyfoku szerkezeti diverzitdsuk miatt a tobbkomponensii reakcidok alkalmasak kisebb
molekulakonyvtarak létrehozdsara és eldsegitik az 1) vezérmolekuldk (lead compounds)
konnyebb felfedezését.

Szénhidrat-modositott peptidmimetikumok szintézisét 4CR-Ugi reakcioval valositottuk meg
C-glikozil aldehid és keton valamint L-aminosavakbdl eléallithatd kiralis aldehid és keton
szarmazékokbol kiindulva. Az Ugi-reakcidban tovabbi reaktansként az amin és savfunkciot
egy molekulaban tartalmaz6 L-aminosavakat (alanin, szerin, treonin, prolin), valamint
kiilonboz6 izonitrileket (glikozil izonitril, glicinbdl eléallithatod etil 2-izociano-acetat, terc-
butilizonitril) alkalmaztunk. A reakcioban képzddé a-aminoacil-amid diasztereomerek aranya
(dr) a kiralis karbonil vegyiilet, valamint a hasznalt aminosav szerkezettdl fiiggden 1.5 €és 9
értekek kozott valtozott.
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Organokatalitikus reakciok tanulmanyozasa

A kutatocsoport az altaluk kifejlesztett, s viladgszerte alkalmazott kinin-alapa
organokatalizator alkalmazasi lehetOségét vizsgalta az organokaszkad reakciok teriiletén.
Jelentésen boviteni tudtdk a katalizatorcsalad alkalmazasi korét, s szamos olyan komplex
molekula szintézisét valositottdk meg, amelyek szintetikus szempontbo6l elérhetetlenek voltak.
Az éltaluk eléallitott molekulak f6 felhasznalasi teriilete a gyogyszerfejlesztés lehet.

A nemrégiben felfedezett frusztralt Lewis sav-bazis parok teriilete egy alapvetden 1) stratégiat
hozott a kismolekulak aktivalasaban, amelyek koziil kiemelkedik a hidrogén aktivalasa. A
koncepcié megfogalmazasa mellett, egy gydgyszeripari szempontbol jelentds molekulacsalad
esetén demonstraltak is a tervezési elv hatékonysagat. Szamos kinolin gytirtis vegyiilet, illetve
alkaloid hatékony, szelektiv redukcidjat valositottdk meg. Részletes mechanizmus kutatasuk
pedig egy érdekes reakciout felismeréséhez vezetett, amely alapja lehet a jovobeni katalitikus
rendszerek tervezésének.

A méretkizérasos elv tovabbi kiakndzasat valositottdk meg az un. hidroszililezési
folyamatokban, itt nem Hy-t hanem trialkil-szilanokat alkalmaztak redukald szerként. A
méretkizarasos elvnek koszonhetéen olyan szelektiv reakciok voltak megvalosithatok oxo
vegyiiletek korében, amelyek eddig sem katalitikusan, sem sztochometrikus redukaloszerek
esetén sem volt elérhetd a szintetikus vegyészek szdmara.

Vizsgaltak annak lehetdségét, hogy egyes, gyogyszerkémiai szempontbol fontos, egzotikus
szerkezeti felépitésii aromas rendszerek kialakitdsa megoldhato-e organokatalitikus mddon.
Végiil tobb szintetikus modszert fejlesztettek ki 3, 4 illetve 5 szubsztitualt aromas vegyiiletek
eldallitasara, amely modszerben az aromds gytiriit két egymast kovetd kondenzécios 1épéssel
alakitottak ki.

A palladium katalizalt C-C kotés kiépitése a modern szerves kémia nélkiilozhetetlen elemévé
valt. Eléallitottak néhany alkaloid ciklopropan szarmazékat, ami egyediilallo ezen a teriileten.
Sikeriilt a rangszamkiilonbségek Osszegén alapuld, analitikai moddszerek és modellek
rangsorolasara szolgalo eljaras elméleti megalapozasa és validalasa, véletlenszerliségi teszt
elméleti eloszlasanak levezetése és gyakorlatban alkalmazhatdé szamitégépes program
kifejlesztése. A rangsorolas, nemcsak kémiai targykorben hasznalhatd, hanem altalanosan, pl.
egyetemek, bankok, orszagok rangsorolasara is.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

A kutatdsok egyik célja olyan szintetikus eljardsok kifejlesztése, amely lehetové teszi a
toxikus fémek helyettesitését, illetve mennyiségiik jelentds csokkentését szintetikus kémiai
gyakorlatban. E célkitlizések nagymértékben megegyeznek az EU éltal is megfogalmazott
,beyond 2020 megfogalmazasokkal.

A kutatok részt vettek elsdsorban a kozépiskolasoknak szervezett tudoményt népszeriisitd
programokban. Szamos ismeretterjesztd eldadast tartottak a kémia évében.

A Nemzeti Fejlesztési Ugynokség TAMOP 4.2.3/KMR palyazatara benyujtott “Immerziv
kommunikécids csatorndk a természettudomanyos ismeretterjesztés szolgéalataban® cimi
projekt keretében részt vettek a Kémiai Panorama folyodirat és a Kémia Portalja online
magazin (http://www.kemiaportal.hu) és a Langész tudomdnyos ismeretterjesztd portal
(http://www .langesz.hu) szerkesztésében. Két ismeretterjesztd cikket publikaltak a Biokémia
¢s Kémiai Panorama folyoiratokban. Harom eldadast tartottak doktoranduszoknak,
gyogyszerbiokémikusoknak és sztereokémikusoknak.
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II1. A kutatéhely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2011-ben

Az intézet kutatdi a Semmelweis Egyetemen miikddd0 MTA Neuromorfologiai ¢és
Neuroendokrinoldgiai Laboratoriumaval ,,A Glu-GABA cserefolyamatban résztvevo
célfehérjék anatomiai és immunhisztokémai lokalizdcidja” cimli téméaban eredményesen
dolgoztak egyiitt.

Részt vettek ,,A Glu-GABA cserefolyamat hatasa in vivo neuronalis aktivitdsra” cimii téma
vizsgalataban az MTA Pszicholdgiai Intézet kutatoival kooperalva.

A Creative Labor Kft. partnerrel kozosen, nanoSEN9 projekt keretében kozos kutatds-
fejlesztési  tevékenységet végeztek ,,Sejtvonalak eldallitdisa immunfestési metodika
tesztelésére” cimii témaban.

A LuminoChem Kft. céggel az ,,Uj Na* ion-szelektiv fluoreszcens festékek fejlesztése” cimii
témaban eredményesen dolgoztak egyiitt nanoSEN projekt keretében.

A Nanochem Kft. partnerrel egylittmiikodve részt vettek — nanoSEN9 palyazati timogatassal
—az ,,Ultraérzékeny fluoreszcens detektor fejlesztése” cimili téma megvaldsitasaban.

Az intézet tudomanyos egylittmiikodést folytat a BioBlocks Magyarorszag Kft.-vel a
,INOvényi alkaloidok o-kimotripszin kotddésének vizsgalata” cimili témédban a szintetizalt
indolokinolin alkaloidok enzimko6tédésének sikeres kimutatasa és részletes vizsgalata
céljabol. Az egyiittmiikodés soran egy kozos publikacié sziiletett.

A Virtua Drug Kft. partnerrel kozosen eredményesen kutatnak a ,,Gydgyszer-human szérum
albumin kotédési kolcsonhatasok joslasara alkalmas on-line platform 1étrehozdsa” cimi
témaban. A gyogyszer-szérum albumin kotddés joslasara rontgenkrisztallografiai adatok és a
szupport vektor gép modell egyiittes alkalmazasaval egy nyilvanos, webalapu on-line
platformot hoztak létre. A kozds eredményeket egy publikacioban ismertették.

A Cyclolab Kft.-vel egyiittmiikddve az ,,Uj ciklodextrinek kiralis szelektor hatékonysaganak
¢s komplex képz0 sajatsdgainak vizsgalata” cimii témaban a szintetizalt ciklodextrin
szarmazékok részletes vizsgalatat végezték el. Az egylittmiikodés soran egy publikacio jelent
meg.

Egyiittmiikodést alakitottak ki a Richter Gedeon Nyrt.-vel a ,,Neuroszteroidok alegység-
szelektiv, GABA-A receptorokat potenciald hatasar6l” cimili témaban, s eredményeiket kdzos
kozleményben publikaltak.

Az EGIS Gyodgyszergyar megbizasabol vegyiiletek hatdsvizsgalatat végeztek el TBPS és
GABA kolcsonhatasara membran preparatumban.

A HepaRG, human hepatoma sejtvonal transzporter proteinjeinek jellemzésének kutatdsaiban
egylittmiikodoé partner a Biopredic International (Rennes, Franciaorszag) szervezet volt. A
HepaRG sejtvonal helyettesitheti a nagyon korlatozottan rendelkezésre 4ll6 human primer
hepatocitakat in vitro toxikoldgiai vizsgalatokban. Igazoltak, hogy az efflux transzporterek
gyogyszer-interakcios vizsgalatai hasonld eredményre vezettek a két sejttipusban.

23



A ,Komplex sejtkultira- és membranvezikula-alapti in vitro szolgaltatdscsomag fejlesztés
kolesztatikus anyagok nagy érzékenységli preklinikai szlrésére” cimli témaban a Solvo
Biotechnology céggel eredményesen kooperalnak (GOP 111-09/1).Hepatobiliaris uptake és
efflux transzporterek experesszidjanak valtozasat hataroztdk meg a kultira idejének
fliggvényében. A gyogyszer-interakciok vizsgalatara alkalmas teszteket dolgoztak ki human
¢s patkdny hepatocitak felhasznalasdval. Egy tudomanyos publikacio sziiletett az
egylittmiikodés soran.

A ,,Redox szabdlyozas az endoplazmads retikulum lumenében” cimli téméaban a Semmelweis
Egyetemmel miikddik egylitt az intézet ETT palyazat keretében. Olyan gyogyszerek hatasat
vizsgaltak a bilirubin-glukuronidok (BG) eliminacidjara, amelyek klinikai alkalmazasuk soran
kolesztazist okoztak. Tobb vizsgalt hatéanyag jelenlétében a BG szinuszoidalis transzportja
megndétt, aminek kovetkeztében a transzport eltoldodott a szinuszoidalis tér irdnyaba. Ez
jellegzetes kolesztatikus hatéds, amely konjugalt hiperbilirubineamiaként jelentkezik.

Az Uzsoki Utcai Korhazzal egyiittmiikddve az “ER — stressz kialakuldsanak vizsgalata
metabolikus szindroémaban” cimii témaban modszert dolgoztak ki, amely soran tumoros
majbol reszekcioval eltavolitott szovet egészséges r1észEébdl izoldltak hepatocitakat.
Maijfunkcios vizsgalatokkal igazoltdk, hogy a mitéti mintakbol jo életképességli sejtkultara
készithetd.

A Delta Services Kereskedelmi és Szolgaltatd Kft.-vel egyiittmiikddve a ,,Virtualis
Laboratérium gydgyszerinterakciok vizsgalatara” cimii témdaban transzport kisérletekkel
tamasztottak ald, hogy in silico vizsgalatok alapjan human ABCG2 és ABCBI transzporterek
szubsztratjainak josolt gyogyszerek eliminacidjaban valdban ezek a transzporterek jatszanak-e
szerepet. A témaban egy k6zds publikacio jelent meg.

A ,Hepatobilidaris  transzporterek  szerepe a  gyogyszerindukalt  kolesztazis
patomechanizmusdban” cimmel egy PhD-hallgatd képzése és a disszertacio kisérletes
munkdja folyik a Semmelweis Egyetem PhD Doktori iskolajanak keretében.

A ,,Személyre szabott gyogyszeres terdpia kialakitasa a beteg gydgyszer-lebontd képessége
alapjan” cimii témaban az intézet egyiittmiikddik a Févarosi Onkormanyzat Egyesitett Szent
Istvan és Szent Laszlo Korhdzzal, a Gottsegen Gyorgy Orszdgos Kardiologiai Intézettel, a
Semmelweis Egyetem, Transzplantacios €s Sebészeti Klinikdval, Semmelweis Egyetem
Pszichiatriai és Pszichoterapias Klinikaval, Heim Pal Korhazzal, a Madarasz Utcali
Gyermekkorhazzal és a Fejér Megyei Szent Gyorgy Korhazzal. A CYPtest™ alkalmazasaval
vizsgaljak a betegek gyodgyszer-lebontd (méregtelenitd) képességét, és kozosen kialakitjak a

crer

Intézmények kozotti egylittmikodési megallapodas keretében az intézet kooperal az MTA
Szegedi Biologiai Kutatokdozpont Enzimologiai Intézetével ,DNS metildcidjanak
meghatarozasa” ciml és a ,,K-vitamin transzportjanak tanulmanyozasa” ciml téméakban. A
korabban kidolgozott LC/MS/MS alapt metilacios profilmeghatarozast alkalmaztuk szamos
biologiai mintdn. Az eredményekrdl két cikkben szamolnak be. Mddszert dolgoztak ki K-
vitamin ¢és metabolitjAnak LC/MS/MS alapi meghatirozasdra. A modszert sikeresen
alkalmaztak éles biologiai mintakon. A kutatas eredményeit két publikacioban kozolték.

Kutatas-fejlesztési tevékenységet végeztek a Servier Kutatdintézettel és a Richter Gedeon
Nyrt.-vel.
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A Budapesti Miszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetemen részt vettek a Szerves Kémia és
Technologiai Tanszék oktatasi tevékenységében és kutatdsaban. A kutatdsi téma cime:
,»ZAszimmetrikus biotranszforméciok folyamatos cséreaktorban” volt.

A magyar — indiai kétoldalu kutatasi egyezmény keretében, a ,,Szintetikus kémiai kutatdsok
heterociklusok korében” cimili témaban eredményes egyiittmiikodést alakitott ki az indiai
egyetemmel (Sardar Patel University, Vallabh Vidyanagar-388120, Gujarat, India). A
kutatomunka lehetové tette egy 1j, izokinolinnal kondenzalt triciklusos gylriivaz egyszerii
szintézisének kidolgozasat. Eredményeiket egy kozleményben tették kozzé.

A ,,Synthesis and biological activity of new nitrogen-, sulfur-, and oxygen containing
condensed heterocyclic compounds” cimmel Ormény-magyar kétoldalu akadémiai
egyezménnyel az Ormény Tudomanyos Akadémia Finom Szerves Kémiai Intézetével
mikodott egyiitt az intézet. A telitett heterociklusos vegyiiletcsalad tagjainak néhany, a
magyar laboratériumban kidolgozott és sikeresnek bizonyult atalakitasaira keriilt sor.

Az ,,Uj célpontok és 0j gyogyszerjeldltek az epilepszia lekiizdésére: a gamma-aminovajsav
transzport fehérjék altipusainak megkiilonboztetésére szolgald szelektiv spirociklusos
gatloszerek tervezése” cimil témaban (ERA-2010 Chemistry) sikeresen palyazatot készitettek
el.

A Turku-i Egyetem Farmakologiai Tanszék kutatdjaval kozos kutatomunkat végeztek a
rekombinans GABA-A receptorkotddés tanulmanyozasara.

A ,HepaRG, human hepatoma sejtvonal transzporter proteinjeinek jellemzése” kutatasi
témaban az intézet a Biopredic International szervezettel (Rennes, Franciaorszag) kooperal. A
HepaRG sejtvonal helyettesitheti a korlatozottan rendelkezésre 4ll6 humén primer
hepatocitakat in vitro toxikologiai vizsgélatokban. Igazoltdk, hogy az efflux transzporterek
gyogyszer-interakcios vizsgalatai hasonld eredményre vezettek a két sejttipusban.

A ,Bioaktiv emlérdk ellenes glikdzaminoglikdn oligoszacharidok kifejlesztése emldérak
kezelésére” cimmel az intézet eredményes kutatasi tevékenységet fejtett ki (TET 10-1-2011-
0053). Egyiittmiik6dd partner a szingapuri egyetemmel (Department of Anatomy, National
University of Singapore, Singapore) volt.

Nemzetk6zi konzultaciokat és tudomanyos el6adasokat tartottak a Lonza (Svéjc) €s Sanofi
(Franciaorszag) cégeknél.

Egy akadémiai csereprogram keretében az intézet egyiittmiikddik a Poznani Miiszaki
Egyetemmel (Lengyelorszdg) ,Hibrid nanorendszerek inverz gazkromatografids és
kemometriai jellemzése” cimii témdban, amelynek keretében perlit és abraziv toltéanyagok
csoportositasaval €s hasonlosagaiknak kimutatasat végezték. A k6z6s munka eredményeként
eddig 6t publikacio jelent meg.

Az ”Eltér6 kemometriai és analitikai modszerek 6sszehasonlitasa” ciml témaban kiilonb6zo
analitikai mérési, mintakezelési, extrakcids stb. mddszereket rangsoroltak és hasonlitottak

Ossze. Egyiittmiikodo szervezet a Novi Sad-i egyetem volt. Egy k6zds publikacio jelent meg.

Az intézet kutatdi eldadéasokat tartottal a Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki ¢s Biomérnoki Kar Doktori Iskol4jaban.
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IV. A 2011-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatasa

Az intézet 2011-ben ,,Uj szintézismodszerek kidolgozasa és alkalmazasa célzott hatasteriileten
aktiv heterociklusos molekuldk szintézisére” cimii témaval Az OTKA palyazat tamogatasi
mértéke 30 M Ft volt. 2011-ben a multidrog-rezisztenciat gatld ) vegyiiletcsaladot
fejlesztettek ki, valamint elvégezték az uj atrendezddések kimutatasat és elméleti értelmezését
a heterociklusos kémia teriiletén. Egy specidlis kisérleti technika: a ,,flash vakuum pirolizis”
felhasznalasaval a gytiriitranszformacio kialakitasat is megvaldsitottak.

A ,,Bioaktiv rakellenes glikdzaminoglikan oligoszacharidok kifejlesztése emlorak kezelésére”
cimli t¢éméban sikeres TET Palydzatot nyertek el. A palydzati timogatds mértéke 54 M Ft,
2011-ben: 20 MFt.

»A  4,5,6,7-(klormetil)indolok  eldallitasa ¢és alkalmazasuk indolvazas alkaloidok
szintézisében” cimll témaval sikeresen palyaztak (OTKA). Eléallitottak az ergolinvazas
alkaloidok néhany képviseléének ciklopropan szarmazékat.

A ,,D3/D2 parcialis receptor agonistak vizsgalata dopamin, GABA ¢és glutaminsav kibocsétési
mintazatok meghatarozasaval akut agyszeletben” cimmel palyazatot (Richter témapalyazat)
nyert el az intézet. A palydzati timogatas mértéke 4 M Ft.

A GOP-1.1.1-09/1-2009-0001 sorszamu palyazat keretében 200 M Ft-ot nyert az intézet,
amelybdl 2011-ben 79 milli6 Ft volt a tdmogatas ,,Egyéni gyogyszeres terapia kialakitasat
tdmogaté molekularis diagnosztikai szakértdi rendszer ¢€s szolgdltatds kidolgozasa” cimil
témaban. 2011-ben befejezték a CYPtest'™ eljaras modszereinek (CYP-fenotipizalas és CYP-
genotipizalas) beallitasat és validalasat, valamint megkezdték a klinikai kiprobalast.

A, Virtualis laboratorium gydgyszerinterakciok vizsgéalatdra” cimmel elnyert palyazat
(KMOP 1.1.1-09/1-2009-0044) keretében 2011-ben feltérképezték 10 hatdanyag citokrom
P450 enzimeken keresztiil megvalosuld gyogyszerinterakciojat. A tamogatas mértéke: kb. 140
M Ft.

Az intézet a ,Kilonb6zo analitikai és kemometriai modszerek 0Osszehasonlitasa” cimi
témaban 1,46 M Ft tdmogatast nyert, melybdl targyében 0,73 M Ft-ot kapott (TET, RS-
9/2009).

V. A 2011-ben megjelent jelentdsebb tudomanyos publikaciok

1. Daragics K, Szabo P, Fiigedi P
Some observations on the reductive ring opening of 4,6-O-benzylidene acetals of
hexopyranosides with the borane trimethylamine-aluminium chloride reagent
CARBOHYDRATE RESEARCH 346:(12) 1633-1637. (2011)

2. Varga Sz, Jakab G, Drahos L, Holczbauer T, Czugler M, So6s T
Double diastereocontrol in bifunctional thiourea organocatalysis: iterative Michael-
Michael-Henry sequence regulated by the configuration of chiral catalysts
ORGANIC LETTERS 13:(20) 5416-5419. (2011)
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Németh K, Tarkanyi G, Varga E, Imre T, Mizsei R, Ivanyi R, Visy J, Szeman J,
Jicsinszky L, Szente L, Simonyi M

Enantiomeric separation of antimalarial drugs by capillary electrophoresis using neutral
and negatively charged cyclodextrins

JOURNAL OF PHARMACEUTICAL AND BIOMEDICAL ANALYSIS 54:(3) 475-481. (2011)

Molnar T, Dobolyi A, Nyitrai G, Barabas P, Héja L, Emri Zs, Palkovits M, Kardos J
Calcium signals in the nucleus accumbens: Activation of astrocytes by ATP and
succinate

BMC NEUROSCIENCE 12:96. (2011)

Temesvari M, Paulik J, Kobori L, Monostory K

High-resolution melting curve analysis to establish CYP2C19*2 single nucleotide
polymorphism: comparison with hydrolysis SNP analysis

MOLECULAR AND CELLULAR PROBES 25:(2-3) 130-133. (2011)
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Kémiai Kutatokozpont
NANOKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest Pusztaszeri ut 59-67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Tel.: 438-1132, Fax: 438-1164
e-mail: valyon.jozsef@ttk.mta.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatohely fo feladatai 2011-ben

Az intézet feladata a nemzetkozi szinvonali tudoményos kutatas folytatasa foként a katalizis,
a nanokémia ¢és feliiletkémia teriiletén.

A heterogén kataliziskutatisok a megjuld energiaforrasok hasznositdsira, az
energiakonverzid hatékonysaganak javitasdra, a porusos anyagok szintézisére és
modositasara, a feliileti és szerkezeti tulajdonsdgok meghatirozasara, valamint a fizikai-
kémiai és katalitikus tulajdonsagok kozotti Osszefliggések tanulmanyozasara vonatkoznak.
Intenziv kutatdsokat végeznek az alkoholoknak, elsGsorban lizemanyagként, Hp-forrasként és
tlizeldanyag cellakban torténd hasznositdsa céljabol. Figyelmet forditanak a katalizatorok
feliiletén lejatszodo folyamatok, valamint a reagensek és a katalizatorok kolcsonhatdsanak
vizsgalatara is. Az intézet egészségvédelemmel Osszefliggd kutatasi iranyai kozott kiemelkedd
az orvosi c€li szerves és szervetlen alapii nanorendszerek eldéllitasa, amely alkalmas a
hatéanyagok ¢és szenzormolekuldk célzott bevitelére, valamint az eldallitott és jellemzett
nanorendszerek bioldgiai hatdsanak és toxicitdsdnak vizsgélatéra.

A széles spektrumu feliiletkémiai kutatdsoknak koszonhetéen az intézet részt vesz
bioszenzorok fejlesztésében, tervezett tulajdonsdgli nanorészecskéket és nanoszerkezetll
bevonatokat készit és jellemez, az elektromos energiatarolas 1) eszkozeit fejleszti
(szuperkondenzatorok), illetve intelligens anyagokat (6ngyogyitd és elnyujtott védd hatasu
bevonatok, mikrokapszulak) allit elo.

1. A 2011-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegli eredmények
a) Kiemelkedo kutatasi és mas jellegii eredmények

Biologiai nanokémiai kutatasok

’

Uj kindzgatlot tartalmazo liposzomas és micellas rendszereket allitottak eld és jellemeztek. A
kiilonbozé méretli és Osszetételli, sztérikusan stabilizalt liposzomék héjszerkezetére pontos
leirast adtak az ESRF (European Synchrotron Radiation Facility) ID02 mérdallomasan
kivitelezett kisszogli rontgenszorasi adatok alapjan. A modell-membran rendszerekben a
polialmasav, dendrimer, illetve a TRIS puffer altal foszfolipid kettdsrétegek szerkezetében
okozott valtozasokat jellemezték.

A multilamelléds vezikula modellrendszerek mellett valtozatos Osszetételii kétdimenzios lipid
szervezddéseket — oldatfelszinre teritett Langmuir-monorétegeket, szilard hordozds
monorétegeket, valamint hordozott lipid kettdsrétegeket — dallitottak eld és rezgési
spektroszkopiaval determinaltak az egyes szerkezeti jellemzdiket. Meghataroztak a lipid-
rétegek (DPPG/DPPCdgy) és kémiai anyagok, polimerek (hialuronsav, PAMAM G5.0 (amino)
¢s G4.5 (karboxilat) dendrimerek 0.05 mg/ml koncentracidban) kozotti kolcsonhatasokat.
Célzott hatdéanyag-bevitelre alkalmas szilard, kompakt €s mag-héj 6sszetételii nanohordozokat
fejlesztettek ki és jellemeztek. Terapias fibrinolizis céljara protedzzal toltott liposzémakat
allitottak eld, illetve azok elhelyezkedését tanulmanyoztak a fibrin matrixban.
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A nemesfém kolloid rendszerek biomedicinalis alkalmazasa az irdnyitott gydgyszerbevitelnél
nyujt segitséget, mely az egyik legfontosabb megoldand6 feladat a modern terapias
eljarasokban. Ehhez olyan kolloidélisan stabil hordozd részecskék sziikségesek, amelyek
egyrészt képesek megkotni a hatdéanyag molekuldkat, mésrészt a kolloidalis stabilitasukat
megorzik a bioldgiai kornyezetben is. Ilyen rendszereknek szamos egyéb feltételnek is meg
kell felelniiik. Egyik potencidlis lehetdség a kolloidalis arany részecskéknek
gyogyszerhordozo anyagként torténd alkalmazésa. A bioldgiai kdrnyezetben megkivant
kolloidalis stabilitas biztositasahoz j tipusu stabilizal6 anyagok ¢€s 1j szintézismodszerek is
sziikségesek. A témateriilethez kapcsolddoan 1) szintézis mddszert dolgoztak ki, amelyben
cukorzsirsav-etoxilatumokat alkalmaztak az arany nanorészecskék kolloid rendszereinek
stabilizalasara. Megallapitottdk, hogy az ezekkel a molekuldkkal boritott arany részecskék
rendkiviil hosszi tava, 12 honapos stabilitdssal rendelkeznek. A kolloidok stabilitasukat
nemcsak az eredeti, vizes kozegiikben Orzik meg, hanem fiziologids s6 koncentraciot
tartalmazo koriilmények kozott is. A stabilitds idétartama a felhasznalt feliiletaktiv anyagban
1évo etilén-oxid lanc hosszatol fliggden 5-30 nap kozott valtozott. Az elért eredményekre
alapozva mar hatdéanyagot tartalmazo terapids készitmények eldéllitasa is tervezhetdveé valik.
Megvalosult a tervezett mikrofluidikai ,,lab-on-a-chip” biologiai sejtvizsgalatok céljaira
kifejlesztett multifunkcionalis eszkdz, amely szimultan elektrokémiai és optikai stimulaciora,
valamint adatgytijtésre alkalmas. Az eszkdz gazdasagi hasznositasara tervet készitettek.

Feliiletmodositasi és nanoszerkezet-vizsgalatok

Szénalapti szuperkondenzatorok kutatasi terén tanulmanyoztak kiilonb6zé anyagmindségii €s
fajlagos feliiletti elektrédok (szénszovet, aktiv szén, szénnanocsé (CNT)) elektrokémiai
jellegzetességeit. Megallapitottak, hogy a CNT alapt elektrodok a kis porusellenallasuk és jo
vezetOképességiik kovetkeztében kiemelkedden nagy teljesitménysiirliséggel rendelkeznek,
nagy frekvencidju alkalmazésra kivaldak, mig az aktiv szén, illetve szénszovet alapt
elektroédoknak — a nagyobb fajlagos feliiletiiknek koszonhetden — energiatarold képességiik
kivalo. Megallapitottak tovabba, hogy a CNT ndvesztése soran az alkalmazott katalizator
falvastagsaga, valamint a CNT-réteg slirlisége szabalyozhatd. Az optimalizacid soran sikeriilt
60 F/g specifikus kapacitast elérniiik, mely megkozeliti az egyfali szénnanocsd szerves
elektrolitokban elméletileg elérhetd maximalis kapacitasat (80F/g).

elektronkémiai  mikroszkép  (SECM)  sikerilt az  5-(4’-izopropilbenzilidén)-2,4-
dioxotetrahidro-1,3-tiazolnak (5-IPBDT), mint korr6zids inhibitornak a réz felilletén torténd
iddbeli réteg kialakuldsat kovetni és egyuttal igazolni, hogy az 5-IPBDT egy jo korr6zids
inhibitor.

Széles korben tanulméanyoztdk a nanokémiai eljarasok alkalmazhatdsdgat nikkel, kobalt,
mangan €s vas nanorészecskék, valamint az ezekbdl felépiild nanoszerkezetli kompozit
anyagok eldallitasi lehetségeit. Mddszert dolgoztak ki az izometrikus, illetve palcika és
egyéb specidlis alak-anizometriaval rendelkezé nikkel nanorészecskék eldallitasara.
Tanulmanyoztak ezen anyagok magneses jellemzdinek véltozasat a szemcseméret és az alak-
anizotropia fliggvényében. Megallapitottak, hogy a palcika alaka részecskéknél a magneses
hiszterézis gorbébdl szarmaztathatd koercitiv erd értéke mintegy 2/3-dal nagyobb, mint a
gomb alakll részecskék esetén. E kutatdsi eredmény azért is lényeges, mivel a fém
nanorészecskék, kozottik is a nikkel szamos vezetd kutatasi teriilet szamara rendkiviil fontos,
igy példaul alapanyagként haszndlhaté optikai, elektronikai eszkozokben, katalitikus
eljarasokban valamint magneses anyagokat igénylé berendezésekben. Kiemelkedden nagy
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hogy a szemcseméret egyidejiileg a nanoméret-tartomanyban maradjon. A kutatési
eredmények egyrészt Uj lehetdségeket tarnak fel ezen anyagok kémiai Uton torténd
eldallitasahoz, masrészt bovitik a magneses részecskék fizikai/kémiai tulajdonsagairdl
rendelkezésre allo ismereteket.

Pasztazo elektrokémiai mikroszkoppal kimutattak a mikrokapszulak korr6ziovédd hatasat
ac¢llemezeken. Kutatdsokat végeznek a mikrokapszuldk bevonatban valo alkalmazasi
lehetdségeinek kidolgozasara, vizsgaljak a kapszuldk fizikai tulajdonsagait, foglalkoznak a
hatéanyagot elhiz6édd idoben leadd mikrogdmbok matrix anyaganak vizsgalataval, a
hatéanyag kioldodasaval, a mikrorészecskék festékbe épithetéségének €s a biolerakodas
iddbeli alakulasanak megismerésével is.

Elemzik a komplex hatasu — korr6zi6 és biolerakodas gatlo — nanorétegek kialakitasanak
lehet6ségét fémfelilleten molekularis, Onszervez6dé és Langmuir-Blodgett filmekkel, s
polimer rétegekkel; valamint tanulmanyozzdk a szilard hordozdra felvitt rétegek
tulajdonsagait, illetve a rétegek kialakitasanak (rétegszam, koncentracio, utokezelés) hatasat a
fémek kioldodasra.

Hidrogén-energia kutatasok

A polimer elektrolit membran (PEM) tiizel6anyag cellak elektrokatalizatorainak fejlesztése
soran iranyitott feliileti reakcioval — jol szabalyozott koriilmények kozott — Pt3Sn (fee) dtvozet
fazist alakitottak ki, ami rendkiviil aktivnak mutatkozott szénmonoxid (CO)
elektrooxidaciojaban, igy az andd katalizatorok CO-tolerancidjat jelentds mértékben sikeriilt
novelni; a CO-oxidacidjanak kiinduldsi potencidlja 500 mV-tal csokkent a csak Pt-t
tartalmazé katalizatorhoz képest. Szintén a CO-tolerancia, valamint a hidrogén
elektrooxidacioja aktivitdsanak novekedését eredményezte az aktiv szén modositasa TixWyO»
elektromosan vezetd vegyes oxidokkal, amelyek eldallitdsara ) moédszert dolgoztak Kki.
Mintegy hatszoros aktivitasndvekedést sikeriilt elérni a modositatlan katalizatorokhoz képest.
A TixW,0, vegyes-oxidban a rutil/anatdz fazisarany valtozasa nagy hatassal van az
elektrokatalitikus aktivitasra. A kifejlesztett katalizatorok €és membran elektrod egyiittesek
kivaloan teljesitettek a tiizel6anyag-celldkban. A hagyomanyosan alkalmazott 0.8 mg Pt/cm®
nemesfém igényt mérsékelték 0.55 mg Pt/cm?—re ugy, hogy kozben a cella elektromos
teljesitménye elérte, s til is szarnyalta a kereskedelmi forgalomban kaphaté membran-
elektrdd egyiittesekét: 0.5 V kapocsfesziiltség mellett 1.2 Alem? aramstliriiség értéket lehetett
mérni. A kifejlesztett katalizatorokat hazai vallalkozdsok alkalmazzdk elektromos motor
meghajtashoz az altaluk kifejlesztett termékekben.

Kis mennyiségli 4tmeneti fémet (Me) tartalmaz6 Pt/TiMe,Oy fotokatalizatorok hatékonynak
bizonyultak fotokatalitikus metanol reformalasban. A modositatlan Pt/TiO, katalizatoron 4
ml/h mig a Pt/TiSnggosO; katalizatoron 30 ml/ h hidrogéngaz fejlodott. A megndvekedett
aktivitas elsddleges forrdsa, hogy a modositok 1ényegesen befolyasoltdk a TiO, fényelnyelési
tulajdonsagait, azaz a félvezetdk tiltott sav szélességét. A kdrnyezetbarat modon, csak a
napfény energidjat felhaszndlo eljarasban eldéllitott hidrogén PEM tiizel6anyag-cellakban
alkalmazhato.

Hidrogénilizemii PEM celldk katalizatorai érzékenyek a hidrogénben gyakorta el6fordulo CO
szennyezdre. Az alkalmazott katalizdtorok CO tolerancidjdnak novelése mellett sziikséges a
CO terhelés csokkentése is, amelynek egyik lehetdsége a CO szelektiv oxidativ (PROX
reakcid) eltavolitdsa. Az e célra alkalmazhat6 arany katalizatorok mitkddésének molekularis
szintli megértését célzo in situ modellkisérletek sorozatat hajtottak végre. Megallapitottak,
hogy az arany feliilet még alacsonyan koordinalt hibahelyekkel ellatva sem képes aktivalni az
oxigént, igy a feliileten adszorbedlt CO oxidacidjara nem keriill sor. A viz alacsony
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hémérsékleten fiziszorbedlodik mind a sima, mind a nanomorfologiaval ellatott arany
feliiletre. Bar az arany feliillet onmagaban a vizet sem aktivalja, a viz adszorbeatumok
hidrogénkotés jellegli kémiai kapcsolatot hoznak létre a felilleten megkdtott CO-val. Az
eredmények a CO oxidalé arany katalizatorok bifunkcids jellegét tamasztjak ald, mig a CO
adszorpcidja az arany alacsony koordinacids szdmu hibahelyein valdsul meg, az oxidaloszert
akar atomos oxigén, akar hidroxilcsoportok formajaban az oxid hordoz6 szolgaltatja.

Az etanol és a dimetiléter adszorpcidjat és bomlasat vizsgéltdk hordozora felvitt arany
katalizatoron. Jelent0s eredménynek szamit, hogy CO-mentes hidrogént allitottak el6 a
hangyasav bontasaval szén (Norit) hordozora felvitt platina fémeken. A nitrogén-moddositott
TiO, feliileten az etanol fotdindukalt bomlasa jelentésen megndtt, hidrogén és acetaldehid
volt a {6 termék. Adalékolt Rh/Al,O3 katalizatoron a szintézisgaz képzdodését vizsgaltak a CO,
+ CH, reakcidjaban. Elektron- foton- és ion spektroszkopiaval (AES, XPS, LEIS, RAIRS),
valamint STM-mel tanulmanyoztak a kétfémes nanoszerkezetek képzodését €s fizikai-kémiai
sajatsagait egykristaly titdndioxid feliileten. Az arany-rédium rendszer estében mag-héj
szerkezet kialakulasat figyeltek meg. Ennek eredményeképpen az arany valt dominanssa a
feliileten. Hasonl6 szerkezet alakul ki titanat nanokompozitokon (nanoszal és nanocsd) is.
Mindezek az eredmények energetikai szempontbol hasznosithatok.

Mikro- és mezoporusos anyagok kutatasa

Katalitikus, termokémiai €s bioldgiai atalakitdssal biomasszabol konnyen lehet karbonsavakat
eléallitani. A karbonsavak karboxil csoportjanak alkoholld torténd szelektiv hidrokonverziojat
vizsgaltak ujfajta, kétfémes, Ni- és In-tartalmu, Al,O3 hordozos katalizatorokon oktansav
modell reaktans alkalmazasaval 21 bar nyoméason 300-400 °C hémérséklet tartomanyban. A
katalizatort tigy allitjak eld, hogy In,O3 port kevernek a jo hidrogénez6 aktivitasu Ni/Al,O3
katalizatorhoz, majd pedig redukald atmoszféraban kezelik. Azt tapasztaltak, hogy In
hozzaadas hatasara a Ni/Al,Oz katalizator aktivitasa, illetve szelektivitasa drasztikusan
megvaltozik. Indium hatasara a kiindulasi szénhidrogénldncnal révidebb szénlanct paraffint
eredményezd hidrodekarbonilezési reakcid hattérbe szorul. Elsddleges reakciova valik a
szerves sav alkoholla torténd szelektiv redukcioja. Ramutattak tovabba arra, hogy az alkohol
dehidratalodasa is, ami foként hordozo6 hatas, jelentdsen visszaszorul. A kiemelkedden nagy
alkohol szelektivitas igen széles nikkel, ill. indium koncentracié tartomanyban fennall. Az
ujfajta Ni,In/Al,O3 katalizator, a zsiralkoholok eldallitasara alkalmazott ipari hidrogénezd
Adkins katalizatorhoz (72 % CuCr,04 and 28 % CuO) képest aktivabb, szelektivebb ¢és
kevésbé terheli a kornyezetet.

A zsirsavak hidrokonverzidjakor a katalizadtoron kapott kedvezd termékeloszlas aktiv Nizln
Otvozetfazis 1étrejottéhez rendelhetd. A hidrogénezési atalakulas fliggése a reaktdnsok
parcidlis nyomasatol Langmuir-Hinschelwood kinetikdra és sebesség meghataroz6 feliileti
reakciora utal. Az indiumos adalékolds hatékony szerepének felismerése a karbonsavak
redukcidja soran 0j utat nyithat a katalizator fejlesztés teriiletén.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

Az intézet kutatodi részt vettek a Langész projekt keretében megrendezett tudomanynapokon,
budapesti és vidéki 6vodakba, kdzépiskolakba latogattak el és tartottak interaktiv eldadasokat
¢s kisérleti bemutatokat a nanotechnologiarol (Nanomozaik). A programot a Muzeumok
Ejszakdja cimii rendezvényen is népszeriisitették. Részt vettek a kémiai irdnt érdeklédd
kiemelkedd képességli kozépiskolasoknak szervezett, ,,AKI kivancsi kémikus” elnevezésii
programban.
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Témavezetoként kozépiskolas didkokat oktattak és munkdjukat irdnyitottdk a kovetkezd
harom kiirt témaban: ,,Hogyan épiil fel a sejtmembran?”, ,, Korszerli lizemanyagok eldallitasa
katalitikus eljarassal” és ,,A Csaladi hazak energiaellatidsara alkalmas hidrogén tiizel6anyag-
cellak”.

Az emberi €s az allati taplalkozasra alkalmatlan biomassza egyre inkébb kivanatos megujuld
energia-, ill. nyersanyagforras. Jelenleg a biomassza atalakitasa értékes kémiai intermedierek,
valamint konnyen szallithaté energiafajtdk (elektromos energia és vezetékes gdz) vagy
energiahordozok (hidrogén és elsddlegesen folyékony iizemanyagok) minél gazdasagosabb
eldallitasara iranyul. Az etanol, kozvetlentil felhasznalhatd, mint motorhajt6 anyag. A cukrok
¢s a keményitd az etilalkohol eloallitds régota ismert nyersanyagai, ugyanakkor
felhaszndlasuk nagymennyiségli lizemanyag eldallitasara jelentds élelmiszerar emelkedést
okoz, tovabba szamos szocialis, gazdasagi ¢és kornyezetvédelmi problémat vet fel. Ezzel
szemben a szerves hulladékok (pl. a celluloztartalmii melléktermékek) hasznos torekvés. A
biomassza feldolgozasanak lehetséges modja termokémiai vagy biologiai lebontasa levegétol
elzart korilmények kozott. Mindkét esetben, foleg celluloz tartalmi alapanyag
feldolgozasakor, a fontos termékek a kismolekulaji karbonsavak, féleg az ecetsav.

A biologiai uton eldallitott folyadék allapoti termék biologiai uton biogazza, heterogén
katalitikus hidrogénezéssel pedig alkoholokka, elsdsorban bioetanolld alakithatd. A kutatas
eredménye ujszerti katalitikus eljards tudomanyos megalapozasa, mely a biokarbonsavak
bioalkolokka valo hatékony atalakitasat teszi lehetové.

A termokémiai biomassza feldolgozas, nevezetesen a pirolizis, cseppfolyos terméke a
pirolizisolaj. A pirolizisolaj kdzvetlen hasznositasa korlatozott, gyakran karos a kornyezetre.
A szerves savak kinyerése €s alkoholla alakitdsa bizonyos pirolizis olajok egy részének
hasznositasara jelenthet megoldast. Az olaj teljes tomegének dartalmatlanitdsdra és
hasznositdsara alkalmas eljaras az olaj elgdzositaisa és a gaz felhasznélasa
energiahordozoként, amivel az intézet évek oOta foglalkozik. Egyiittm{ikodd partnerével. a
Terra Humana Kft.-vel kozleményt jelentettek meg a ,Figyel6” cimii hetilapban
(,,Gazfroccsre varnak” 2011./32. szdm - augusztus 11.) A kutatok eredményeikrdl az
EuroNanoFoérum 2011 budapesti nemzetkdzi rendezvényen szdmoltak be, illetve ismertették
a megujulod energia kutatasi eredményeiket Renewable Energy Handbook 2011 kiadvanyban.

II1. A kutatéhely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2011-ben

A ,,Rendezetlen fehérjék vizsgalata kisszogli rontgenszorassal” cimii téma keretében kutatési
egylttmikodeés valosult meg az MTA SZBK Enzimologiai Intézettel, s eldméréseket végeztek
a hamburgi Szinkrotron B1 méréallomasan.

Eredményes kooperacid keretében (egylittmiik6dd partner: Richter Gedeon Nyrt.) a
,L1poszOmds hatdanyag szerkezeti jellemzése” cimii témdban rontgenszorasos vizsgalatokat
végeztek. E hazai gydgyszergyarral egyiittmiikodésben a ,Hialuronsav és soinak fiziko-
kémiai jellemzése, €s a boér viz haztartdsat befolydsold hatasdnak vizsgélata” cimii kutatés
soran a kisszogli rontgenszorasos, reologiai és morfologiai vizsgalatokat végeztek és
meghataroztak a hialuronsav-szarmazékok szerkezetét.

A ,,PEM (proton exhange membran) tipusu tiizeldanyag-cellak otrétegi MEA (membrane
electrode assembly) kutatds-fejlesztése 1) tipust andd katalizatorokkal” cimili kutatasi
témaban a Kontakt-Elektro Ipari, Kereskedelmi Kft. partnerrel mikodott egyiitt az intézet.
Membran elektrod egylitteseket alakitottak ki a kifejlesztett Ti,W,O-vel moédositott anod
elektrokatalizatorok segitségével. A katalizdtorokat a gazdiffuzios rétegre kiilonbozo
technikakkal vitték fel (hagyomanyos tintasugaras nyomtatd, impregnalas, szitanyomtatas).
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Az MTA Izotopkutatd Intézettel egyiittmiikddve, az ,,Inverz oxid/fém hatarfeliiletek genezise,
jellemzése €s alkalmazasa modell rendszerben” cimiit OTKA palydzatban az arany hordozon
létrehozott vas-oxid réteg, igynevezett ,,inverz modellkatalizator” segitségével vizsgalatokat
végeznek az arany/atmenetifém-oxid katalizatorok miikddési mechanizmusanak jobb
megértése érdekében. A k6zos munka eredményérdl két publikdcioban szamoltak be.

Az ,,Uj biolodgiai szennyviztisztitd berendezések és technolégia kutatésa és fejlesztése” cimii
NKFP tamogatasu konzorcialis palyazat keretében, az UWATECH Kérnyezet- és Viztechnikai
Kft.-vel partnerrel egy k6zos eléadasban szamoltak be az eredményekrol.

Az ,Innovativ bio-energetikai és kornyezetvédelmi eljaras és prototipus fejlesztése” cimii
témaban (GOP-1.1.1-08/1-2008-0010), a Terra Humana Kft. résztvevével harom ko6zos
eldéadas révén kertiltek bemutatasra az eredmények.

Az intézet a TAMOP 4.2.1/B-09/1/KONV-2010-0003 4.1 és 4.2 alprojekthez kapcsolodd
intézményi szakértéi megbizds keretében a Pannon Egyetemmel és az MK-VFI-MOL
Asvényolaj- és  Széntechnologiai Intézeti Tanszékével kutatisokat végeznek a
,.Benzinfrakciok tovabbi benzol- és aromastartalom csOkkentése katalitikus 0Oton” ¢és
,Motorbenzinek- ¢és gazolaj-keverékomponensek eldallitasa melléktermékként keletkezd
olefinekbdl” cimili témakban. A kozos munka sordan két kozds publikaciod és egy eldadas
sziiletett.

Az EXCELL FP7 projekt keretében, az ,,Exploring cellular dynamics at nanoscale” cimi
egyiittmiikddést alakitottak ki a Dan Miszaki Egyetemmel (Danish Technical University,
Koppenhaga, Daénia) és a Potsdami Egyetemmel (University of Potsdam, Potsdam,
Németorszag). Megoldottak galvanikus helyettesités moddszerével a sziliciumbdl kialakitott
hokezeléssel, az Au/Si eutektikus rendszer szabalyozott, optimalizalt kialakitasaval javitottak.
A végsO bevonat alkalmazhatosdgat adhézids é€s elektrokémiai mérésekkel elemezték. A
kifejlesztett bevonat vizsgélataik alapjan alkalmas haromdimenzids rendszerek teljes fémes
bevonasara és kompatibilis a fotolitografia adta struktira kialakitasi lehetdségekkel is, igy
tobbfunkcios szenzorok kialakitasara is modot nytjt. Az eredmények két poszterben keriiltek
bemutatasra. Megvaldsitottdk a biomimetikus, membranfehérje alapu redoxszenzor
fejlesztését. A kidolgozott feliiletmodositési stratégia alkalmas intracellularisan alkalmazhato
elektrodstruktira bevonésara is. Az eredményeket hdrom poszterben ¢és egy eldadasban
prezentaltak.

A MoVTeNb vegyes oxidok kombinatorikus tervezése ¢és Kkatalitikus tulajdonsagaik
nagyateresztd vizsgalatat végezték el a ,,Propan szelektiv oxidacidja” cimi kutatasi szerzodés
keretében a németorszagi Siid Chemie AG (Heufeld) céggel egyiittmiikddve. Az akrilsav
hozam a legjobb kompozicidkon meghaladja az 50 %-ot.

Az intézet MTA kétoldalu egyezményes kapcsolatot alakitott ki a Bolgar Tudomanyos
Akadémiaval (Institute of Organic Chemistry, Bulgarian Academy of Sciences, Szofia,
Bulgaria) ,,Mikro- és mezoporusos szilikatok szerkezeti és savas tulajdonsagainak modositasa
¢és alkalmazéasuk katalizator és adszorbens anyagként” cimil t¢éméban. A kooperaci6 soran két
f6 bolgar és két f6 magyar kutatd latogatast tett a partnerintézménynél. A k6zos munkat és
annak eredményét publikdciok Osszeallitasa, valamint a projekt folytatasanak eldkészitése, az
egyiittmiilkodés munkatervének egyeztetése jellemzi. A témaban 6t kozos publikaciod jelent
meg €s egy eléadasban ismertették a t¢émahoz kapcsolodo eredményeket.
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A ,Monolit fém-zeolit katalizatorok fejlesztése” cimii palyazatban (TET, AR-4/2008;
egylittmikodd partner: INCAPE, FIQ, UNL-CONICET, Santa Fe, Argentina) egy f6 argentin
kutat6 egy honapos tanulményuton volt a magyar intézetnél. Az eredményekrdl két kozos
publikacidt jelentettek meg €s négy kozos eldadast is tartottak.

Az MTA-CNR egyezmény keretében, a ,,A Fischer-Tropsch Mechanizmus vizsgélata”
cimmel Institute of Nanostructured Materials, National Research Council of Italy kutatoi
kozott kolcsonds tanulmanyttra keriilt sor. Az egyiittmiikodés soran elkészitették ¢&s
benyujtottak a FESR Basilicata palyazatot ,,Osszetett 1ézer technologia” cimmel.

A Magyarorszag Romaénia Hatéron Atnytlo Egyitittmiik6dési Program
(HURO/0901/090/2.2.2) keretében ,,A bio-etanol és a bio-metan konverzidja” cimil kutatasi
témaban vizsgaltak az etanol katalitikus atalakitasat hordozos kobalt és kiilonbozd foszfor-
volframat katalizatorokon, amirdl egy k6zos dolgozatban szamoltak be.

A ,Lonsdaleite szintézis nagy nyomason ¢és magas hémérsékleten” cimii kutatasi téma
keretében az intézet kutatdéi az egyiittm{ikod6é japan partnernél (Geodynamics Research
Center, Ehime University) voltak tanulmanyiton (MTA-JSPS bilateralis rovid ideji
mobilitds). Szintetizaltdk a palydzatban eldallitani tervezett lonsdaleite fazist. A kutatas
hozzajarult a lonsdalite szerepének jobb megértéséhez a gyémant képzodés soran., tovabba a
lonsdaleite kedvezd fizikai ¢és mechanikai tulajdonsagai 1j, fejlett technoldgiai
alkalmazasoknak nyithatnak teret.

A kutatoéhelynek szoros kapcsolata van a Szegedi Tudomanyegyetemmel, részt vesz a
Természettudomanyi Kar Doktori Iskoldinak munkajaban, vizsgaztatasban és PhD-
témavezetésben.

IV. A 2011-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatasa

2011-ben az intézet egy kutatdi Osztondijat (Researcher Excellence Grant — Joint Research
Project, European Association of National Metrology Institutes) nyert el a ,,Metrological
characterisation of micro-vesicles from body fluids as non-invasive diagnostic biomarkers”,
és ,,Chemical and optical characterisation of nanomaterials in biological systems” témakban.
A palyazat 2012-ben indul. A palyazati tamogatas 6sszege 168 000 EUR; 2011-ben 0 EUR.
2011-ben a ,,.Biomimetikus nanoszenzorok alkalmazasa proteolitikus folyamatok kovetésére”
cimli OTKA palyazattal 11,28 M Ft tamogatast nyert el. A palyazat 2012-ben kezddédik. A
palyazati tamogatas 2011-ben O Ft.

A ,Katalitikus hidrogéntermelés megljuld energiaforrdsokbol” cimii sikeres OTKA
palyazattal az intézet 23,55 M Ft tdmogatést szerzett. 2011-ben 6 M Ft volt a tamogatas
mértéke. A palyazat keretében 2011-ben végzett munka fontosabb eredménye: a reduktiv
elokezelés hatasara oxigén vakancidk (F-centrum hibahelyek) keletkeznek a hordozon,
amelyek jelentdsen befolyasoljak a katalitikus aktivitast. Az F-centrumok hatasara bizonyos
feliileti reakciok magasabb hdmérsékleten mar a hordozén is lejatszodnak, amelyek
eredményeképp feliileti acetatokat és acetil-csoportokat sikeriilt DRIFT spektroszkopidval
azonositani. Az in situ DRIFT eredmények arra utalnak, hogy a feliileti acetatok magasabb
hémeérsékleteken (400°C felett) demetanizalodas révén karbonatokkd alakulnak. Ugyanakkor
az is valosziniisithetd, hogy a makroszkopikusan megfigyelheté metanképzodés nem ennek a
feliileti reakcionak tulajdonithato.
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Az intézet elnyert egy NKFP tamogatasi konzorcialis palydzatot az “Uj bioldgiai
szennyviztisztitd berendezések és technoldgia kutatdsa és fejlesztése” cimmel. A palyazat
tamogatasi mértéke Gsszesen 67 M Ft, 2011-ben 6 M Ft. A projekt egy 200-20 000 lakos-
egyenérték (l.e.) kapacitast, nagyhatasfoku, gazdasagos ¢és kornyezetbardt kommunalis
szennyviz-tisztitd (SZVT) technoldgia kifejlesztésére iranyul. A projekt célja a jelenlegi
eljarasokban  hasznalt részegységeknél (bio-reaktor, levegdztetd, iszaplevalaszto,
vizszagtalanito/fertotlenitd) hatdsosabb ¢és gazdasagosabb berendezések kifejlesztése.
Elkészitették a demonstracids kisérleti berendezés terveit, beszerezték a referencia
berendezésként lizemeld forgd-meriil6 tarcsas technologia egységeit. Megkezdddott Reziben a
demonstracios és kisérleti szennyviztisztitd épitése. A projekt eredményeit szobeli eldadas
formajaban bemutattdk a Magyar Kémikusok Egyesiilete szervezésében a X.
Kornyezetvédelmi Analitikai és Technoldgiai konferencian ,,Korszeri kommunalis
szennyviztisztito technologia kifejlesztése és alkalmazasa a Balaton térségében” cimii el6adas
prezentalasaval.

Az,, Innovativ Bio-energetikai és kornyezetvédelmi eljaras és prototipus fejlesztés” cimen
(GOP) az intézet, mint a Terra Humdna Kft. kutatd-fejlesztd partnere dsszesen 27,3 M Ft
tamogatasban részesiilt. A projektben végzett kutatdsok: nemesfémet nem tartalmazo,
promovealt hordozdés Ni-katalizator kifejlesztése kiilonbozd eredetli és Osszetételli pirolizis
gazok katalitikus, vizg6zO0s reformalasara, a reakcid6 és a katalizator regeneralas
koriilményeinek optimalizalasa, a katalizator forméazéasa, a méretndvelt katalizator gyartas

sres

A ,Katalitikus és gazszenzorikai 2D modellrendszerek” cimii OTKA palydzati témaban
dekordlt Rh nanoszerkezeteket novesztettek TiO, (110) feliileten. A szerkezetet STM
technikaval jellemezték. A témaban megjelent egy dolgozat.

A ,,Jol definiélt, alacsony szimmetriaja feliileti szerkezetek eldallitasa és spektroszkopiai
jellemzése” cimli OTKA palyazati kutatas sordn megallapitottak, hogy TiO2(110) feliileten a
Rh-Mo kolcsonhatasakor 6tvozet szerkezet alakul ki. Az eredményeket két publikacioban
ismertették.

A ,,Szénhidrogének és alkoholok reakciojanak katalitikus és feliiletkémiai vizsgalata” cimii
OTKA palyazat soran az etanol és dimetiléter adszorpcidjat €s bomlasat vizsgaltak hordozora
felvitt arany katalizatoron. Jelentés eredménynek szamit, hogy CO-mentes hidrogént allitottak
eld a hangyasav bontasaval szén (Norit) hordozora felvitt platina fémeken. A nitrogén-
modositott TiO, feliileten az etanol fotdéindukalt bomlasa jelentésen megndtt, hidrogén és
acetaldehid volt a f6 termék. A palyazati eredményként négy publikacid jelent meg a
témaban.

Az intézet OTKA palyazatot nyert el a ,,Hidrogén eldallitdsa biomasszabdl szdrmazd anyagok
felhasznalasaval” ciml kutatasi témaval. A palyazat keretében vizsgaltak a CO, + CH,
gazelegy, a biogaz két f6 komponensének az atalakitasat kiilonbozd adalékolt Rh/Al;Os
katalizatorokon; megallapitottak, hogy a V,0s jelentésen noveli a katalizator aktivitasat.
Tanulmanyoztak az etanol konverzigjat TiOp-ra és titanatokra felvitt Au-Rh katalizatorokon.
Az egyiittmiikdés soran harom publikécio jelent meg.

A 2011-ben elnyert OTKA-NKT-Marie Curie palyazat ,Mesterséges ¢€s természetes
nanogyémantok szerkezete”(HUMAN-MBO8A) cimmel 2012.01.01-t61 kezdddik.
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10.

V. A 2011-ben megjelent jelentésebb tudomanyos publikaciok

Goerigk G, Varga Z

Comprehensive upgrade of the high-resolution small-angle neutron scattering instrument
KWS-3 at FRM I

JOURNAL OF APPLIED CRYSTALLOGRAPHY 44: 337-342. (2011)

Wacha A, Varga Z, Vainio U, Hoell A, Bota A

Small-angle X-ray scattering experiments and computer simulations to characterise
anisotropy of activated carbons prepared from wood

CARBON 49:(12) 3958-3971. (2011)

Vargha V, Chetty A, Sulyok Z, Mihaly J, Keresztes Z, Toth A, Sajé I et al. (3)
Functionalisation of polypropylene non-woven fabrics (NWFs)

JOURNAL OF THERMAL ANALYSIS AND CALORIMETRY

DOI 10.1007/s10973-011-1940-8

Szabd T, Molnar-Nagy L, Bognar J, Nyikos L, Telegdi J
Self-healing microcapsules and slow-release microspheres in paints
PROGRESS IN ORGANIC COATINGS 72:(1-2) 52-57. (2011)

Szijjarté GP, Tompos A, Margitfalvi JL

High-throughput and combinatorial development of multicomponent catalysts for ethanol
steam reforming

APPLIED CATALYSIS A-GENERAL 391:(1-2) 417-426. (2011)

Gergely A, Pészti Z, Mihdly J, Szabo6 L, Kalmén E

Transformation of multi-walled carbon nanotubes to amorphous nano-spheres, micron-
size rods and flakes by oxidative sulfation reaction

DIAMOND AND RELATED MATERIALS 20:(5-6) 826-832. (2011)

Lonyi F, Solt HE, Valyon J, Boix A, Gutierrez LB

The activation of NO and CH,4 for NO-SCR reaction over In- and Co-containing H-ZSM-5
catalysts

JOURNAL OF MOLECULAR CATALYSIS A-CHEMICAL 345:(1-2) 75-80. (2011)

Kollar M, Kolev I, Mihalyi MR, Mavrodinova V

Transformation of alkylaromatics over delaminated MCM-22 zeolites and their
composites with mesoporous MCM-41 silicate

APPLIED CATALYSIS A-GENERAL 393:(1-2) 59-70. (2011)

Majzik Z, Balazs N, Berko A
Ordered SMSI decoration layer on Rh nanoparticles grown on TiO,(110) surface
JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY C 115:(19) 9535-9544. (2011)

Sarusi I, Fodor K, Baan K, Oszko A, Poétari G, Erdéhelyi A
CO; reforming of CH,4 on doped Rh/Al,O3 catalysts
CATALYSIS TODAY 171:(1) 132-139. (2011)
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V1. A Nanokémiai és Katalizis Intézet f6bb mutatoi 2011-ben

1.Létszamadatok

Atlaglétszam”: Ebbél kutato™:
PHDv. CSc”: MTA doktora v. DSc”:
MTA levelezé tag': MTA rendes tag':

Akadémikusok szama (a fenti kettd dsszesen):

Az intézethez k6t6d6 akadémikusok szama:

T

35 év alatti, intézeti llomanyban levo kutatok szama*: kutatonOk szama*:

2. Publikiciok®

(&)
=

Az év folyaman megjelent tudomanyos?, oktatasi és tudoméanyos ismeretterjeszt(’ﬁ3 publikaciok szama Gsszesen:

IN
3

2.1 Az év folyaman megjelent tudomanyos publikdciok szama:

2.1.1 Szakfolyiratban megjelent tanulmanyok, cikkek szdma®

hazai tudomanyos folydiratban magyarul: ~ idegen nyelven:

N
o

kiilfoldi folyodiratban magyarul: ~ idegen nyelven:

IN
hry

T T AT T

mindezekbdl impakt faktoros publikacié magyarul: ~ idegen nyelven:

recenzio, kritika magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.2 Komn®, kényvfejezet®
kényv/monografia’ magyarul: ~ idegen nyelven:
tanulmanykdtet magyarul: ~ idegen nyelven:
konyvrész és konyvfejezet magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.3 Konferenciacikk- és kiadvany
magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.4 Egyéb publikdcid®

tanulmanykatet szerkesztése, szoveggondozas magyarul: ~ idegen nyelven:
sorozatszerkesztés magyarul: ~ idegen nyelven:
atlasz® magyarul: ~ idegen nyelven:
tematikus térkép magyarul: ~ idegen nyelven:
kritikai kiadés: 5 szerz6i'” ivig:
kritikai kiadas: 5 szerzdi iv felett:
szotari szocikkallomany magyarul: ~ idegen nyelven:
lexikoncikk!! magyarul: ~ idegen nyelven:

szakforditas: 5 ivig:

T T 1T

szakforditas: 5 iv felett:
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bibliografia magyarul: ~ idegen nyelven:

adatbézis*® magyarul: ~ idegen nyelven:
atalogus™® magyarul: ~ idegen nyelven:
2.2 Oktatasi anyag

fels6oktatasi tankényv vagy jegyzet'* magyarul: ~ idegen nyelven:

2.3 Tudomanyos ismeretterjeszt6 iras  cikk magyarul: ~ idegen nyelven:

T

konyv, kdnyvrészlet magyarul: ~ idegen nyelven:

3. Hatastényez6s és idézettségi mutatok
B o 5 118.246
Osszesitett impakt faktor:

Osszes fliggetlen hivatkozas szama:

~
~

ERACRR AR

dsszes hivatkozés szama:®
kapott recenzid, kritika:

4. Tudomanyos fokozat, illetve cim megszerzése 2011-ben

2.000 0.000

'
!

PhD: MTA doktora cim:

0
megadott kiilfoldi oltalmak szama®:

5. Szellemi alkotasok védelme’
nemzeti uton megadott oltalmak szama:*®;
értékesitett szabadalmak szama:

20

szerz6i jogvédelem alé tartozo alkotasok szama“™:

6. Részvétel a tudomanyos kozéletben
Tudomanyos rendezvények

N
~
N

ik

nemzetkdzi rendezvényen tartott eléadasok szama: ~poszterek szama®:

hazai rendezvényen tartott eléaddsok szama: ~poszterek szama:

hazai rendeZVények szervezése: nemzetKozi rendezvények szervezése:

Szakértoi tevékenység

tanacsadoi tevékenységek szama®:

opponensi vélemény Osszesen ebbdl kiilfoldre:

5
0
ebbdl kilfoldre:
40
ebbdl kilfoldre:

egyéb szakért6i vélemény:

IN
hry

T 1T

egyéni szaklektori vélemény Osszesen:
Részvétel tudomanyos testiiletben
szerkesztOségi tag nemzetkozi szakfolyodiratban:

szerkeszt0dégi tag hazai fszakolyoiratban:

0
nemzetkozi tud. bizottsag vezetdje:

5

nemzetkdzi tud. bizottsag tagja:

hazai tud. bizottsag tagja: hazai tud. bizottsag vezetdje:



7. Az intézetet és a tudomanyt népszeriisito tevékenység
ao . £ en23.
nyilvanos esemény megrendezése””:

kulturalis rendezvények?*:

[E
w

ismeretterjeszt6 eldadasok szama:
tudomanyos ismeretterjeszté miisorok szerkesztése TV-ben, radioban:

8. A hazai fels6oktatiasban végzett tevékenység

=
o

rendszeres hazai fels6foku oktatasi tevékenységet végzok szdma®;

0
doktori iskolat vezeték szama:
. 7
gyakorlati kurzusok szama:

ebbdl doktori iskolakban oktatok szama:
doktori iskolaban torzstagok szama:
elméleti kurzusok szdma?®;

témavezetések szama (TDK-dolgozat):

témavezetések szama (BA, illetve BSc diplomamunka):

témavezetések szama (MSc, illetve MA diplomamunka):

N
o

T 1T

témavezetések szama (PHD-disszertacid)
9. Egyéb adatok

9.1 Kutatoi mobilitas
A kutatohely vendégtevékenységet folytaté munkatarsainak szama

hazai egyetemen vagy kutatdintézetben: vallalatnal:
kiilfoldi egyetemen vagy kutatdintézetben: vallalatnal:
Vendégkutatok szama a kutatohelyen

hazai kutatok szama félévnél rovidebb ideig: félévnél hosszabb ideig:

T
nr

kiilfoldi kutatok szama félévnél rovidebb ideig: félévnél hosszabb ideig:
A kutatohelyen mas hazai kutatok altal kutatomunkaval eltsltstt id6?":
A kutatohelyen kiilfoldi kutatok altal kutatomunkaval eltoltott ido:

9.2 Vallalati kapcsolatok az aktualis évben

A kutatohellyel szerzédéses kapcsolatban allo kozép- és kisvallaltok szama:

mr

A kutatohellyel szerzédéses kapcsolatban allo nagyvallalati partnerek szama:



10. Pénziigyi adatok

:

Az id6szak folyamén a teljes koltségvetési timogatés sszege M Ft
- 0
Fiatal kutatoi allashelyek szama -
Az iddszak folyaman a teljes sajat bevétel(palyazatok, szabadalmak, szerzddések, stb.) dsszege
.| oo
(az akadémiai koltségvetési timogatason kiviil) : M Ft
. 0
sajat szabadalmi és szerz6i jogi bevétel :
Hazai palyazatok:
0 . 0.0
Az év folyaman mivelt OTKA-témak szama: A targyévre vonatkozo bevétel : M Ft
0
Az ¢év folyaman miivelt NKTH-pélyazat témainak szama:
0 . 0.0
NKFP: A targyévre vonatkozo bevétel : M Ft
0 . 0.0
Egyéb: A targyévre vonatkozo bevétel : M Ft
, 0 . 0.0
Az év folyaman mivelt UMFT-témak szama: A targyévre vonatkoz6 bevétel : M Ft
0 . 0.0
Az év folyaman miivelt egyéb hazai témdk szdma: A targyévre vonatkoz6 bevétel : MFt
0
Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama:
0 . 0.0
EU-forrasbol: A targyévre vonatkoz6 bevétel : M Ft
0 . 0.0
Egyéb: A targyévre vonatkoz6 bevétel : M Ft
Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama:
0 . 0.0
A targyévre vonatkoz6 bevétel : M Ft

A *-gal jelolt adatokat kérjiik, ne toltsék ki. Ezekbe a rovatokba az éves pénziigyi beszamol6 alapjan a Pénziigyi
Foosztaly adatai keriilnek.
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Kémiai Kutatokozpont
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67., 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1120, Fax: 438-1143
e-mail: kubinyi.miklos@ttk.mta.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatohely 6 feladatai 2011-ben

Az intézet fO kutatdsi feladata az anyagtudoményi és a biologiai kutatasok teriileteirdl
szarmazo molekulak és szupramolekularis rendszerek szerkezetére vonatkozd kutatasok
folytatasa volt. Klasszikus molekularis dinamikai potencialok fejlesztését végezték el az
onszervezddo rendszerek tanulméanyozasara. A tomegspektrometria fobb kutatasi teriiletei az
alapkutatasokat, a szerves- és biokémiai alkalmazasokat, valamint az orvosbiologiai
kutatasokat olelik fel. Az intézet kiemelt szerepet vallalt a hazai magasszintii szerves kémiai
¢s Dbiokémiai kutatdsok analitikai hatterének Dbiztositdsdban. Partnereikkel vald
egyiittmitkodéseikbol kozds publikaciok sziilettek. % intézet széleskorti egyiittmitkodést
folytat kiilfoldi kutatohelyekkel, s ennek eredményeként 2011-ben szamos kozos kozlemény
jelent meg rangos nemzetkozi folydiratokban. A kutatohely munkatérsai eléadasokat tartanak
az egyetemeken a szerkezeti kémiai vonatkozasti kurzusok keretében, s laboratoriumi
gyakorlatokat tartanak az intézet miiszerein, valamint tagjai az egyetemi doktori iskoldknak és
tanacsoknak. Az intézet és a Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem kozos
oktatd-kutatd Lézerspektroszkopiai Laboratorium miikodtet.

Az NMR laboratorium — szamos kutatécsoporttal kooperalva — tobb teriileten kiemelkedd
eredményt ért el (katalizatorok miikddése, peptidek, fehérjék szerkezete, polimerek
szerkezete) a magmagneses spektroszkopiai modszerek széles korének alkalmazasaval (oldat-
és szilardfazisat NMR, fehérjevizsgalathoz sziikséges technikak).

2011-ben is az intézet egyik legeredményesebb kutatasi teriilete az 1j, szilard fazisu
szupramolekularis rendszerek, tobbek kozott aranykomplexek tervezése, épitése (crystal
engineering), azok alkalmazasi lehetdségeinek (gazok megkotése, hangolhatd fényemisszio)
kutatasa.

1. A 2011-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények
a) Kiemelkedo kutatasi és mas jellegii eredmények
Szerkezeti biologiai és kéemiai kutatasok

Modszert dolgoztak ki igen kis (nanogramm) mennyiségli fehérjék triptikus emésztésére, s ezt
sikerrel alkalmaztak mikrovezikulumok proteomikai vizsgalataban. A moddszer jobbnak
bizonyult, mint a hagyomanyos, nagy térfogatban végzett emésztési eljards. A moddszer
kifejezetten elényos orvosi kutatasokban is (pl. szivbetegekbdl nyert AGP vizsgalatara), mivel
a bioldgiai eredetii mintak altalaban igen kis mennyiségben allnak rendelkezésre.

Algoritmust és szdmitdgépes programot fejlesztettek ki az izolalt glikoproteineken talalhaté
oligoszaccharid struktirdk glikozilacios mintdzatanak, azaz a fehérje egyes glikozilacios
helyein a kiilonb6z6 cukorszerkezetek mindségi €s mennyiségi eloszlasanak meghatdrozasara.
A program segitségével sikeresen meghataroztdk standard és klinikai mintak glikozilacios
mintazatat.
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A klinikai vizsgéalatok soran egészséges €s érelmeszesedéses, illetve aneurizmas betegekbdl
nyert a-1 savas glikoprotein (AGP) glikozilacids mintazatat hataroztdk meg ¢és hasonlitottak
Ossze. Megallapitottak, hogy a harom csoport mintézata jelentés mértékben eltér egymastol. A
modszer prediktiv ereje mintegy 90 % .

Sikeriilt kimutatniuk, hogy a glikoproteinek cukorszerkezete befolyasolja, moduldlja a
protein-protein kolcsonhatasokat. Megallapitottak, hogy a cukorlancon bekovetkez6 latszolag
kis valtozas a protein-protein kapcsolat specificitasat valtoztatja meg.

Relaxacios NMR-spektroszkopiai vizsgalatokkal feltérképezték a human epesav-koto fehérje
folancat jellemzdé dinamikai folyamatokat és ezek ligandumk6todés hatasara torténd
valtozasat. A szabad fehérjében azonositottak egy lasst, ms iddskalan zajlé konforméacios
cserefolyamatot, amely lehetévé teszi a ligandumok kotoliregbe jutdsat. Az NMR-
spektroszkopiai és biofizikai vizsgalatok alapjan modellt allitottak fel a ligandumkotddés
mechanizmuséra vonatkozoan, hozzédjarulva ezzel az intracelluldris epesav-transzport
molekularis szinten torténd jobb megértéséhez.

A peptidek szekvencidja és fémkomplexeik szerkezeti és termodinamikai stabilitdsa kdzotti
Osszefliggés ismerete elengedhetetlen, a peptidek biologiai funkcidjanak, valamint a fémek
jelenlétében bekovetkezett szerkezeti és konformacids valtozasainak megértésében. A
hisztidin oldallanc mellett a szabad N-terminélis amino-csoport is szerepet jatszik szamos
protein, kozottik a human serum albumin (HSA) vagy az amiloid precursor protein
fémmegkotésében. Elvégezték a Gly-Gly-Gly-Hisztamin (GGGHa) és az N-terminalis végén
védett  Boc-Gly-Gly-Gly-Hisztamin ~ (BGGGHa)  Osszehasonlito  egyensulyi  és
szerkezetvizsgalatat  nikkel(Il)- és  réz(Il)ionokkal = ESR-spektroszkopia  moddszer
alkalmazasaval. Megallapitottak, hogy mig a BGGGHa esetén az egyfogu imidazol
koordinacidt kdvetden valdsul meg az amid-csoportok 1épcsdzetes deprotondlodasa, addig a
GGGHa esetén a legtobb komplexben makrokelat-koordinacid valosul meg, az imidazol és az
amino csoportok egyidejli kotddésével, nagyobb stabilitast adva ezeknek a komplexeknek.

A kétértékl, kiilonosen a réz, ionok jelenléte lényeges valtozast okoz a membranok kettds
lipidrétegében, amely valtozasok Osszefliggésbe hozhatok egyes idegrendszeri zavarok
kialakuldsaval. A Cu®* ionok ESR-spektruma az ionok kérnyezetével valo kolcsonhatasat
tartalmazza ¢és megfeleld interpretacid esetén annak lokalis elhelyezkedésére vonatkozdan
lényeges informaciok nyerhetdek. Megallapitottdk, hogy egyértelmlien azonosithaté a
spektrumban egy izotrop (gyors forgasu) és egy anizotrop (er6sen homérséklettdl fliggd
forgasi sebességli gatolt forgast) Cu-komplex jele. Egy modellszamitds alapjan
meghataroztak az izotrop és anizotrop komponensek aranyat. Az Eyring-Polanyi és a Van
tHoff egyenletek felhaszndlasdval meghatidroztdk a réz ion kotddésére jellemzd
termodinamikai jellemzdket (adszorpcios €s deszorpcids entalpia €s az entrdpia valtozasanak
értéketi).

Kiilonb6zé Mn-koncentracioval bir6 MnxZnl-xFe204 magneses nanoporokon elvégzett
mérések alapjan bemutattak, hogy az elektron paraméagneses rezonancia (EPR), illetve a
ferromagneses rezonancia (FMR) mddszere milyen mddon alkalmazhato a nanorészecskéket
magneses szempontbol jellemzo fizikai mennyiségekrdl informacid kinyerésére.

Nagyszamu, bifunkcionalis tiokarbamid részt ¢és tercier amin bazist tartalmazé
organokatalizator asszociatumot allitottak eld. Kiilondsen 0 ezek szilard fazisban vald
atalakulasanak ¢€s szdrmazékaik kristalyainak megszerkesztése. Nehezen kristalyosithato
sokfémes sorendszerek (pl. j ferrocénium-reineckatok) kristalyait novesztették és hataroztak
meg. Kalixarének és zarvanykomplexeik szerkezeti tulajdonsagait vizsgaltadk. Tobbmolekulas
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rendszerekben szupramolekularis effektusok altal kivaltott morfotropia elsé példait mutattak
be. Kémiai eszkozokkel a kristalyszerkezetet alakitottak at és 11j, megkivant tulajdonsag
anyagot allitottak eld.

Fotokrom spiropiranok fémionokkal torténd komplexképzési kinetikajat és egyensulyi
allandojat hataroztak meg. Kimutattak, hogy a fotokom sajatsagok alapvetden megvaltoznak
kukurbit[8]uril makrociklusba-ékelodés hatasara.

Részt vettek a vizes oldatokban jelen 1évé hidroxidion 10j molekularis dinamikai
potencialjainak fejlesztésében. A kolcsonhatasi potencidlok segitségével feliileti és az
oldatban 1év6 hidroxidionok szerkezetét is tanulmanyoztak. Vizsgaltak a ZnCl, vizes oldatnak
elsésorban az extrém tomény oldatokban kialakuld oldatbeli szerkezetét, valamint a viz
szerkezetét diffrakcios modszerek segitségével porozus anyagokban (MCM-41).

Uj kvantumkémiai modszer fejlesztettek ki sikhullim bazison az atomon lokalizalt
bazisfiiggvények megtalalasara.

Kvantumkémiai szamitasok segitségével kimutattdk, hogy egy tujonnan -eldallitott,
nitroalkanok ¢és aldehidek sztereoszelektiv  kapcsoldasara sikeresen alkalmazhato
organokatalizator tobbszords H-hidak kialakitasaval fejti ki katalitikus hatésat.

Az effektiv atompalydk ,,fuzzy atom” formalizmus keretében valo eldallitdsdra kordbban
javasolt modszeriiket alkalmaztak az SCF-egyenletek numerikus megoldasaval kapott
molekulapdlyak feldolgozasara. Megallapitottdk, hogy a szamottevéen betdltott atompalyak
szdma mindig annyinak adodik, ahény palya szerepel az adott atom klasszikus minimalis
bazisaban. A javasolt modszerrel finomabb effektusok (a polarizacios fiiggvények
jelentésége, hipervalens atomok sajatossagai, stb.) is jol vizsgalhatok.

Multikonfiguracios eljarassal meghataroztdk a CH,Brl molekula intenziv 1ézertérrel torténd
disszociativ fotoionizacidja soran keletkez6 termékek kinetikus-energia eloszlasat és
azonositottak a kiilonb6z6 energidji termékeket eredményez6é mechanizmusokat. Az elméleti
szamitasokkal sikeriilt értelmezni a kinetikus energidknak az ionizdldé impulzus fazis-
modulacigjatol valo fliggését.

Egyszerii tioészter-(H,O), modelleken végzett kvantumkémiai szamitasok segitségével
megmutattak, hogy organokatalitikus enolizacids folyamatok kimenetelét a katalitikus hatést
kivalto hidrogén-hid donor csoportok térbeli pozicidja jelentdésen befolydsolhatja.

Az eredmények ramutattak arra, hogy a katalizatorfejlesztés soran a H-hidakon tilmenden
mas jellegli stabilizalo katalizator-szubsztratum kolcsonhatasokat is figyelembe kell venni.
Kvantumkémiai szamitdsok segitségével felderitették a Pechmann-reakcié lehetséges
mechanizmusait. A szadmitott szabadenergiaprofilok alapjan megallapitottak, hogy a harom
lehetséges oxo utat nem lehet elkiiloniteni, viszont a két lehetséges enolos Ut nagy
biztonsaggal kizarhatd. Az eredmények alapjan szamos kisérleti megfigyelés értelmezhetdoveé
valt.

Az intézetben szintetizalt ) 1-cianoizobenzofurdnok esetében szamitdsokkal igazoltdk, hogy
a cianocsoport nem valtoztatja meg az alapvegyiilet kinoidalis karakterét.

Multikonfiguracios kvantumkémiai médszerrel meghataroztik a [Fe(terpy)2]*" komplex spin-
atmeneteihez tartozd fobb potencidlis-energia feliileteket. Az eredmények segithetnek
megérteni a [Fe(terpy)2]°* komplex magas spinii allapotanak relativ stabilitasat.

Kétdimenzios kisérleti NMR-vizsgalatokhoz kapcsolédd kvantumkémiai szamitasokkal
meghataroztak a (bpy)2(u-dpp)RU(CN)4s komplex két izomerjének szerkezetét és értelmezték
azok spektroszkopiai tulajdonséagait.

Ab initio MD-szamitasok segitségével azonositottak a Wacker-reakcio katalitikusan aktiv
Pd(IT) specieszének szerkezetét €s a hozzavezetd reakcidlépéseket. A szamitdsok ramutattak a
ligandumok eltérd transz-hatasanak fontossagara. A katalitikusan aktiv komplexben az olefin
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a viz ligandummal szemben taldlhatd, és ez dontd hatassal van a tovabbi Iépések
sztereokémiajara. A szimulaciok segitségével a lehetséges ligandumcserék (CI° - H,O, CI -
C,H4, H0 - C3H4) mechanizmusat is feltartak.

Ab initio MD-szimulaciok segitségével leirtak a CO; lagos kézegben lejatszodo oldodasat.

Ab initio kvantumkémiai és elméleti reakciddinamikai modszerekkel megallapitottdk, hogy
elektronbecsapodéds hatdsara a metan tobb, magasan gerjesztett elektronéllapotba kertil,
melyek altalaban kotott allapotok és a disszociacid nemadiabatikus atmeneteken keresztiil,
alacsonyabb elektronallapotokbdl jatszodik le.

Klasszikus- és kvantummechanikai reakciédinamikai modszerekkel kiszamitottak, hogy az
égések kémiajaban alapvetd H + O, reakcid sebességi egyiitthatdja a langok homérsékletén
két nagysagrenddel megnd, ha az O, molekula elektrongerjesztett allapotba keriil. E folyamat
lehetdvé teszi egyes égési folyamatok gyorsitasat

Szupramolekularis kémia, onszervezodo rendszerek kutatasa

Napjainkban a cianid-hidas Au-CN-M kétfémes szupramolekulak széleskorti kutatasi
érdeklédésre tartanak szamot, mivel Szerkezeti valtozatossaguk mellet gyakran kiilonleges
ioncsere, magneses, lumineszcens, vapokrom, kettdstord és negativ hdtaguldst mutatod
tulajdonsagokkal rendelkeznek. A kidolgozott szilardfazisi oldoszermentes mechanokémiai
eljaras lehet6vé tette [Au(CN),]-alapti, tobbfémes koordinacios polimerek gyors, egyszerii és
hatékony eldallitasat. Az igy eldallitott egyik komplex illékony szerves vegyiiletek
jelenlétében erdteljes szinvaltozast mutatott. A vapokrom vegyiiletek szenzorok
fejlesztésében nyerhetnek alkalmazast.

Elvégezték az aranykomplexek szerkezetének meghatarozasat a kialakuld szupramolekularis
formak geometriai jellemzésére, valamint jellemezték a komplexek szolvatburok szekezet.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

Az IUCr Newsletter lapban, a magyar krisztallografiai mithelyeket bemutato irast készitettek.
Az European Crystallographic Association Végrehajtdé Bizottsdg téli iilésére negyedik
alkalommal keriilt sor Budapesten, s vendégprofesszor latogatott az intézetbe.

Tudoményos ismeretterjeszté cikket jelentettek meg az Elet és Tudomany folydiratban
(LXVI. évf. 7. szam ,,Munkara fogott baktériumok — Fehérjegyar a laborban™ cim). Szamos
cikket kozoltek a Kémiai Panordmaban (,,Molekularis izvarazs”; ,,Folyadékkristalyos
kijelzok™ és ,,Modositott élelmiszerek” cimii publikaciok).

A Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem (BME) Didkkori Konferencidjan
hallgatoik két elsé és egy harmadik dijat nyertek el.

Az ,,AKI kivancsi kémikus” cimili, tudoméanynépszeriisitd nyari tdbor keretében két
kozépiskolas didk bekapcsolodhatott a fotokrém anyagokon végzett kutatbmunkaba.

II1. A kutatohely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2011-ben

Az intézet kutatéi az “Antimikrobialis peptidek hatasmechanizmusénak vizsgélata” cimi
témaban kozos kutatasi tevékenységet folytattak az Eo6tvos Lordand Tudomanyegyetem
(ELTE) Szerves Kémia Tanszék, az ELTE-MTA Peptidkémiai Kutatdécsoport és az University
of Karlsruhe (Germany) kutatohelyekkel. Az egyiittmi{ikodés keretében meghataroztak — az
oldat- és szilard fazisi NMR-spektroszkopiai vizsgalatok kombinacidjaval — a maximin-4
nevll  antimikrobidlis  peptid konformécidjat  kiilonb6zd  Osszetételi ~ membran
mimetikumokban. Vizsgalataikkal 1) ismereteket tartak fel az igéretesnek tekinthetd 1j

antibiotikum-jel6lt miikodési mechanizmusardl, mely a hagyomanyos antibiotikumokkal
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szembeni fokoz6dd rezisztencia megoldasaban nyujthat hasznos segitséget. Az
eredményekrol két publikécio jelent meg.

A Budapesti Miiszaki ¢és Gazdasagtudomanyi Egyetem (BME) Vegyészmérnoki ¢&s
Biomérnoki Karanak Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékével egyiittmikodve a
»Modositott természetes alapu polimerek folyadék és szildrd fazisi NMR analizise” cimi
témaban kaprolaktonnal ojtott celluléz- acetat mintakat vizsgaltak. Meghataroztak az ojtasi
hatasfokot €s az ojtott oldallancok hosszusagat, valamint vizsgaltak a lignin és ligningyantak
szerkezetét.

A ,Hidrogélek kolcsonhatdsa bioldgiai szempontbol jelentds vegyiiletekkel” cimli témaban
ugyancsak a Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékével egyiittmiikodve (OTKA
palyéazat) vizsgaltak a kétdimenzids szilard fazisi 'H modszerek felhasznalasaval polimer
matrix és kismolekuldk kolcsonhatasat. A megkezdett munkat 2012-ben egy jabb OTKA
(K101861) palyazat keretében is végezni fogjak. A targyévben eredményeikrdl egy poszter
formajaban szamoltak be.

A ,,Makromolekularis hatbanyag-hordozé matrixok és szilard fazisi készitmények vizsgalata
szilard fazisu NMR-spektroszkopiaval” cimli téméaban a polimer alapi matrixban szerves és
szervetlen hatéanyagok szerkezetét kutattdk. Egyiittmikodé partner a  Szegedi
Tudomanyegyetem Gyogyszertechnoldgiai Intézete volt. Az egyetemmel kozds vizsgalatokat
végeztek az atmenetifém komplexek teriiletén, eredményeikrdl pedig harom kozlemény jelent
meg.

Tudomanyos egyiittmikodés keretében az ELTE Kémiai Intézetének Fizikai Kémiai
Tanszékével a ,,Polielektrolitok és feliiletaktiv anyagok kolcsonhatdsanak vizsgélata oldat
fazisu NMR-spektroszkopiaval” cimili témaban kutatas-fejlesztési tevékenységet végeztek.

Az intézet a Budapesti Miiszaki ¢és Gazdasagtudoméanyi Egyetemmel kozos laboratoriumot
tizemeltet a ,, Molekuldris optikai szenzorok és kapcsolok spektroszkopiai vizsgalata” cimil
projekt keretében. Fotokrom spiropirdnok fémkomplexeinek egyensulyi és kinetikai
paramétereit hatdroztdk meg. Tanulmanyoztak az akridin tartalmt fluoreszcencids
gazdamolekuldk komplexképzését fémionokkal, illetve kirdlis vendégmolekuldkkal. A téma
keretében harom kozds publikaciod jelent meg.

A Pannon Egyetemmel egyiittmiikddve ,, Tervezett fotofizikai tulajdonsagokkal bir6 ruténium-
komplexek eldallitdsa €s jellemzése” cimill palyazatban megmérték az ujonnan szintetizalt
ruténium-bipiridil komplexek spektralis és fotofizikai tulajdonsagainak oldoszer- ¢és
szubsztituens-fiiggését és kvantumkémiai szamitasokkal értelmezték a megfigyeléseket. Az
eredményeket egy kdzos publikacioban jelentették meg.

A ,,Kapcsolhat6 atmenetifém-komplexek vizsgélata” cimii témaban a KFKI Részecske- €s
Magfizikai Kutatointézettel (RMKI) kdzosen a multikonfiguraciés modszerrel meghataroztak
a [Fe(terpy).]** komplex spin-atmeneteihez tartozo fobb potencialis-energia feliileteit.

Kiilfoldi egyetemekkel (Universit¢ de Provence, Marseille, Franciaorszag; The Ohio State
University, USA; Université Paris Descartes, Franciaorszag) egyuttmikddve a ,,Reaktiv
oxigén specieszek és biologiai fontossagu komplexek ESR-vizsgalata” témaban harom k6zos
publikéciot jelentettek meg.

A, Living polimerizacio ESR vizsgalata” témaban a Science & Technology of Polymers at
CIQA (Saltillo Area, Mexico) partnerrel TET palyazat keretén beliil végeztek kutatdémunkat.
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Az ,,Alkaloidok fény hatdsira végbemend folyamatai bioldgiai fontossaglh rendszerekben”
ciml témaban feltartak alkaloidok fotokémiai atalakuldsanak mechanizmusat és kinetikajat.
Meghataroztak a fluoreszcencias sajatsagok valtozasanak okat biologiai fontossagi anyagok
jelenlétében. Egyiittmiik6dé partnerével — Max-Planck-Institute for Bioinorganic Chemistry
(Miilheim an der Ruhr, Germany)- hirom ko6z6s publikdcioban szdmoltak be az
eredményekrol.

Az ,,Jonos folyadékok és vizoldhato kalixarének kolcsonhatdsanak termodinamikaja” témaban
az intézet egylittmlikddést alakitott ki a Laboratory of Complex Polymer Systems, CNRS East
Paris Institute of Chemistry and Materials Science, (Thiais, France). Feltartak az 1-alkil-3-
metil-imidazolium tipusi ionos folyadékok és 4-szulfonatokalixarének kolcsonhatasat
meghatarozo tényezoket. Az eredményeket két kozos publikacidban jelentették meg.

Az intézet terjeszti a Cambridge Szerkezeti Adatbazist (Cambridge Crystallographic Data
Centre, UK) — Magyarorszagon. Nemzeti Tarsult Kozpontként évente szabalyos licenc-
szerzddéssel képviseli a Adatbazist és kozvetit a sublease intézményeknek. A hazai jelentds
kutatoegyetemek (BME, DE, ELTE, PPK, SOTE, SzTE) a Tarskozponton at kapjak meg az
adatbazist. Megjelent egy k6z6s publikacié témahoz kapcsoloddan.

Az ,lzostrukturalitds és molekuldris izometricitds vizsgélatok” cimii téméban németorszagi
kapcsolat révén az Institute for Organic Chemistry, Technical University Bergakademie
(Freiberg, Németorszag) ritkan vizsgdlt peremen és laterdlisan szubsztitudlt kalixarének
konformacios viselkedésének ¢és zarvanykomplex képzését vizsgaltdk és jellemezték. A
témaban két k6zos publikacio jelent meg.

Az , Atmeneti fémek komplexeinek szerkezetvizsgalata és fejlod6gaz analizise vékonyfilmek
eldallitasara” cimii témaban az ¢&sztorszagi Department of Materials Science, Tallinn
University of Technology intézettel végzett kutatds alapjan eldallitottak és jellemezték az
indium komplex prekurzort. Eredményeiket egy kozleményben prezentaltak.

A ,,Study of H-bond network in condensed phase” cimii palydzat keretében svédorszagi
Angstroem Laboratory, University of Uppsala kutatdival egyiittmiikodve vizsgaltdk a
szimulacioval. A hiperkoordinalt hidroxidion esetén a valds (H-kotéses) és nem H-kotéses
komplexeket egyértelmiien szét lehetett valasztani. Egy kozos publikacid jelent meg a
kooperaci6 eredményeként. Tovabba az ,,Aluminium nitrat — nonahidrat kristalyszerkezetének
vizsgalata elméleti modszerekkel” cimll téma keretében kozosen vizsgaltdk a nanohidrat
kristalyban 1év6 vizek dipdlusmomentumanak valtozasat a tiszta gazfazisu vizhez képest.
Kimutattdk, hogy az aluminium els6 koordindcids szférajaban levd vizmolekulak
dip6lusmomentuma jelentdsen nagyobb (4,1 D), mint a gazfazisban. Uj, minimalizacios elvet
dolgoztak Ki.

Az , Investigation of zinc containing solutions and surfaces” cimli OTKA palyazat keretében
oldatokban Zn—O-Zn lancok képzddését figyelték meg. A témaban négy kozos publikacio
jelentett meg az intézet Folyadékszerkezet Laboratoriuma.

A ,Catalysis in water: A Computational Chemistry Challenge” cimmel a Universitat
Autonoma de Barcelona intézettel kozosen (TET palyazat) felderitették a Wacker reakcio
mechanizmusanak elsé 3 1épését. Megallapitottak a katalitikusan aktiv [PdCl,(H20)(C2H,)]
komplex térszerkezetét és képzddésének mechanizmusat. Tovabbi szimulacidkkal tisztaztak a
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hidroxi-palladacié sztereokémiajat ¢€s szabadenergia-viszonyait, azaz kizartak a belsd
mechanizmust €s magyarazatot adtak a kiils6-mechanizmusra. Rédmutattak a ligandumok
transz-hatdsainak jelentdségére. Az eredményekrol két kozos publikécioban szdmoltak be.

A ,Enoléat/enoil katalizis: Enolizald organokatalizatorok fejlesztése” cimili témaban
alatamasztottak a projekt egyik alapvetd munkahipotézisét, miszerint az organokatalitikus
enolizacios folyamatok kimenetelét a katalitikus hatast kivaltdo hidrogén-hid donor csoportok
térbeli pozicidja jelentdsen befolyasolhatja. Egyiittmiik6do partner a finnorszagi University of
Jyvaskyla volt. A témaban két kozos publikacio jelent meg.

A ,Halomethdn molekuldk disszociativ fotoionizacidjanak vizsgalata idéfelbontasos
mérésekkel, illetve kvantumkémiai és kvantumdinamikai szédmitasokkal” cimili palyazat
keretében az alabbi intézményekkel dolgozott egyiitt az intézet: Department of Physics, Stony
Brook University, New York, USA,; Institute of Theoretical Chemistry, University of Vienna,
Bécs, Ausztria; Instituto de Quimica Fisica Rocasolano, CSIC, Madrid. Ertelmezték a CH,Brl
molekula intenziv lézertérrel torténd disszociativ fotoionizacidja soran keletkezd termékek
Kinetikus-energia ecloszlasat ¢és a kinetikus energiaknak az ionizalé impulzus fazis-
modulacigjatol valo fliggését, melyrdl egy kozleményben szamoltak be.

»A H atom és O, molekula reakcidjanak dinamikai vizsgalata” cimii palyazat keretében az
intézet egylittmiikddd partnere a University of New Mexico, Albuquerque, NM, USA volt.
Klasszikus- és kvantummechanikai reakciédinamikai modszerekkel kiszamitottak, hogy az
égések kémiajaban alapveté H + O, reakcid sebességi egyiitthatoja a langok homérsékletén
két nagysagrenddel megnd, ha az O, molekula elektrongerjesztett allapotba kertil. E folyamat
lehetdvé teszi egyes égési folyamatok gyorsitasat.

......

témaban az intézettel, ab initio kvantumkémiai és elméleti reakciodinamikai modszerekkel
megallapitottdk, hogy elektronbecsapodas hatasdra a metdn tobb, magasan gerjesztett
elektronallapotba keriil, melyek altaldban kotott allapotok €s a disszocidcid nemadiabatikus
atmeneteken keresztiil, alacsonyabb elektronallapotokbdl jatszodik le. A kooperald partner
Department of Chemistry, Northwestern University, Evanston, IL, USA volt.

Az ,Energiadekompozicidos ¢és kotésrendszamitdsi modszerek” cimli kutatdsaikat az
Department of Chemistry and Institute of Computational Chemistry, University of Girona
(Spanyolorszag) intézménnyel kozosen végezték. Jelentds eredményeket értek el az atomi
teljes spinek (spin-négyzetek) preciz definicidja terén, kiilonds tekintettel az alternativ
definici6 kritikus értelmezésére és a spin-négyzetek 3-dimenzids felbontasa terén.

IVV. A 2011-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatisa

Az intézet az akadémiai infrastruktaralis palyazat felhivason a ,,Foszforeszcencia-egység FLS
920 berendezéshez” cimmel. A palyazat keretében beszerezték ¢&s installaltdk a
foszforeszcencia-egységet. A tamogatas mértéke 6,5 M Ft.

A ,, Travel grant, Boehringer Ingelheim Fonds” palyazat keretében a ,,Crystallographic studies
with a bacterial enzyme, 3-isopropylmalate dehydrogenase” cimii témaban 1800 EUR
tdmogatast kapott az intézet. Tobb mint 20 adatkészletet gytijtttek a berlini szinkrotronnal,
ebbdl 6 1) fehérje-ligandum komplex szerkezetét meghataroztak, koztik a mikodé enzimre
legjobban hasonlitdo komplex szerkezetét.
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»A glikozilacios folyamatok feltérképezése és kapcsolata a rdkos megbetegedések
amelybdl 2011-ben 18 M Ft tamogatast kapott az intézet. Mintael6készitési modszereket
fejlesztettek  vérszérumbol torténd proteomikai, glikoproteomikai vizsgalatokhoz. Kis
mennyiségben rendelkezésre allo fehérjék és glikoproteinek emésztésére szolgald protokollt
dolgoztak ki. Elkezdték egy HPLC-alapi moddszer kidolgozasat, amelynek segitségével a
vérplazmabol glikoproteinek izoldlasa oldhaté meg. Algoritmust és szdmitdgépes programot
fejlesztettek az izolalt glikoproteineken taldlhatd oligoszacharid struktardk glikozilacids
specialis cukorstruktardk MS ¢és MS/MS kimutathatésagat, €s optimaltak a kisérleti
koriilményeket a helyes glikopeptid taldlatok novelésére és az “alpozitiv”’ taldlatok
csokkentésére. A kidolgozott analitikai modszereiket felhasznaltak proteinek biologiai
matrixbol torténd vizsgalatara. A mikrovezikulumok vizsgalataval kapcsolatos eredményeiket
publikaltak is. Kifejlesztették az “in silico golgi model” elsé verzidjat. Ennek segitségével
néhany enzimkinetikai paraméterrel a glikozilacios mintazat sikeresen leirhato. A kovetkezo
Iépésben ennek finomhangoldsa torténik. Az eredményeket nemzetkdzi konferencidkon és
tudomanyos publikaciokban mutattak be.

»A sejtek kozti kommunikacid ijonnan azonositott mikrovezikulum-utjdnak vizsgalata” cimi
témaban sikeres OTKA palyazatot dolgoztak ki. A tamogatds Osszege 24 M , melybdl
targyévben 6 M Ft volt a tdmogatas mértéke. A membran vezikulumok kutatasaval egyre
sz¢élesebb korben foglalkoznak viladgszerte, hogy megértsék szerepiiket a sejtek kozotti
kommunikécioban. A kutatocsoportban egér csecsemOmirigybdl izolalt kiilonféle membran
vezikulumok fehérje dsszetételét vizsgaltak és mintegy 240 kiilonbozd fehérjét azonositottak.
Megallapitottak, hogy az apoptotikus testek hasonlo fehérje dsszetétellel rendelkeznek, mint a
mikrovezikulumok, és az azonositott fehérjék ismerete arra enged kovetkeztetni, hogy
mindkettd fontos szabalyoz6 szerepet tolt be a csecsemOmirigy mitkodésében.

»A z0ldkémia eszkoztdranak alkalmazasa és fejlesztése - szerves foszforkémiai reakcidok
megvalositasa kornyezetbarat koriilmények kozott” cimil sikeres OTKA palyazattal 24 M Ft
tamogatast kapott az intézet, melyb6l 2011-ben 4,5 M Ft realizalodott. A palyazat keretében a
Budapesti Miiszaki ¢és Gazdasdgtudomanyi Egyetemen a kornyezetbarat (z6ld) kémia
eszkoztaranak alkalmazéasaval eldallitott kiilonbozd, féleg foszfortartalml szerves vegyltiletek
¢és ezek fémkomplexeinek szerkezetvizsgalatat végezte el a kutatocsoport.

V. A 2011-ben megjelent jelentdsebb tudomanyos publikaciok

1. Kubinyi M, Varga O, Baranyai P, Kallay M, Mizsey R, Tarkanyi G, Vidoczy T
Metal complexes of mercyanine form of nitrobenzospiran: structure, optical spectra,
stability
JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE 1000:(1-3) 77-84. (2011)

2. Miskolczy Zs, Megyesi M, Tarkanyi G, Mizsei R, Biczok L
Inclusion complex formation of sanguinarine alkaloid with cucurbit[7]uril: Inhibition of
nucleophilic attack and photooxidation
ORGANIC AND BIOMOLECULAR CHEMISTRY 9:(4) 1061-1070. (2011)

3. Jobbagy C, Tunyogi T, Palinkas G, Deak A
A versatile solvent-free mechanochemical route to the synthesis of heterometallic
dicyanoaurate-based coordination polymers
INORGANIC CHEMISTRY 50:(15) 7301-7308. (2011)
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4. Turidk L, Ozohanics O, Marino F, Drahos L; Vekey K
Digestion protocol for small protein amounts for nano-HPLC-MS(MS) analysis
JOURNAL OF PROTEOMICS 74:(7) 942-947. (2011)

5. Rahaman H, Madarasz A, Pépai I, Pihko PM
Dual hydrogen-bond/enamine catalysis enables a direct enantioselective three-component

domino reaction
ANGEWANDTE CHEMIE INTERNATIONAL EDITION 50:(27) 6123-6127 (2011)

6. Tdke O, Bandczi Z, Kirdly P, Heinzmann R, Biirck J, Ulrich AS, Hudecz F
A kinked antimicrobial peptide from Bombina maxima. I. Three-dimensional structure
determined by NMR in membrane-mimicking environments
EUROPEAN BIOPHYSICS JOURNAL 40:(4) 447-462. (2011)
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V1. A Szerkezeti Kémiai Intézet fobb mutatoi 2011-ben

1.Létszamadatok

Atlaglétszam”: Ebbél kutato™:
PHD v. CSc™: MTA doktora v. DSc”:
MTA levelez6 tag”: MTA rendes tag:

Akadémikusok szama (a fenti ketté Gsszesen):

Az intézethez k6t6d6 akadémikusok szama:

AT

35 év alatti, intézeti llomanyban levo kutatok szama*: kutatonOk szama*:

2. Publikaciok®

[}
J

Az év folyaman megjelent tudomanyos?, oktatési és tudomanyos ismeretterjeszt6® publikaciok szama sszesen:

o2}
J

T T T AT

2.1 Az év folyaman megjelent tudomanyos publikaciok szama:

2.1.1 Szakfolyéiratban megjelent tanulmanyok, cikkek szama®

o

hazai tudomanyos folyoiratban magyarul: ~ idegen nyelven:

N

kiilfoldi folyodiratban magyarul: ~ idegen nyelven:

N

mindezekbdl impakt faktoros publikacié magyarul: ~ idegen nyelven:

recenzio, kritika magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.2 Komn®, kényvfejezet®
kényv/monografia’ magyarul: ~ idegen nyelven:
tanulmanykdtet magyarul: ~ idegen nyelven:
konyvrész és konyvfejezet magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.3 Konferenciacikk- és kiadvany
magyarul: ~ idegen nyelven:
2.1.4 Egyéb publikacid®

tanulmanykotet szerkesztése, szoveggondozas magyarul: ~ idegen nyelven:
sorozatszerkesztés magyarul: ~ idegen nyelven:
atlasz® magyarul: ~ idegen nyelven:
tematikus térkép magyarul: ~ idegen nyelven:
kritikai kiadés: 5 szerz6i'” ivig:
kritikai kiadas: 5 szerzdi iv felett:

szotari szocikkallomany magyarul: ~ idegen nyelven:

T

lexikoncikk magyarul: ~ idegen nyelven:

szakforditas: S ivig:

TV 111

szakforditas: 5 iv felett:

a1
(o]



bibliografia magyarul: ~ idegen nyelven:

adatbézis*® magyarul: ~ idegen nyelven:
atalogus™® magyarul: ~ idegen nyelven:
2.2 Oktatasi anyag

fels6oktatasi tankényv vagy jegyzet'* magyarul: ~ idegen nyelven:

2.3 Tudomanyos ismeretterjeszt6 iras  cikk magyarul: ~ idegen nyelven:

T

konyv, kdnyvrészlet magyarul: ~ idegen nyelven:

3. Hatastényez6s és idézettségi mutatok

181.410
dsszesitett impakt faktor:'®

1276
Osszes fliggetlen hivatkozas szama:

. . . 18 1536
Osszes hivatkozas szama:

ERRCRENNNE

kapott recenzid, kritika:

4. Tudomanyos fokozat, illetve cim megszerzése 2011-ben

2.000 0.000

'
!

PhD: MTA doktora cim:

0
megadott kiilfoldi oltalmak szama®:

5. Szellemi alkotasok védelme’
nemzeti uton megadott oltalmak szama:*®;
értékesitett szabadalmak szama:

20

szerz6i jogvédelem alé tartozo alkotasok szama“™:

6. Részvétel a tudomanyos kozéletben
Tudomanyos rendezvények

N
~

AR
Ii§

N

nemzetkdzi rendezvényen tartott eléadasok szama: ~poszterek szama®:

hazai rendezvényen tartott eléaddsok szama: ~poszterek szama:

hazai rendeZVények szervezése: nemzetKozi rendezvények szervezése:

Szakértoi tevékenység

tanacsadoi tevékenységek szama®:

[y
©

opponensi vélemény Osszesen

[y
N

ebbdl kiilfoldre: °
egyéb szakért6i vélemény: ebbdl kiilfoldre: °

egyéni szaklektori vélemény Osszesen: 100 ebbdl kiilfoldre: %
Részvétel tudomanyos testiiletben

szerkesztOségi tag nemzetkozi szakfolyodiratban:

szerkeszt0dégi tag hazai fszakolyoiratban:

0
nemzetkozi tud. bizottsag vezetdje:

4

nemzetkdzi tud. bizottsag tagja:

1

hazai tud. bizottsag tagja: hazai tud. bizottsag vezetdje:



7. Az intézetet és a tudomanyt népszeriisito tevékenység
nyilvanos esemény megrendezése®:
A . 24,
kultaralis rendezvények":
ismeretterjesztd eldadasok szama:
tudomanyos ismeretterjeszté miisorok szerkesztése TV-ben, radioban:

8. A hazai fels6oktatasban végzett tevékenység

N
o

T 11T

rendszeres hazai fels6foku oktatasi tevékenységet végzok szdma®;

0
doktori iskolat vezeték szama:
) 15
gyakorlati kurzusok szama:

t

ebbdl doktori iskolakban oktatok szama:

doktori iskolaban torzstagok szama:

[y
o

elméleti kurzusok szama®®;

témavezetések szama (TDK-dolgozat):

témavezetések szama (BA, illetve BSc diplomamunka):
témavezetések szama (MSc, illetve MA diplomamunka):
témavezetések szama (PHD-disszertacio)

9. Egyéb adatok

9.1 Kutatoi mobilitas
A kutatohely vendégtevékenységet folytatd munkatarsainak szama

hazai egyetemen vagy kutatdintézetben: vallalatnal:
kiilfoldi egyetemen vagy kutatdintézetben: vallalatnal:
Vendégkutatok szama a kutatohelyen

hazai kutatok szama félévnél rovidebb ideig: félévnél hosszabb ideig:

1T
nr

kiilfoldi kutatok szama félévnél rovidebb ideig: félévnél hosszabb ideig:
A kutatohelyen mas hazai kutatok altal kutatomunkaval eltsltstt id6?":
A kutatohelyen kiilfoldi kutatok altal kutatémunkaval eltdltott ido:

9.2 Vallalati kapcsolatok az aktualis évben

=
o

nr

A kutatohellyel szerzédéses kapcsolatban allo kozép- és kisvallaltok szama:

A kutatohellyel szerzédéses kapcsolatban allo nagyvallalati partnerek szama:
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10. Pénziigyi adatok

Az id8szak folyaman a teljes koltségvetési timogatas dsszege :

T

Fiatal kutatoi allashelyek szama™

Az id6szak folyaman a teljes sajat bevétel(palyazatok, szabadalmak, szerzddések, stb.) sszege

(az akadémiai kéltségvetési tamogatason kiviil)™: M Ft
sajat szabadalmi és szerz6i jogi bevétel :
Hazai palyazatok:

Az ¢év folyaman miivelt OTKA-témak szama: A targyévre vonatkozo bevétel”:
Az év folyaman miivelt NK TH-palyazat témainak szama:
NKFP: A targyévre vonatkoz6 bevétel

Egyéb: A targyévre vonatkoz6 bevétel

HIAAARS

Az év folyaman miivelt UMFT-témék szama: A targyévre vonatkozé bevétel

Az év folyaman miivelt egyéb hazai témak szama:

T

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama:

EU-forrasbol: A targyévre vonatkozo bevétel”:

i

Egyéb: A targyévre vonatkozo bevétel™:
Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama:

T

A targyévre vonatkozé bevétel”:

A *-gal jelolt adatokat kérjiik, ne toltsék ki. Ezekbe a rovatokba az éves pénziigyi beszamolo alapjan a Pénziligyi

Fdosztaly adatai keriilnek.
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