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I. A kutatéhely fé feladatai a beszamolasi évben

A kutatokozpont alapvétkdzfeladatai a kovetkék voltak 2009-ben:

— a kémia és a vele rokon szaktudomanyok fontosdtial olyan alapvétés nemzetkozi
szinvonall tudomanyos kutatasok folytatasa, amelyek kutatok 6sszehangolt
tevékenységét, valamint korséaragyniiszerek koordinalt alkalmazasat igénylik;

— kutatasi infrastruktura Uzemeltetése;

— részvétel a gradualis és posztgradualis szakenyim¥kben;

— alap- és alkalmazott kutatasokhoz sziikséges madseésreszkzok fejlesztése;

— atudomanyos eredmények hasznositadsanak kezdermsayez ésegitése;

— hazai és nemzetk6zi tudomanyos rendezvények szswez

— részvétel a nemzetkozi tudoméanyos életben és antiityos szervezetekben.

A kodzpont tevekenységében lényeges szerepik vaaea, hll. az eurdpai iparvallalatokat
seqib, a versenyképesség fokozasat, kokszermékek és eljarasok kidolgozasat szolgalo
kutatasi programoknak. Ebba szempontbdl kiemelkédjelenttisége volt a ,Kémia az
életmirbség javitasaért, Kémiai Kooperaciés Kutatdsi Kozpotevékenységének
megebsitése, a technoldgiai folyamatoléstgitése” c. (Uj Magyarorszag Fejlesztési Terv,
Kdzép-Magyarorszagi Operativ Program) palyazatdfk 2009. évi teljesitésének. Az
emlitett projekten kivil tobb mas, az NKTH-altamiggatott témaban is részt vettek a
Kdzpont kutatdi 2009-ben. Ezeknek a programoknakem@meényei, reményeink szerint,
hozzajarulnak az orszag gazdasagi stabilizaciéjah@amint az akadémiai-egyetemi
kutatéhelyeknek a vallalati kutatasi-fejlesztésboggamokba valé bevonasahoz. Adkibtt
célok elérését jeletis mertékben segitette az EU-FP-7 kutatasi progrbamavalo aktiv
részvétel is.

Az MTA Kémiai Kutatékdzpont 2009. évi tudomanyogdtasait a potencialisdnnkcionalis
anyagok kémiai kutatasaloallitasuknak, szerkezetiknek és tulajdonsagaiknaggslata
foglalta egységes keretbe.



A kutatasi tevékenység franyai 2009-ben a kdvetkéz voltak.
Anyag- és Kdrnyezetkémiai Intézet

— Nemzetk6zi szinvonald tudomanyos kutatasok folgmtéaaz anyagtudomanyi és
kornyezeti kémiai kutatasok teriletén, amelyekssgsban kornyezetkiméleloallitasi
technoldgiak kifejlesztésére, nanorétegek, kulddegeramia bevonatok, fémkomplexek,
funkcios polimerek és polimer kotérhaldlo&@litaséra, tovdbbéa vizsgalatara, valamint a
biomassza hasznositasara, légkdrkémiai kutatdsekra nianyagok Ujrahasznositasara
terjednek ki.

Biomolekularis Kémiai Intézet

— Nemzetk6zi szinvonald tudomanyos kutatasok folgtatéa biomolekularis kémia
tertletén, amelyek magukban foglaljak kuloniogyogyszerkémiai vagy finomkémiai
szempontbdl fontos szintézismodszerek kidolgozakalynds hangsullyal az eredeti
heterociklusos szerves vegylletek és szénhidrat@litasara; ismert és nem ismert cél-
molekulak alapveét biokémiai, fiziologiai szerepének vizsgalatat; djagnosztikai
lehetiségek feltarasat.

Nanokémiai és Katalizis Intézet

— Nemzetk6zi szinvonall tudomanyos kutatdsok folge@téaa nanokémia és a
katalizistudomany tertletén, amelyek magukban f@ddananoszerkezét anyagok
szintézisét és tanulmanyozasat, oOnszédez nanorétegek vizsgalatat, fellletek
jellemzését és modositasat, valamint heterogénlizéttarok és katalitikus reakcidk
kutatasat, tovabba alternativ energiaforrasok &sédt

Szerkezeti Kémiai Intézet

— Nemzetk6zi szinvonall tudomanyos kutatasok folgtata szerkezeti bioldgia és kémia
teriletén, kilonds tekintettel a szupramolekuldd@miai (6nszerveds) rendszerek
tanulmanyozasara, nagyiszeres szerkezetvizsgalatokra a  gydgyszerkutatasok
tamogatasanak érdekében, orvosi analitikai kéméanakra, valamint funkcionalis
vegyuletek (polimerek, fluoreszcens prébak, fotokneegytletek) vizsgalatara.

A 2009. évi munkardl szolé beszamolo részleteigyes intézetek anyagaban olvashato.



Az MTA Kémiai Kutatokdzpont 2009. évi tudoméanyos
teljesitményének néhany mutatoja

Atlaglétszam: 340 EbbS| kutaté: 202
PHD v. kand.: 79 MTA doktora: 39
MTA levelezl tag: 0 MTA rendes tag: 1

Az intézetekhez két6d6 akadémikusok szama: 10

35, év alatti, intézeti allomanyban levd kutatdk 85

szama:

Publikaciék
Az év folyaman megjelent 6sszes (tudomanyos és ismeretterjeszté) publikaciék szama: 273
Az év folyaman megjelent tudomanyos publikaciok szama: 259
Tanulmany, cikk
impakt faktoros publikacié magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 183
nmean;J;E?:kt faktoros tudomanyos cikk 7 ~ idegen nyelven: 27
hazai tudomanyos folydiratban magyarul: 7 ~ idegen nyelven: 7
kulfoldi folyéiratban magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 203
nemzetk6zi egyuttmikodés keretében: 142
SCI altal regisztralt folydiratban: 148
Osszesitett impakt faktor: 479.506
Osszes hivatkozds szama: 4672 gf\?dze(’a;etekhir:/(;tkk[ﬁ?és szama 3832
Kényv
kényv/monografia magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
L(nbang;/affaizet (kevesebb mint 20 old.) 15 ~ idegen nyelven: 19
kényvfejezet (tobb mint 20 old.)magyarul: 1 ~ idegen nyelven: 0
kényvfejezet magyarul: 16 ~ idegen nyelven: 19
lexikoncikk: 2 ivig:
tanulmanykétet szerkesztése magyarul: 2 ~ idegen nyelven:
Tudomanyos ismeretterjesztd irdas magyarul: 14 ~ idegen nyelven:

Tudomanyos fokozat, ill. cim megszerzése (2007-2009. évi atlag):
PhD: 13.666  MTA doktora cim: 1.333
MTA levelez6 tag: 0 MTA rendes tag: 0

Szellemi alkotasok védelme:

Nemzeti Gton megadott oltalmak szdma: 0
Megadott kilféldi oltalmak szama: 1
Ertékesitett szabadalmak szama: 0

Szerz6i jogvédelem ald tartotdé alkotasok

erzol 0
SZzama:



Részvétel a tudomanyos és kulturalis életben:

Rendezvények:
Nemzetk6zi rendezvényen tartott tudomanyos

cldadasok szamar 99 ~poszterek szama: 137
leza?jiésorlfr;czlgﬁlaé:'lyen tartott tudomanyos 129 ~poszterek szama: 17
ismeretterjeszt6 el6adasok szama:

Tudomanyos rendezvények szervezése hazai: 8 nemzetkdzi: 13
Jelentds ,nyilvénos kulturalis  esemény 1

megrendezése:

Szakértoi tevékenyséqg:

tanacsadoi tevékenységek szama: 0

egyéni szaklektori vélemény Osszesen: 339 ebbdl kulféldre: 315
opponensi vélemény 6sszesen: 103 ebbdl kulféldre: 52
egyéb szakértbi vélemény: 56 ebbdl kulféldre: 9

Részvétel tudomanyos testiiletben
Nemzetkozi folydirat szerk.

Nemzetkézi tud. bizottsagi tagsag: 32 o 27
tagsag:
Nemzetko6zi tud. bizottsagi elndkség: 4 Hazai folydirat szerk. tagsag: 3
Hazai tud. bizottsagi elntkség: 24 Hazai tud. bizottsagi tagsag: 112
Fels6oktatasban végzett tevékenység:
Rendszeres hazai fels6foku oktatasi 62
tevékenységet végzdk szama:
Ebbdl doktori iskolakban oktatok szama: 7 Do,ktor.l iskolat vezetok 0
szama:
Elméleti kurzusok szama: 56 Gyakorlati kurzusok szama: 50
TDK-t készit6 hallgatok szama: 12
Diplomamunkat készité hallgatok szama
15
(BSc):
Diplomamunkat készité hallgatok szama
19
(MSc):
PHD-t készité hallgatok szama: 72
Fels6foku gradualis és posztgradualis oktatott 3846

orak szama:



Az MTA Kémiai Kutatokdzpont 2009. évi tevékenységeek egyéb
bemutathato jellemazbi

— Bejelentett szabadalmak és egyéb szabadalmijedliikgtasok szama: 7
o0 a Magyarorszagon bejelentettek: 5
0 anem Magyarorszagon bejelentettek: 2
- A kutatérok szama: 69
0 vezet beosztasokban: 9
0 nem vezet beosztasokban: 60
— A mobilitdssal kapcsolatban az intézdthz allasukat megtartott, munkaviszonybanslev
diplomasok kozul hat hdnapnal hosszalivedavollevwk szama: 8
o0 Magyarorszagon: 0
= egyetemen, kutatéintézetekben: 0
= gazdasagi tarsasagnal: O
o Nem Magyarorszagon: 8
= egyetemen, kutatéintézetekben: 8
= gazdasagi tarsasagnal: 0
— az adott intézethez érkiekutatok szama: 18
0 1-6 honap idtartamra: 14
= Magyarorszagrol: 0
= nem Magyarorszagrol: 14
0 6 hénapnal hosszabhdie: 4
= Magyarorszagrol: 3
= nem Magyarorszagrol: 1
— Véllalati kapcsolatok
0 jelentbsebb ipari partnerek (a kapcsolat tipusa: kozos kes- kutatasi
megbizas):
BASF AG; British American Tobacco Ltd.; Sud Chemd& (Németorszag);
Industrial Technology Research Institute (Tajvandmentive Perform. Mater.
GmbH;

Cyclolab Kft.; EGIS Nyrt.; EPCOS Kft.; GE Hungarytd.; Glycom A/S;
Graboplast Padlégyarté Zrt.; Inotal Zrt.; JOSAB Mamrszag Kft.; Kontakt-
Elektro Kft.; MOL Nyrt.; MULTIPROJEKT Kft.; Bogdangetrol,
Nyirbogdany; Orszdgos Villamostavvezeték Zrt.; RchGedeon NyRt.;
Servier Nyrt.; Terra Humana Kft.; Teva Zrt.; TVK Ny UWATECH Kift.

0 az intézet holdudvaraba tartozé kisvallalkozasekrez 42

— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:
0 Az altalanos tudomanynépstsits kozlemények szama 11
0 Az intézet tevékenységét népsmst rendezvények szama 4






Kémiai Kutatokdzpont
ANYAG- ES KORNYEZETKEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59/67; 1525 Buddpesiy.
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|. Az intézet f6 feladatai a beszamolasi évben

Az intézetben 2009-ben iivelt témak az anyagtudomanyi és kornyezeti kémidatésok
kozé sorolhatdk, de ez az osztalyozas nem szigenend az egyes kutatasi projektekre. Az
anyagtudomanyi témak szinte mindegyikénél érvéngegikdzvetlentl vagy kozvetve
kornyezetvédelmi szempontok, mint példaul: kornykipeels eléallitasi technologiak
kifejlesztése, alkalmazasa; szerkezeti anyagokiaéi@manak noévelését célzd kutatasok;
biolégiailag leboml6 komponensek alkalmazasa. Hagéppen az etgllegesen
kornyezetkémiai témaik tivelése sok esetben nem fdjdik be a karenyhitésnél, hanem
kiterjed arra is, hogy a hulladékokat hasznos alggpgga lehessen atalakitani.

Tevékenységuk jellenépe, hogy a tudomanyos kérdésekre komplex maodonbféddn
mobdszer alkalmazésaval, a gyakorlati vonatkozasdkatfigyelembe véve keresik a
valaszokat.

II. Az év folyaman elért kiemelkeds kutatasi €és mas jelled eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Kilénleges keramia bevonatolééllitasa

Radarsugarzast magasonmérséklei kornyezetben is elny&l Ujszefi, nanoszerkezét
keramia bevonatokat allitottakéehtmoszférikus plazmaszorassal. A munka soran sgyré
kifejlesztettek olyan matrix anyagokat, amelyelkadarsugarzast nem verik vissza, masrészt
olyan adalékanyagok (BN/MWNT nanokompozitok, SiCneszalak, ferrit nanoporok)
eléallitasat kisérletezték ki, amelyek a radarsugamdsrgidjat b/elektromos/magneses
veszteség formajaban nyelik el. Eljarast dolgoztaknem olvadé (nitrid, karbid, borid)
kerdmia porok plazmaszorasara, €s optimaltak amalszéras paramétereit. Az intézetben
kifejlesztett kulénleges keramia bevonatokat Sverlgban, reptigép sugarhajtofibe
épitve tesztelték, és ezek a tesztek megfedebdményt hoztak. A biztaté eredményeknek
koszonheten a projekt varhatéan folytatodik 2010-ben is. ZRés6 vallalkozasok: Volvo
Aero, Saab. Az, hogy magyar kutatohelyek aktiv trés#tlaltak egy demonstracios célu
sugarhajtori-konstrukcié kialakitasdban, gazdasagiongbkkel is jarhat a projekt
finanszirozaséban részt velwazai szervezeteknél.

Nanorétegek éhllitasa és vizsgalata

Plazma-alapu ionimplantaciéval kezeltek nitrogénipefiamid (PA) és polikarbonat (PC)
fellletet. PA esetében imin, protonalt amin és amreizeil kotések képidtek, mig PC
esetében imin, tercier amin és amid-8zesoportok alakultak ki a feluleten. A hidrofil
tulajdonsagok medgttek, a fellleti elektromos ellenallas pedig tolalgysagrenddel csékkent
mindkét anyagnal. A kopasi térfogat PA-nél az diedk 11 %-ara, és PC-nél 59 %-ara
csokkent. A kopéasallosagolég az iongyorsito fesziltség és a fellletegységse
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részecskeddzis novelésekor javult. PA esetébepiibeN-tartalom kismérték novekedése
javitotta, tovabbi ndvekedése azonban rontottap@sdldésagot. PC esetében a kopasallosag
nem a teljes N-tartalom nodvelésével, hanem a tésbdhst kivaltd, harmas koordinécidju,

“ sz

fellletegységre ésészecskedozis és dozisteljesitmény emelésekor.

Cr-, Si- és Cr+Si-tartalmu szénrétegeket valasgtote Si hordozoéra keis magnetron-
porlasztassal. XPS és XAES vizsgalatokkal a rétegekdonien C-Si és C-Cr kotéseket,
illetve - nagy krom-tartalom esetén - Cr-szilicidgbnositottak. Nanomechanikai vizsgalatok
tanusaga szerint a haromkomporiefisnek keménysége H=13-16 GPa, redukalt modulusa
pedig E=120-140 GPa koz6tt volt. A kétkomporier@r-tartalmu szénfilmek hasonlo értékei
joval nagyobbnak bizonyultak 22 GPa, E170 GPa).

Fémkomplexek &dllitasa és vizsgalata

A vashianyos anémia a vilagon mindenhol problémaaidsos kezelése kiemelt feladat.
Amint az allatkisérletekben és human vizsgalatokkadr bizonyitast nyert, a vas-
poligalakturonatbdl a vas kénnyen felszivodik, észarvezetben jol hasznosul. A vegytilet
hatdsossaga sok tény&d fligg, ilyen példaul a dozis, a vas oxidaciés @ola és
koordinacidja. Ezért 57Fe Mossbauer spektroszkapiegvizsgaltak a vas-poligalakturonat
spektrumokon harom jellegzetesen megkulonboziethetadrupdlus felhasadas lathato,
melysl ketté a vas(ll) és egy a vas(lll) mikrokérnyezetéhezdsathatd. A harom jellegzetes
szerkezeti komponenséébrdulasa telitési tendenciat mutat a vaskonceidtriivekedéesével.
Az alkalmazott koncentraciétartomanyban a vas@léfordulasa 6tt a vaskoncentracioval.
Az eredmények alapjan lathaté volt, hogy a vasgaddikturonatban éfordulé haromféle vas
species a komplexben kotott vas kulonbérkrokdrnyezetéhez tartozik.

Nanoszerkezétamfifil polimer kotérhalok

Tovabb folytattdk a poli(N,N-dimetil-akrilamid)-lghizobutilén amfifil kotérhaldkkal
kapcsolatos kutatasaikat. Fémezust bevitelévelpatkananohibrid anyagok katalizatorként
hasznalhatdk szerves kémiai reakciéban. Létreholtak tartalmd nanohibrid anyagokat is.
Kllénb6d oldalhosszusagu poli(etilen-oxid)-metakrilatok adsilatok, valamint médositott
lancvédi, telekelikus poliizobutilén makroiniciator felhas#asaval jol definialt szerkeztet
amfifil blokk-kopolimereket allitottak él Ezek a blokk-kopolimerek és kotérhalok, mivel
Osszetetik biokompatibilisnek bizonyultak, gydgyaszati adayagként is alkalmazhatok
lesznek a jofben. Vizsgalatokat végeztek nanoménetz eballitasara kotérhaldkban, illetve
azok Ullmann-reakcioban megmutatkoz6 katalitikustivitisara. Ebéllitottak ketbs
intelligencigju amfifil kotérhalokat, melyek a pHetfett a lbmérseékletre is erzékenyek. Az
amfifil kotérh&lok egy Uj csoportjakéntére érzékeny, poli(N,N-dietil-akrilamid)-ot és
poli(dimetil-sziloxan)-t, illetve poliizobutiléntartalmazo kotérhaldkat szintetizaltak. Az ilyen
anyagoknak széles Korspecidlis alkalmazasi lelisgégei vannak a gyogyaszattol, a
biotechnolégiatol a szenzorokig bezardlag. Poétdtirofuran makromonomerek
felhasznaldsaval poli(N-vinil-imidazol)-I-politetredrofuran kotérhalé sorozatot allitottals el
A kotérhalok fémionokkal komplexeket Kké&pzrendszereiben a kilonk®z fém
nanorészecskék antibakteridlis hatasait kulo@bi@gtszaporitott tiszta baktérium térzseken
bizonyitottak.

12



Uj tipusu polimerek kvazig¢htomatadasos gyokos polimerizacioval

A koézelmultban olyan komplex szerkeizepolimereket allitottak él gazdasagosan és
kornyezetileg dlnyosen kvazi€él gyokods polimerizacids eljarasokkal, amelyek feliijdk
szamos eddig hasznalt polimer fizikai és kémianjtldnsagait. Uj szintézis modszert
dolgoztak ki hiperelagazasos polimerel6édlitasara. Ezzel nemcsak a laboratériumban
eléallitott specialis szerkezethanem kereskedelmi forgalomban kaphaté monomn(setiol

és akrilatok) felhasznélasaval is egy lépésbédllghatok nagyszamu funkcids csoporttal
rendelked hiperelagazasos polimerek. Az e téren szerzettis@jereteket fogaszati
alkalmazasokban és ipari egyduitikddésekben is megprébéljak kamatoztatni.

Jol definialt szerkezét poli(etilén-oxid) és poliizobutilén blokkokbdl éllaj tipusa ABA
triblokk-kopolimert szintetizaltak. Ez biokompatitAsa révén nagy jeletgédi lehet példaul
gyogyaszati felhasznalasoknal.

Kllonb6d tulajdonsdgd monomerek kvaziélgyokods polimerizacidjat is sikeresen
megvalositottdk egy kornyezetbaratnak tartott, dgedonentes oldoszerben.

Az eléallitott Uj szerkezéit polimereket minden esetben modern analitikai mécdkel, mint
pl. fényszorédas, torésmutatd és viszkozitds detekkal felszerelt multidetektoros
gélpermeacios kromatografiaval és NMR spektrosZAu@ielemezték és jellemezték.

Funkcios polimerek kationos polimerizacio alkalnmsaél

Tovabb tanulmanyoztdk a karbokationos polimerizéaodan alkalmazhatd kornyezetileg
elonyos kordlmeényeket. A linearis polimerek mellettidaleges szerkezietés tulajdonsagu
hiperelagazasos polimereket igalitottak kdrnyezetbarat oldészerben, szdiaérsékleten.
Megvizsgéltak a szikséges minimalis katalizatorrgeséget két gyakran hasznalt
atmenetifém katalizator esetében is (FiGnClk). A korilmények optimalizalasa mellett a
leirt esetekben a reakcidk kinetikajat is nyomondttik.

Kisérleteket végeztek az A&ltaluk kidolgozott ekded eballitott karboxil funkcios
poliizobutilének alkalmazasanak lebstgeire. Megallapitottak, hogy a viz és hexan nem
elegyed oldoszerpar esetében ezen polimer fellletaktigjdahsagai igy felhasznélhatok
példaul motorolajadalékokban. A poliizobutilén kaxb funkcidos csoportok reakcidival
igazoltdk, hogy tovabbi moddositasokkal anyagtudomakutatasokban felhasznalhato
makromonomerek é&dllithsa is megvaldsithato.

Poliolefinek szerkezet-tulajdonsag 6sszefliggéséattakasa és modositasa

Folytattak a kilonbdz katalizatorokkal gyartott poliolefinek (polietiléas polipropilén)
szerkezetét befolyasold téngkztanulmanyozasat feldolgozasi és alkalmazasi kigilyek
kozott. Tanulmanyoztak a polimerizacios korilményégkatalizator tipusa, gyartasi
paraméterek) hatasat a polietilén és a polipropdemzire. Osszefiiggést allapitottak meg
a polimer por jellemd&@ és a feldolgozas soran végberiekémiai folyamatok kozott.
Megallapitottdk, hogy a polipropilén szerkezetetw#lajdonsédgai éisen fliggenek a kids
donor tipusatdl. Meghataroztak a fenolos és fosmfimdmu antioxidansok szerepét és
hatdsmechanizmusat a polietilén feldolgozasi staldisaban. Megallapitottak, hogy a
polietilén feldolgozasa soran lejatsz6dd kémiaiohaldsok elésorban a foszfortartalmu
antioxidans hatékonysagatol fuggnek, amit a staidr kémiai szerkezete és termikus
stabilitasa jeleriisen befolyasol. Elemezték a savmegkdtatasi adalékok szerepét a
stabilizatorok hatékonysagaban és fogyasaban atihi feldolgozasa soran. Folytattak a
polietilén cstvek hidrolitikus stabilitasanak viasatat. A kilénboé& kisérletek eredményei
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egyértelnien azt bizonyitottak, hogy az adalékok hatasat mag¢gkben meghatarozza a
teljes adalékcsomag Osszetétele mind a polietignibeind pedig a polipropilénben. A
kutatdst a TVK-val, a poliolefinek gyartojaval edtyiikbdésben végeztek. A kutatas
eredményei kozvetlenul hasznosulnak a kulodbdazoliolefinek adalékrendszerének
kidolgozasaban, ezzel javitjdk a TVK versenyképgsisé

Természetes és szintetikus polimerek és tarsétudiszereik

Tovabb folytattak kolonbdz polimerek és tarsitott rendszereik szerkezetdaolagag
Osszefliggéseinek és a terhelés hatasara végbenumiormacios folyamatainak
tanulményozasat. Kulénbézszemcsemérgttoltbanyagot tartalmazé PP/faliszt kompozitok
deforméacios és tonkremeneteli mechanizmusat vidgal Megallapitottak, hogy a
tulajdonsagokat efsorban az ésitbanyag szemcseszerkezete befolyasolja. A termék
tonkremenetelét tobb mikromechanikai folyamat élitatja. Terhelés hatasara bekdvetkezhet
a szalak kereszt- és hossziranyu torése is, ezézakk sajat szilardsdga a kompozit
tulajdonsagok javitasanak egyik fontos térdyezJelenis haladast értek el a delaminaciéval
eléallitott rétegszilikdt nanokompozitok tanulmanycdden. A kordbban kidolgozott
modszereket rutinszign alkalmazzak a szerkezet jellemzésére. Egy &isérbzat
segitségével meghataroztdk a kompozitokban kiabakhlatarfazis vastagsagat és
tulajdonsagait. A szilikat lemezek, valamint a leele és a polimer kdzotti kdlcsbénhatasokat
tovabbi adalékokkal médositottak. Tovabbi kiséKeterégeztek a természetes polimerek és a
gyogyaszatban alkalmazott poliuretanok szerkezktéideritésében. Kiulonbéznddszerek
segitségével megallapitottdk a heterogén szerkelggtitését és a tulajdonsagokat dent
meghatarozo6 tényéket. Egyre jobban étérbe kertl a biologiailag lebonthatd polimerek és
tarsitott rendszereik kutatdsa is. A kutatasok njgke része hazai vagy nemzetkozi
egyuttmikddéshez, illetve palyazathoz kapcsolodik.

Biomassza anyagok hasznositasat megalapozo kutataso

A masodik generéaciés bioetanob@litasara alkalmas cellul6z tartalmu biomasszaagol
elékezelésének hatasat tanulmanyoztak termikus mdaldadr Megallapitottak, hogy a
gozrobbantas és a lugos kezelés nemcsak a rostakaola szét, hanem megvaltoztatja a
lignocellul6zok kémiai Osszetételét is. Osszefuygésutattak ki a lignin funkciés
csoportjainak mennyisége és a polietilén-glikolieres hidrolizisre gyakorolt hatékonysaga
kozott dgozrobbantott biomassza mintaknal. Fentieken kivilg n@& nyomas és hevités
kombinaciojaval dlkezelt biomassza mintakbdl tortéaktivszén-élallitas folyamatairol is
Uj ismereteket nyertek. Uj tipust, az eddigieknéhtpsabb modellt dolgoztak ki a szilard,
novenyi ereddét anyagok égésének két kémiai részfolyamatara. A ethoalz oxigén
jelenlétében adbomlas 6sszesitett tomegveszteségét és az ekdepalk szenes maradék
kiégéseét irja le egyidéieg.

Légkorkémiai kutatasok

Meghataroztak a propionil-aldehid OH-gytkkel végleein elemi reakciojanak sebességi
egyltthatojat. A reakciéban propionilgyok,,HgCO, keletkezik, ami a légkorben ,O
molekulaval reagal tovabb. A csoport kutatdéi gyomsdasos kinetikai kisérletekkel
igazoltédk, hogy kis nyomasokon aHgCO + O reakcidban nagy eldgazasi arannyal OH-
gyok keletkezik, az elagazasi arany azonban rohamosbkken a nyomas novelésével.

Benzofenon szarmazékok fotoredukcids folyamataimasgalata alapjan megallapitottak,
hogy ezen alapvét jelentsédi folyamatok kinetikdja termodinamikailag szabdlyizo
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Stacionarius, valamint mikro-, nano-, pico- és fesatkundum idfelbontasu kinetikai

meérésekkel igazoltak, hogy az N-fenil-pirrol tipusinlekuldk fotofizikdjanak leirasakor az
altaldnosan elfogadott nagy amplitadéju szerkezedlaxaciot (TICT) feltételek

mechanizmus alapuin hibas. Ezt bizonyitja az is, hogy fluorazin mkala esetében, ahol
TICT jellegi relaxaci6 nem jatszodhat le, nagyon hasonld fotafi tulajdonsagokat
tapasztaltak.

Kornyezeti elektrokémia

A mar szobabmeérsékleten is folyékony szerves séknak, az umosdolyadékoknak nagy
jovét igérnek a modern, kornyezetbarat elektrokémiachnelégiakban. Az ezek
kidolgozasahoz sziikséges alapadatok jelenleg rsakyezért ilyenek meghatarozasara alap-
elektrokémiai méréseket végeztek Au(11l) egykgstétlektrodon 1-butil-3-metil-
imodazolium hexafluorofoszfat (BMImPF6) elektrobtin Voltammetrias és elektrokémiai
impedancia mérésekkel meghataroztak e rendszésmidéntes potencialjat. Megallapitottak
tovabba, hogy az ilyen rendszerek hatarréteg-dikegati értelmeé jelenlegi elméletek nem
irjdk le a ténylegesen mértidtatasokat.

Az MTA Atomenergia Kutatéintézet magasorhérséklei elektrokémiai rendszeréhez
hasznalhat6 specialis sokelektrédos potenciosztataibba harom kulonbézfemtoamperes
felbontdst bipotenciosztatot fejlesztettek ki. AztOhbiakat osztrak ill. svéjci
laboratoriumokban hasznélt pasztazo elektrokémidgkraszkophoz ill. elektrokémiai
atomebmikroszkophoz illesztették.

Mianyagok kdrnyezetbarat Ujrahasznositasat megalakot@iasok

Polimerek kornyezetileg éhyos lebontasa és atalakitdsa témaban tovabb tanuimtak a
PVC termikus valamint termooxidativ lebontasat6ldbit egyes funkcios csoportokat
tartalmazo vegyiiletek jelenlétében végezték. Utpiték, hogy ez az eljaras alkalmas lehet
reaktiv ketbs kotéseket tartalmazo,68en elszingdott PVC-ben a keis kotések telitésére,
ezaltal Uj szerkezét modositott PVC éhllitasara. A termooxidativ lebontadssaldsgradalt
PVC-t elegyitettéek biologiailag lebomld politejsaby igy egy biologiailag részlegesen
lebomlo polimer keveréket tudtaksallitani.

Nitrogéntartalmd rianyag pirolizisolajanak &atalakitasara alkalmazotttipusu zeolitok
aktivitas csokkenését és regeneralhatésagat tanybmtiak. Az eredeti zeolittal gyakorlatilag
azonos aktivitasu regeneralt zeolitot sikerllt nji@c a lecsokkent aktivitasu katalizatorbdl
levegdaramban hevitéssel. XRD vizsgalatok igazoltak, hagy zeolitok kristalyszerkezete
nem kérosult szamottégn a regenerdlas kovetkeztében. A katalitikus aliivelvesztését
okoz6 szénlerakodas ndisegét €s mennyiségét oxidativ atmoszféraban végzett
termogravimetrids-témegspektrometrias (TG-MS) negkgizsgaltak. Megallapitottak, hogy
a HUSY zeoliton lerakodott szén oxidacioja nagybbimérsékleten, és nagyobb sebességgel
jatszodik le, mint a NaY zeoliton. Ez arra utalgh@ katalizatoron lerakddott szenes bevonat
elté minésédi a két kilonbodé kationt tartalmazé zeoliton.

Folyamatos lzethberendezés poliklérozott aromas vegyuletek debalezgsére

Olyan dehalogénéz lizem létrehozasan dolgoznak, mely alkalmas paobkidgit aromas
hulladékok, koztik a polikiérozott bifenilek korrgetvédelmi szempontbdl biztonsagos
artalmatlanitasara. Az izem méretét és kapacitadailladék klortartalmatol fuggn 150-
500 t/év) ugy tervezték, hogy az kézuton vagy vasig szallithatd legyen. A technolégia f
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|épései a szerves anyag dehalogénezése és a kiésmermék iftéértékének hasznositasa.
Az () technologia olcsé és konnyen hozzaférhehészkdvet hasznal dehalogéhez
reagensként és egyben a lehasitott klor rogzitébtszlézuzalékkal megtéltott folyamatos
creaktorban vizsgaltak a dehalogénezési, klormégédta szerves szenng&zoxidaciojat
eredményei reakciokat. A projekt keretében kinetikai és tedmamikai szamitasokat
végeztek a tervezett technologia optimalisikodési paramétereinek meghatarozasara.
Optimalizalt kérilmények mellett mind a dehalogéswzmind pedig a klormegkéotés kozel
100%-o0s hatasfokkal lejatszédott a hulladék tatpseralizaciojat eredményezve. A képé
CaCb-t elvalasztas és tisztitas utan az ipar kulofbteziletein kivanjak értékesiteni. A
kifejlesztett eljaras hasznositasaban hazai kek@#lasok vesznek részt.

Talajok olajszennyezésének felkutatasa és karésyhit

Geoelektromos moddszeren alapuld laboratériumi kdtedet folytattak talajellenéallas
feltérképezésén alapuld technoldgia kidolgozasarelynek célja a talajpan lév
olajszennyezések felkutatasa. Reészletesen vizkgdltigy miképpen hatnak a kiloniéoz
talaj- és szennyezéstipusok a szennyezett talahetfiéellenallasara. Elemezték, hogy
miképpen lehet az olajszennyezések és a réteguizigkaciojat megakadalyozni, €s a
szennyezéseket helyhezkotni. Az olajszennyezésdéysziei kezelésére, a karenyhitésre
oxidacios kezelést dolgoztak ki. Analitikai médsddel (GC/MS, HPLC, UV/VIS)
megallapitottak a hazankbanéfelrdulé olajtipusok tulajdonsagait, ezeket az akkto
felhasznaltak a technologia kidolgozasaban és yarwhtok elleirzésében. Laboratoriumi
kisérletekkel modellezték, és analitikai vizsgdkited kovették a kildnbdz olajok talajbdl
tortérd extrakciojat. A technologia hasznositasaban a NIt vesz részt.

lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Hazai kapcsolatok

Az AKI munkatéarsai 2009-ben is szamos hazai kuttpdl dolgoztak egyutt sokféle kutatasi
témaban. Kulondsen intenzivek voltak kutatasi dgyiikodéseik az MTA intézeteivel, igy a
Kémiai Kutatokézpont masik harom intézetével, valmnanonanokompozit rétegek
jellemzése témaban a wgkzaki Fizikai és Anyagtudomanyi KutatOintézettel. hazai
egyetemek kozil funkciondlis nanorészecskék témabaPannon Egyetemmel, tiszaki
muanyagok részecskesugaras fellletmodositasa ter&zeat Istvdn Egyetem Geépipari
Technologiai Intézet kutatoival, sokkomponinisiologiai rendszerekben a Semmelweis
Egyetem munkatarsaival végeztek kozOs kutatasokt. Budapesti Miszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Alkalmazott Biotechnalogés Elelmiszertudomanyi
Tanszékkel cellul6z alapu bioetanol gyartas hatg&bba tételén dolgoztak.

Az intézet munkatarsai magas oraszamban vettek westel$oktatasban: gradualis és
posztgradudlis 6éadasokat tartottak, szeminariumokat és laborgyatakét vezettek a BME
Vegyeész- és Biomérnoki Karan és az Eotvos Lorardbmanyegyetem Természettudomanyi
Karan. Az ELTE, a BME, a Budapesti Corvinus Egyetean Pannon Egyetem és a
Semmelweis Egyetem hallgatoinak BSc, MSc és PhDkaitmanyitottak.

Az intézet a Pannon Egyetemuibkaki Informatikai Karanak Kb&zaki Kémiai Intézetével

ko6zos professzori laboratériumotikddtet, és funkcionalis nanorészecskék témabanatoly
egyuttmikodést. Az Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Odyt@az intézet és a Budapesti
Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem Fizikai Kémiangagtudomanyi Tanszék k6zos
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szervezeti egysége, mely kulonBomiianyagok szerkezet — tulajdonsag oOsszefliggéseit
vizsgalja.

Nemzetkozi kapcsolatok

Miszaki mianyagok feluletét médositottak plazmaimmerziésngpiantacio alkalmazasaval,

az igy kialakitott ultra-nagy molekulaténiegolietilén fellletet jellemezték XPS modszerrel.
Egyuttmikodé partnerintézmény: National Institute for Space daesh, Sao Jose dos
Campos, Brazil. Szén bevonati magneses nanorégkeoskallitasan dolgoztak, a

vizsgalatokhoz RF plazmaban mintakat készitettekaeséi Egyetem Kémia Tanszékével
kdz0s kutatasban.

A Marie Curie-Tudastranszfer megallapodas kereteblaribori Egyetendl szlovén kutatot
fogadtak, és nyujtott illatanyag leadasu mikrokapizat fejlesztettek ki. TéT palyazat
keretében gydgyaszatban hasznalt polimereket Jtagga@ hollandiai Twente Egyetem
kutatéival. Bioldgiailag lebonthatd politejsav/Cagt@mpozitok szerkezetét és tulajdonsagait
kutattak a belgiumi University of Mons-Hainaut-tah Pisai Egyetemmel kdzdsen
természetes szallal dmitett kompozitokatat, ezen belillis PP és PLA/fanpozitokat
allitottak eb, és meghataroztak jelleidiket. A romaniai Petru Poni Makromolekularis
Intézettel egylttriikddésben optoelektronikdban alkalmazhat6 terméKeKkesztettek ki.

Energetikai célokra alkalmazhaté biomassza anydgddlomlasi tulajdonsagait hataroztak
meg, valamint a cellul6z egy U0j tipust hasznositaébetiségét vizsgaltdk a Dongying
varosban rikdds China University of Petroleum kutatdival. A tromdimi Norwegian
University of Science and Technology-val kézdselgoirtak a faszén széndioxiddal toren
elgazositasanak lelésegen, és a folyamatok kinetikdjanak pontos feiétssn.

Magyar-Lengyel TET egyutttikddés keretében az éghajlatvaltozas és a légkorajdmak
kolcsbnhatasa téman, gazfazisu elemi reakciok lkisés elméleti vizsgalatan dolgoztak az
University of Medicine in Wroctaw munkatérsaivalgyanezzel az intézménnyel Magyar-
Lengyel Akadémiai Egyuttikodés keretében meghataroztak egyes, a troposzféra
halogénkémidjaban fontos szerepet jatszd elemici@akmechanizmusat és kinetikajat. A
legkor fizikai kémiaja témaban a Lille-i Egyetemnkélzb6s PhD témat vezettek, kinetikai és
fotokémiai kisérleteket folytattak. A gottingeni M&Ilack-Institute for biophysikaliskalische
Chemie munkatarsaival kdzésen jellemeztek az N-farol/fluorazin renszer fotofizikai
tulajdonsagait.

MTA - DFG egyuttnikodés kereteben az Ulmi Egyeetemmel kozdsen elektriai
impedanciaméréseket folytattak egykristaly elekik@h, vizes oldatokban annak
demonstralasara, hogy az elektrokémiaidsgéiteg dinamikai tulajdonsagait az adszorpcios
folyamatok hatarozzak meg a Kaftéteg-tartomanyban. Molekularis vedaipesség
meérésére szolgalé femto Amper érzékenfisejszereket fejlesztettek ki a Berni Egyetem
részére. Magyar — argentin TéT egyiitikddés keretében a La Plata-i Festékkutatd Intézette
kozosen vizhigitasu festékektbkészilt kornyezetbarat bevonatokat alakitottak &s
impedancia madszerrel vizsgéaltak a korrézidvedajdonségaikat.
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IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazatadvid értékelése

Hazai palyazatok

Az intézet kutatdi 2009-ben a kovetk€TKA illetve OTKA-NKTH palyazatokon dolgoztak,
és az alabbi figyelemre méltd eredmeényeket értek el

—Hordozhat6 XRF készulékkel nagyszamu mérést vélge3i@r eés Budapest kornyeki
asatasokbdl szarmazdé tégla leletanyagon, tovablzakat és pigmenteket vizsgaltak
muzeumokban, restauratofihelyekben, régészeti ggeményekben (PD-75740).

— Polietilén-tereftalatot, poliamidot és polikarbostakezeltek nitrogén plazmaimmerziés
ionimplanticioval és meghataroztdk a kivaltott tekemiai, fellleti energetikai és
csuszosurlédas tipusu triboldgiai valtozasokat {R4L).

— Poli-tejsav-glikolsav (PLGA) kopolimerekre kototinearis és csillagszerke#epoli-
etilén-glikol (PEG) rétegeket jellemeztek XPS masezl (K-68120).

— Hiperelagazdsos polimerek szerkezete és a kiinduléeearis polimer karok
molekulattmege kozotti 6sszeflggest allapitottalg,malamint Uj szintézis modszert
dolgoztak ki hiperelagazasos polimeretaditasara (T-48409).

— Szabélyosan alternald szerkézemfifil polimer kotérhaldkat tanulmanyoztak. Ujjtéa
hipereldgazasos és csillag polimereka#itdsat dolgoztdk ki multifunkcids inimerek
alkalmazasaval (F-61299).

— PP/rétegszilikat kompozitokban az exféliacio ésttiellleti kblcsdnhatasok, valamint a
kompozit tulajdonsagai és szerkezete kozotti osgrefseket, tovabba a kompozitok
termooxidativ stabilitasat befolyasolé paraméterblataroztak meg (K-67936).

— Hagyomanyos tbétanyagokat (kréta, Uveggyongy, faliszt), valaminteg8zilikatokat
tartalmazé polimer kompozitokat allitottak6elés vizsgaltdk a térsitott polimerek
tulajdonsagait meghatarozé két fontos tédyea komponensek kozott kialakuld
hatarfellleti kdlcsonhatasok, valamint a kompozérkezetének hatasat a tulajdonsagokra
(F-68579).

— A fenolos és foszfortartalmd antioxidansok hatéle@mgat és hatdsmechanizmuséat
meghataroz6 tényéket tanulmanyoztak a polietilén feldolgozasi koréhyei kozott
(K-77860).

— Meghataroztak egy jellegzetes fém/ionos folyadétarelilet (Au(111) egykristaly /
1-butil-3-metil-imodazdélium hexafluorofoszfat) tétmentes potencidljat (K-67874).

—Jellemezték a nitrogéntartalmu polimerek pirolilagmak modositasara alkalmazott Y
zeolitok feltletén felhalmozodoé szénlerakdédastnéghataroztak az ennek eltavolitasara
alkalmas optimalis regeneralasi kérilményeket (K5:8.

— Részlegesen karboximetilezett cellul6z mintakon maédyoztak a molekulaban jelentev
savas csoportok, valamint a cink és kalcium ionata$at a dstabilitasra és adbomlas
mechanizmuséra (K-61504).

—Olyan alapismereteket nyertek, melyekéselgitik a biomassza jobb hasznositasat
erdomivekben folyékony Uzemanyagként, valamint szennipztitasra alkalmas
termékekben (K-72710).

— Meghataroztadk a propionaldehid és a propionilgy@gkbrkémiaban fontos elemi
reakcidinak kinetikai paramétereit (K-68486).

— Reakciokinetikai és fotokémiai vizsgalatokkal méagitottak, hogy a gamma-
valerolakton 1égkori lebomlasi élettartama 4 naplKE78079).
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Az intézet kutatdi a kdvetlkeagyéb hazai kutatasi palydzatokvelésében vettek részt, és az
alabbi eredményeket érték el:

— Nanotechnoldgia alkalmazasaval keramia bevonatélkiabttak eb sugarhajtor tereb
lemezeire, majd a hajtdiben fellég termikus igénybevétel hatasait tesztelték (OMFB-
00252/2007).

— Vizsgaltak, hogy miképpen lehet kulonldozémek termikus plazmaba adagolasaval
befolyasolni ipari hulladékok feldolgozhat6sag#RJ TSZ_P0400808).

— Nanofazisu polimer kotérhalokat és nanohibridjeikidjlesztettek ki baktericid
gyogyaszati eszkozok, intelligens hatéanyag-bdvisl Hrsejttenyészeti matrixok céljara
(MTA Kémiai Kutatokdzpont Nanomedicina témapalyazat

— Laboratériumi  kisérletekben optimalizaltdk a pdiikdzott aromas vegyliletek
dehalogénezésére és a klormegkotésre kifejlesaehtinologia mkodési korulmeényeit
(TECH_08-A462-2008-0160).

Nemzetkozi palyazatok
Az intézet kutatdi az aldbbi EU pélyazatok kido&gdban vettek részt 2009-ben:

— Nagy hozzaadott értéktermékek hasznalt gumiabroncs elgazositasi mabpadé&maju
palyazat keretében kisérletek torténtek hasznahigjuroncsok pirolizis maradékanak
feldolgozasara termikus plazmaban (Tamogatasi édészszama: 226549).

— A Stratosphere-Climate Links with Emphasis on th€LE pélyazat résztvéjeként
javaslatot tettek az aceton és metil-etil-keton kiég fotokémiajanak részletes
mechanizmuséara (GOCE-CT-2004-505390-SCOUTO3).

Egyéb nemzetk6zi vagy kulfoldi forrasbaéivelt témak:

— Uj tipust multifunkcios polimerek kutatasan dolgdztt DuPont (USA) Research Award
tamogatasaval.

— A kristalyos szerkezet és a tulajdonsagok kapc#ohlzsgaltak polipropilénben, ezen
belil a gécképzés hatdsat a PP optikai jelieraz Egyittniikods partnerintézmeény:
Borealis GmbH, Ausztria.

— Polimer stabilizatorok hatdsmechanizmusat hatakomiég a Clariant Huningue S.A.,
France megbizasabal.

— A British American Tobacco southamptoni KutatasiFéglesztési Kézpontjaval végzett
munkaban dohanydhomlasardl és égéséivalamint nikotin és formaldehid aeroszolbdl
valo felszabadulasanak kinetikajarol szereztek isteket.

— Specialis elektrokémiai tiszereket fejlesztettek ki a CEST Kompetenzzentrim f
elektrochemische Oberflachentechnologie GmbH (Wideustadt, Austria) szamara.

— Specialis kerdmia nanoporokat allitottak,eés vizsgaltdk azok tulajdonségait a BASF
AG. tamogatasaval.
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V. Az év folyaman megijelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak és mas
bemutathaté eredmények

Bertoti I, Mohai M, Kereszturi KT6th A, Kalmén E: Carbon based Si- and Cr-
containing thin films: chemical and nanomechangraperties, SOLID STATE
SCIENCES 11: 1788-1792 (2009).

Bozi J, Blazs6 M: Catalytic modification of pyrolggproducts of nitrogen-containing
polymers over Y zeolites, GREEN CHEMISTRY 11: 168385 (2009)

Bystrzejewski M, Karoly ZSzépvdolgyi JKaszuwara W, Huczko A, Lange H:
Continuous synthesis of carbon-encapsulated magmatioparticles with a minimum
production of amorphous carbon, CARBON 47: 20408(2D09)

Kali G, Georgiou T K, Ivan BPatrickios C: Anionic amphiphilic end-linked cawerks
by the combination of quasiliving carbocationic amdup transfer polymerizations,
JOURNAL POLYMER SCIENCE: PART A: POLYMER CHEMISTR¥7: 4289-4301
(2009)

Kriston |, Orban-Mester A, Nagy G, Staniek P, Folde®Bkanszky BMelt stabilisation
of Phillips type polyethylene, Part Il: Correlatibetween additive consumption and
polymer properties, POLYMER DEGRADATION AND STABILl 94: 1448-1456
(2009)

Nagy L, Palfi V, Narmandakh MKuki A, Nyiri A, lvan B, Zsuga M, Kéki S: Dopant-
assisted atmospheric pressure photoionization spssgrometry of polyisobutylene
derivatives initiated from mono- and bifunctionaitiators, JOURNAL OF THE
AMERICAN SOCIETY FOR MASS SPECTROMETRY 20: 2342-23&009)

Pajkossy TKolb D M: The interfacial capacitance of Rh(11i1HCI solutions,
ELECTROCHIMICA ACTA 54: 3594-3599 (2009)

Renner K, Mécz6 J, Pukanszky B: Deformation anldifeiof PP composites reinforced

with lignocellulosic fibers: Effect of inherent strgth of the particles, COMPOSITES
SCIENCE AND TECHNOLOGY 69: 1653-1659 (2009)
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Az MTA KK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet kiemelen sikeres
kutatasi teriletei 2009-ben

Magas ldmérsékleten radarsugarzast elnyahyagok kifejlesztése nanotechnoldgia
alkalmazasaval

Svéd-magyar kormanykozi egyutikbdés keretében olyan nanoszerk&zedteramia
bevonatokat és tarsitott rendszereket fejlesztekiekamelyek a radarsugarzast magas
hémeérsekleti kornyezetben is képesek elnyelni. A munka sordmésgt kifejlesztettek olyan
matrix anyagokat, amelyek a radarsugarzast nerk vessza, masrészt kikisérletezték olyan
adalékanyagok (bor nitrid/szén nan®ecenokompozitok, szilicium karbid nanoszalak, ferri
nanoporok) dlallitasat, amelyek a radarsugarzas energiajateldktromos/magneses
veszteség formajaban elnyelik.

A projekt soran olyan tobbkomponénkeramia kompozitokat fejlesztettek ki, amelyeket
atmoszférikus plazmaszérassal akar 1-2 mm-es \s®ihgn is fel lehet vinni fémfellletre.
Eljarast dolgoztak ki nem olvadé (nitrid, karbidyriol) kerdmia porok plazmaszorasara, és
optimaltdk a plazmaszéras paramétereit. Hasonl@etiteh tarsitott keramia testek is
készlltek. Ezeken a svéd partnerek olyan, a sziomban eddig nem hozzéaférhet
anyagparamétereket mértek, amelyek segitségévetilena tudtak hasonld Osszetétads
vastagsagu kompozit rétegek magasomérséklei radarelnyel tulajdonsagait.
Megallapitottak, hogy a kifejlesztett kompozitokvéé a radarsugarak visszav@ése
szamottegen csokkenthét

S
Keramia bevonat 8éllitasa az AKI termikus plazma  Magas lbmérséklef radar reflexiés mérésekhez
laboratériumaban atmoszférikus plazmaszoérassal elallitott kerdmia nano-kompozit testek

A fémfellletekre felvitt — tobbféle 6sszetditel keramia kompozit bevonatoléstabilitasat
Svédorszagban, redigép sugarhajtéiitbe beépitve, tébb Gzemeltetési cikluson keresztl
tesztelték, és a tesztek megféletredmeényt hoztak. Az éistesztelési szakasz utan
megallapitottak: annak ellenére, hogy az alapfémaébevonat $tagulasi egyutthatoi
jelentbsen eltérnek egymastdl, az intézet altal kialakitcerdmia bevonatok a nagy
hémérsékletingadozasokat jairtek, nem repedtek meg. Az egyliikdds partnerek és a
projektet részben finanszirozd svéd hatosagok izt@ath eredmeényeknek koszonbest - a
k6z0ds projekt folytatasat javasoljak.
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Polimer kotérhalokon alapuld kilénleges nanohibkide

Kutatasaik soran kulonleges szerkézes tulajdonsagu, amfifil polimer kotérhalokon aikip
szerves-szervetlen nanohibrid anyagokat allitoglik Az amfifil kotérhalok egyedulallé
sajatsdga, hogy kémiai kotésekkel 6sszekapcsoltofilid(vizet kedveb) és hidrofob
(szénhidrogént kedw®l polimer lancokbdl &llnak. Hasonléan a viz és daj esetéhez,
melyek nem képesek elegyedni egymassal, a kotéredkteben is jellenizaz alkotoelemek
rendkivil eltéd viselkedése, mely specialis nanoszerkezet kisdasi@leredményezi. Az ilyen
térhalés polimerekben ugyanis az alkotoelemek étkilhek egymastdl, de nem
makroszkdpikus szinten, hanem nanométeres tartdmany\z amfifil kotérhalok optikailag
tiszta, mechanikailag s, rugalmas, valamint szamos esetben biokompatdailyagok.

4-nitrofenol + NaBH,

3.04 4-nitrofenol

Abszorbancia

250 300 350 400 450 500

Hullamhossz [nm]

100 200 300 400

1. dbra Amfifil kotérhalé 2. abra Amfifil kotérhalé 3. dbraEzist nano- 4. abraNanohibrid anyag
mint nanoreaktor nanoszerkezete részecskéket tartalmazé Katalitikus reakcioban
(AFM felvétel) amfifil kotérhal6 (UV-VIS analizis)
(TEM felvétel)

Kutatasaik soran az amfifil kotérhalok kulonlegemerkezetének kiaknazasaval ujsizer
kotérhaldkon alapulé nanohibrid anyagokat allitos#, melyek a szerves polimereken kivul
valamilyen szervetlen anyagot is tartalmaznak. éngztlen anyagok lehetnek fémek vagy
fém-oxidok is. A hidrofil komponensként poli(N,Nrdetil-akrilamid)ot, valamint az ésen
hidrofob poliizobutilént tartalmazé amfifil kotérdd&bdl kiindulva sikeresen allitottak el
polimer belsejében nanoméreeziistrészecskéeket tartalmazé nanohibrid anyagdiil
eltés komponenseket alkalmazvaséllitottak rézsot tartalmazo nanohibrid anyagolat i
Ezeket a nanohibrid anyagokat az un. nanoreaktofedthasznalasaval hoztak létre. Az 1.
abran egy amfifil kotérhaldét bemutato vazlatos tajhato, melyen a hidrofil polimert (kék)
falként veszi korll a pirossal 4brazolt hidrofodiper fazis. Készonhéen a kblcséndsen
folytonos nanofazisoknak, valamely hidrofil olddszmint pl. a viz is, kbnnyedén eljut a
hidrofil fazisokba, mig a hidrofob fazisokba képtelbehatolni. Kémiai reagenseket juttatva
az amfifil kotérhalé vizes fazisaba, a hidroféb ip@rrel falként koralzart térrészben
jatszodik le a reakcio, mely nanomdreszilard, immobilizalt anyag keletkezését
eredményezi. Az amfifil kotérhalok erre alkalmaddkilieges fazisszerkezetét mutatja a 2.
abra, melyen so6tétebb szinnel a rugalmas poliidébutathatd. Az ezist képdéseét
eredményef kémiai reakcio lezajlasa utan lathato szerkezdigdzolja a 3. abra, melyen az
latszik, hogy a keletkéz nem aggregalodo fémezist részecskék ~20 nm ie&reA
nanoezust tartalmu nanohibrid anyag gyakorlatigetinalhatosagat katalitikus rendszerben
igazoltdk. Mint ahogy a 4. abran lathato, egy ktitalk folyamatot in-situ médon kévettek,
melyben a nanoezlst a polimer hordozdéval egyutt katalizator vett részt. A spektrumok
azt jelzik, hogy az ezist-kotérhaldé nanohibriddetakcidid elérehaladtaval a kivant termék
képzdik, vagyis a folyamatot az amfifil kotérhaldboéldzdtett nanohibrid anyag kivaléan
katalizalja. Egy ilyen rendszer kénnyen kezelhetbbszor is felhaszndlhatd, azaz egy
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kornyezetileg €inyos, teljesen Ujszéhibrid nanokatalizator rendszert hoztak |étreraézet
kutatoi.

Megujulé nyersanyagokra égiilbiolégiailag lebonthatd polimer kompozitok

Napjaink egyik legismertebb kdrnyezeti problém#&jagy a nfianyag hulladékok lassan de
biztosan ellepik a Foldet. A fent emlitett problém&ézenfeké megoldast nyujtanak a
biologiailag lebomlé polimerek, amennyiben képeseligyunk tulajdonsagaikat oly
mértékben modositani, hogy alkalmasak legyeneklenlgg hasznélt tdmedranyagok
kivaltasara. A politejsav (PLA) a biologiailag letibato polimerek azon csoportjaba tartozik,
amiket megujulé nyersanyagok felhasznélasaval leléétlitani. Kedve# tulajdonsagainak
koszonheten egyre nagyobb az érdélés a PLA irant. Felhasznalhatésaga azonban
korlatozott a polimer kilénleges tulajdonsagai émyas ara miatt. A PLA szélesebb kor
alkalmazhat6sagahoz tovabbi kutatasokra van szilEsggk lehetséges Ut a PLA tarsitasa
toltéanyagokkal. Ebbe a kutatdsba kapcsolddott be az MKAAnyag- és Kornyezetkémiai
Intézet Alkalmazott Polimer Fizikai-Kémiai Osztahgk és a Budapesti idzaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetemidhyag- €s Gumiipari Laboratériumanak k6zos egysAge.
kutatdmunka elssorban bioldgiailag lebonthatdé polimer kompozitdkaditasara, illetve a
tulajdonsagokat befolyasolo6 téngé&zaneghatarozasara iranyult.

A munka soran kilénbéz természetes tdanyag (faliszt, mikrokristalyos celluléz,
kukoricacsutkadrlemény) alkalmazéasaval allitottakéekompozitokat. Optimalizaltdk azok
feldolgozas technoldgidjat, és meghataroztak atééirsrendszerekre jellemizszerkezet-

tulajdonsag Osszefiiggéseket. Végeredményben kividéchanikai tulajdonsagokkal
rendelked, bioldgiailag 100%-ban lebonthato, és a modositapolimernél joval olcsébb
kompozitokat hoztak létre. Az emlitett tidinyagokat tartalmaz6 PLA kompozitok
mikroszerkezete és felhasznalasi I6kégei az aldbbi 4brakon lathatok.

Faliszt (bal) és kukoricacsutka-orlemény (jobb)d@hyagot tartalmazé PLA kompozitok
elektronmikroszkopias felvétele
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Két példa a PLA felhasznalasi lebségeire
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Az MTA KK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet 2009. @ tudomanyos
teljesitményének néhany mutatdja

Atlaglétszam: 70 Ebbd| kutato: 44
PHD v. kand.: 16 MTA doktora: 10
MTA levelezd tag: 0 MTA rendes tag: 0

Az intézethez k6tédé akadémikusok szama: 2

35 év alatti, intézeti allomanyban levé

kutatok szama: 19
Publikaciék

Az év folyaman megjelent 6sszes (tudomanyos és ismeretterjeszt6) publikaciék szama: 78
Az év folyaman megjelent tudomanyos publikacidk szama: 76
Tanulmany, cikk

impakt faktoros publikacié magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 42
nem |mpa.kt faktoros tudomanyos cikk 6 ~ idegen nyelven: 8
magyarul:

hazai tudomanyos folyoiratban magyarul: 6 ~ idegen nyelven: 7
kulféldi folydiratban magyarul: ~ idegen nyelven: 43
nemzetk6zi egylttmiikodés keretében: 27

SCI altal regisztralt folydiratban: 42

Osszesitett impakt faktor: 80.338

Osszes hivatkozas szama: 1378 0sSz€S hlvatk'oz?s. szama 1233

Onidézetek nélkil:

Koényv

kényv/monografia magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
konyvfeJe.zet (kevesebb mint 20 old.) 1 ~ idegen nyelven: 16
magyarul:

konyvfeJe.zet (tébb mint 20 old.) 1 ~ idegen nyelven: 0
magyarul:

kényvfejezet magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
lexikoncikk: 2 ivig:

tanulmanykétet szerkesztése magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 2
Tudoman?/os ismeretterjesztd iras 2 ~ idegen nyelven: 0
magyarul:

Tudomanyos fokozat, ill. cim megszerzése (2007-2009 évi atlag):

PhD: 2.333  MTA doktora cim: 0.333
MTA levelez6 tag: 0 MTA rendes tag: 0

25



Szellemi alkotasok védelme:
Nemzeti Gton megadott oltalmak szdma: 0
Megadott kilféldi oltalmak szama: 0
Ertékesitett szabadalmak szama:

SzerzGi jogvédelem ala tartotd alkotasok
szama:

o

Részvétel a tudomanyos és kulturalis életben:

Rendezvények:
Nemzetk6zi rendezvényen tartott

tudomanyos el6adasok szama: 4 ~poszterek szama:
Hg{zallrendezyeny.en tartott tudomanyos 50 ~poszterek szama:
el6adasok szama:
ismeretterjeszt6 el6adasok szama: 3
Tudo_r.nanyos rendezvények szervezese 0 nemzetkdzi:
hazai:
Jelent@s nyilvanos kulturdlis esemény 0
megrendezése:
Szakértoi tevékenyséq:
tanacsadoi tevékenységek szama: 0
egyéni szaklektori vélemény Gsszesen: 127 ebbdl kulféldre:
opponensi vélemény Gsszesen: 12 ebbdl kilfoldre:
egyéb szakértbi vélemény: 28 ebbdl kulféldre:
Részvétel tudomanyos testiiletben
Nemzetkoézi tud. bizottsagi tagsag: 16 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:
Nemzetk6zi tud. bizottsagi elnokség: 0 Hazai folyoirat szerk. tagsag:
Hazai tud. bizottsagi elntkség: 13 Hazai tud. bizottsagi tagsag:
Fels6oktatasban végzett tevékenység:
Rendszeres hazai fels6foku oktatasi 20
tevékenységet végzdk szama:
Ebbdl doktori iskoldakban oktatdok szédma: 3 Doktori iskolat vezet6k szama:
Elméleti kurzusok szama: 21 Gyakorlati kurzusok szama:
TDK-t készit6 hallgaték szama: 9
Diplomamunkat készité hallgatok szama
10
(BSc):
Diplomamunkat készité hallgatok szama
14
(MSc):
PHD-t készité hallgatok szama: 23
Fels6foku gradualis és posztgradualis 2033

oktatott 6rak szama:
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Az MTA KK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet 2009 évi tevékenységének egyéb
bemutathato jellemai

- Bejelentett szabadalmak, és egyéb szabadalmijedlikgtasok szama:
0 a Magyarorszagon bejelentettek: 4
0 anem Magyarorszagon bejelentettek: 1
- A kutatorbk szama:
0 vezeb beosztdsokban: 1
0 nem vezet beosztasokban: 16
— A mobilithssal kapcsolatban az intézdthz allasukat megtartott, munkaviszonybanslev
diplomasok kdzul hat hdnapnal hosszalitsedavollewk szama:
0 Magyarorszagon
= egyetemen, kutatéintézetekben -
» gazdasagi tarsasagnal -
o Nem Magyarorszagon
= egyetemen, kutatéintézetekben: 2
» gazdasagi tarsasagnal -
— az adott intézethez érkiekutatok szama:
0 1-6 honap idtartamra
= Magyarorszagrol -
= nem Magyarorszagrol: 4
0 6 honapndl hosszabbdie
= Magyarorszagrol -
= nem Magyarorszagrol -
- Véllalati kapcsolatok

o jelentsebb ipari partnerek:
- GE Hungary Ltd., Részvétel K+F problémak megddias, kutatasi megbizas teljesitése
- Graboplast Padlogyarto Zrt., Részvétel K+F protdlk megoldadsaban, kutatasi megbizas
teljesitése
- TVK Nyrt., Poliolefinek stabilizalasa, K+F tevékgség
- MOL Nyrt., Olajszennyezések felkutatasa, monitdsa, karenyhités, K+F tevékenység
- Inotal Zrt., Mélyhuzott Al palack fellletvizsgéta kutatasi megbizés teljesitése
- Momentive Perform. Mater. GmbH, K+F problémak widdsa, kutatasi megbizas
- Orszéagos Villamostavvezeték Zrt., Részvétel Kidbfmak megoldasaban, kutatasi
megbizas
- EPCOS Kft. Részvétel K+F problémak megoldasabatatasi megbizas
- BASF AG, Részvétel K+F problémak megoldasabatgtisi megbizas
- British American Tobacco Ltd, Kinetikai vizsgad&t kutatasi megbizas
0 az intézet holdudvaraba tartoz6 kisvallalkozaséksz 24
— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:
o Az altalanos tudomanynépsisitd kozlemények szama: 2
0 Az intézet tevékenységét népsmst rendezvények szama: 2
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Kémiai Kutatokdzpont
BIOMOLEKULARIS KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri it 59-67; 1525 Budapesty.
Telefon: 438-1110, Fax: 438-1145
e-mail: ghajos@chemres.hu, honlap: http://www.ctesniu

I. A kutatohely fé feladatai a beszamolasi évben

Az intézet 6 feladatai, egyes tevékenységi tertiletei 2009. eblddvetkedk voltak:

— alapvet és nemzetkdzi szinvonalu biomolekularis kémiaatagok folytatadsa, amelyek
magukban foglaljak kilénbdz gyogyszerkémiai vagy finomkémiai szempontbdl dent
szintézismodszerek kidolgozéasat, kiulonds hangdidyaeredeti heterociklusos szerves
vegyuletek és szénhidratokééllitasara; ismert és nem ismert cél-molekulak \ad#p
biokémiai, fizioldgiai szerepének vizsgélatat; igghosztikai lehétségek feltarasat.

Az intézet, a tudomanyos feladatokhoz kapcsol6daakovetked terlleteken fejtett Ki
tevékenységet:

- kutatasi infrastruktara Uzemeltetése;

— részvétel a gradudlis és posztgradualis szakenya¥kben;

— alap- és alkalmazott kutatasokhoz szilkséges mdadseésreszkzok fejlesztése;

- atudomanyos eredmények hasznositdsanak kezdemsayez ékegitése;

- hazai és nemzetk6zi tudomanyos rendezvények sZzmwez

- részvétel a nemzetkdzi tudoményos életben és antnlygos szervezetekben.

I. Az év folyaman elért kiemelkeds kutatasi €s mas jellel eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Heterociklusos vegyuletek szintézise és vizsgéalata

Ujabb palladium-katalizalt keresztkapcsolasok vigj@ésaval fenotiazinnal szubsztitualt
diéneket és ezek redukdlt szarmazeékait szintdlzalnelyeknek multidrog-rezisztenciara
gyakorolt hatdsat kooperacidban kutattak. A reerszhgatlas vizsgalata az életisag
javitdsa szempontjabdl napjaink egyik kiemelt teteil

Ikerionos vegyiletek tanulmanyozasa soran, Uj €ipusz-atrendeidéseket figyeltek meg,
amely atalakulasok megismerése lényeges szerep&tzotih a vegyllettipusok
reakciokészségének értelmezésében.

Tobb olyan gurizarast dolgoztak ki, melyek kondenzalt pirazololes triazolokat
eredményeztek. Az Uj gylirendszerek szintézise alapvgtlentsédi a gyogyszerkémiaban,
mivel Uj, gydgyhatasu szarmazékok felismerésénetofoforrasat jelenti.

29



Bioldgiailag aktiv szénhidratok szintézise

Az a-aminonitrilek a Strecker-szintézis koztitermékaz aminonitrilek a szerkezetiikben
talalhaté amino és nitril (latens karbonil és irfumkcio) csoportok miatt hasznos kiindulasi
anyagok lehetnek mono- és bifunkcionalis vegyuletié&llitdsdban. Savas hidrolizisukkel
aminosavak allithaték &l A nitrilcsoport hidridekkel és karbanionokkal t&m nukleofil
szubsztitaciéjaval aminok kéfdnek. A nitrilcsoport teljes reducidjaval 1,2-dianok, mig
részleges hidrogénezésel és hidrolizise utaminoaldehidek allithatok &l Az aminonitrilek
szamos nitrogéntartalmi heterociklusos vegyulendkiiasi anyagai lehetnek. A cukrok
anomer szénatomjahoz kapcselaminonitril funkcié az irodalomban eddig le nem @-
glikoaminonitrileket eredményez, amelyékba fenti funkcidéscsoport-atalakitasok soran
bioldgiailag aktiv Uj szénhidratszarmazékok allittkaes.

A kidolgozott alan-Strecker reakcioval szame®sp- kapcsolt C-glikoaminonitrilt &llitottak
elé gliko-, galakto- és manno-szénhidratokkal. Azn&#recker reakcid kérilményeinek
(oldészer, amin, cianidforrds) optimalizalasdval%85diasztereomer felesleg érhetl
organokatalizatorok hasznalata nélkdil.

Oligoszacharidok reakcidinak tanulmanyozasa

A heparin szerkezet-hatas 0sszefiiggés tanulmamualaskapcsolatban, a korabban
kidolgozott ortogonalis véitsoport-stratégiaval, @llitottak a heparin két tetraszacharid
egyseget.

A heparanaz enzim inhibitorainak szintézise soragy alj védicsoportot, a 2-
nitrobenzolszulfonil csoportot, vezettek be azaokknitrogénatomjanak a védésére. A
kidolgozott modszerrel azacukrot tartalmazo6 hepdisaacharid analégokat allitottaléel
Szisztematikusan vizsgaltak a szénhidrat egysegekssgtituenseinek hatasat glikozilezési
reakciok hozamara, sztereoszelektivitasara és sep&®. Megdllapitottak, hogy a kisérleti
adatok alapjan a jelenleg altalanosan elfogadotimszédcsoport-részvételen alapulo
értelmezés nem helytall6. Egy Uj, a glikozil oxdéé&mium ion konformacios preferencidin
alapulo, elméleti modellt dolgoztak ki a glikoziések sztereoszelektivitasanak eredetére és a
szubsztituensek hatadsanak értelmezésére. Az Ujlhsmigtségével korrektil megjésolhatod
volt a reakciok sztereokémiai eredménye, és igyodeth alapul szolgalhat az eddigieknél
sokkal hatékonyabb glikozilezési modszerek kifejiésére.

Organokatalitikus reakciok tanulmanyozasa

Az aszimmetrikus organokatalizis paradigmavalt@sftolt a szintetikus kémidban az elmult
évtized soran. A kutatasok legujabb iranyzata exéertleten az un. domino vagy kaszkad
reakciok vizsgalata és kifejlesztése. E mobdszeetdel teszi egyszér épitelemekidl
komplex, multifunkcionalis molekulak @&llitasat. E terllethez kapcsolodva, U elvet
ismertek fel és aknaztak ki a bifunkciondlis ordaatalizis teriiletén, amelyet
enantiospecifikus aktivalasnak neveztek el. Erdaralis felismerésen alapulo elképzelésre
épitve, szadmos ciklohexan-vazas vegyulet szintézaésitottak meg kimagaslé enantio- és
diasztereoszelektivitassal. A koncepcié tovabbiobhyitasaként, egy egészen egyedi,
kinetikus rezolvalasi folyamatot dolgoztak ki. Azedmények alapvéen Uj lehebséget
kinalnak tobb kiraliths centrummal rendelégzdonyolult gyogyszermolekuldk egysier
eloallitdsara.
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A katalizis tertletének tovabbi féflése alapvéen Uj aktivalasi elvek felfedezésktiigg. A
korabban altaluk leirt, frusztralt Lewis-sav-bdaésok terllete alapvé&tn Uj stratégiat jelent
a fécsoport elemeire éptilkatalizatorfejlesztésben. A sztérikus zsufoltsagiat katalizator
tervezeési elvre épitve szamos Lewis-sav-bazis partak |étre, amelyeket a hidrogén
heterolitikus hasitasara, illetve katalitikus higitaezésre hasznaltak.

2009-ben olyan frusztralt rendszereket sikertlt ejl@kzteniik, amelyek fokozott
funkciéscsoport-toleranciaval rendelkeznek, igy yekgrlatban is felhasznalhatéak. Az
eredmények hozzajarulhatnak azéet$ld, fémmentes, ipari métiehidrogénezeési folyamat
kidolgozasahoz.

Természetes szerves anyagok szintézise

Az indolvdzas alkaloidokat és alkaloiddzewvegylleteket széles kdrben hasznaljak a
gyogyaszatban. Ezen a terlleten az intézet ku@gocga a Richter Gedeon Nyrt-vel
egyuttmikddésben dolgozik mér hosszu ideje. 2009-ben egyzed eljarast dolgoztak ki 2-
,3- és 4-dialkilaminoetilanilinek szintézisére, &malkalmasak indolvazas alkaloidok és
alkaloidszeil vegyuletek elallitasara.

Nukleotidkémiai kutatasok

A korabban dallitott 5-szubsztitualt-pirimidin peptid-nukleinsa(PNS) épitegységek
felhasznalasaval 6t 11-mer homopirimidin PNS-oligoinmszintetizaltak szilard fazison, és
meghataroztak a homopurin DNS komplementerrel képzplexeinek termikus stabilitasat.
Azt talaltak, hogy egy kivételével mindegyik modasi novelte a duplexek termikus
stabilitdsat a referencia, a csak timin és citobéwisokat tartalmaz6, PNS-duplexhez
viszonyitva. Megallapitottdk, hogy a szoban forgarib, ill. 5-alkinil-uracil bazisokat
tartalmaz6 peptid nukleinsavak, 6sr és szelektiv hibridizacios tulajdonsaguk folytan
alkalmasak géndiagnosztikai célokra.

L-arabindzbdl kiindulva, lineéris szintézis-strate@lkalmazasaval szamos 0j 5-(2-tienil)-
pirimidin bazist, emellett 2’-, ill. 3’-moddositasak is tartalmazo lLibo- és Larabino
nukleozidot allitottak &l antiviralis, ill. antitumor hatasvizsgalat céljabo

Neurokémiai kutatasok

Transzport-célfehérjék altal szabalyozott idegydmhatok mechanizmuséanak jobb megértése
céljabdl in vitro nyomjelzéses, képalkoto és eladtiologiai eljarasokkal, valamint in vivo
mikrodializis technika alkalmazasaval azonositottgly Uj tipusu, glutaminsav-felvételével
kozvetlendl kivalthatg-amino-vajsav (GABA) kibocsatasi folyamatot, amistijatégiat kinal

a fokozott glutaminsav-aktivitassal jaré agyi rdietességek (pl. epilepszia, ischemia)
kezelésében. Leirtak a GABA- és a Glu-aramok dikdjai és a Glu-transzport szerepét a
hipomagnéziaval kivaltott, rekurrens, rohamfzeresemények keletkezésében és
fenntartasaban, akut hippokampalis agyszeletbetiepileptikus gyogyszerek tervezesét is
érintd lényeges felismerés: a GABA és a natriumion kokdatakulé reverzibilis kémiai
kapcsolddas a neuronalis és a glidlis GABA-trandep@ltipusok szubsztrat Kitsebében. A
tiltott drog, y-hidroxi-vajsav (GHB, folyékony “Extasy”) hatasmextizmusdnak megértése
szempontjabol fontos jelatviteli mechanizmusokat,PAvel kivaltott konnexin csatornakon
keresztill terjedl glidlis kalciumion-hullamot és GHB hatasara fefléptracellularis [C&]-
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novekedést figyeltek meg akut nucleus accumbens szatgtben konfokalis
|ézerfluoreszcencia-technika alkalmazaséaval.

Molekularis farmakoldgiai kutatasok

2009. év folyaman 26 kinazgatlo kdesét hataroztak meg AGP és HSA szérumfehérjeken,
amibsl a gyogyszerek farmakokinetikgjara és molekulédé#ésmaodjara kaptak informaciot.
CD-spektroszkdpiai modszerrel vizsgaltak az avidigandumkéé tulajdonsagait. A
kidolgozott eljardst mddszerként javasoltak az iavids egyéb, gyogyszercélpontként is
ismert emberi és viralis fehérje ligandumkotéséngtutatasara.

Kimutattdk glicin receptorokon a tropeinek &elyét és eltér kotodésmaodjat géatlas és
potencirozas esetén. A szerkezet-hatdas 0Osszefliggied@rasa hozzajarul a glicin
receptorokra hatasirany- és alegység-szelektiv fatatok kifejlesztéséhez.

Ujonnan szintetizalt 19B-laktam vegyiilet kiralis elvalasztasat oldottak nmggmetil- és
szulfobutilB-ciklodextrinek keverékével, kapillaris elektrofai® modszerrel. A Kkirdlis
analitikat a vegyuletek farmakoldgiai teszteléséledet alkalmazni.

A metabolizmus folyamatainak vizsgalata

2009-ben folytattak az ABC-transzportereken (ABCGZ2ABCB11, ABCG2) lejatsz6do
gyogyszer-interakciok tesztelését human és patkéepatocita szendvicskultiraban,
kibovitve az ,uptake” transzportereken toéimterakciok vizsgalataval (NTCP, OATP). A
gyogyszer-mellékhatasként |étrefovkolesztazis mechanizmusat vizsgaltak szendvics-
kultirdban tartott human és patkadny hepatocitakesgtelték a kolesztazis kialakulasaban
szerepet jatszO ABCB11l és NTCP transzporterek fHpexi szubsztratja, a taurokolat
eliminaciéjanak és intracellularis akkumulaciojaneéltozasat kolesztatikus gyoégyszerek
hatasara. A modszer lefleé teszi a bazolaterdlis és kanalikularis trandsepek
mukodésének egyidéj és egymastdl fuggetlen vizsgalatat. Kimutattakgyh@z epesok
vektoridlis transzportja eltérhuman és patkany hepatocitakban. Kolesztatikugypaerek
hatdsara az epesok intracellularis akkumulaciojkalonagyobb mértéka human, mint a
patkany sejtekben, ami magyarazhatja, hogy ezekamekegyileteknek hepatotoxikus
mellékhatdséat a patkany toxikologiai kisérletek njelmzték. Igazoltak, hogy ABCB11 gétlas
esetében, patkany hepatocitakban, a nagyobb nidré&olateralis transzport védi a sejteket a
toxikus epesok magas intracellularis koncentratagja

Gyodgyszer-kolcsbnhatasok vizsgalata

Diagnosztikai eljardst dolgoztak ki a szervezet gygaerlebontd képességenek
meghatarozasara, ami lebvt teszi az egyénre szabott gydgyszeres terapiakKkesat. A
diagnosztikai rendszer egybéla gyogyszer-metabolizmusban résztveR450 enzimek
expressziojanak meghatarozasan (CYP-fenotipizalas)asfebl a DNS-analizissel
megallapithatd génhiba kimutatasdn (CYP-genotig®al alapul. A mdbdszer olyan
betegcsoportoknal alkalmazhatd, ahol tobb hatbéatylagsznalnak fel, vagy ahol az egyéni
gyogyszeres kezelés jelésen javithatja az alkalmazott gyogyszerek hatékiygts és
nagyban cstkkentheti a toxicitas kockazatat.

In vitro CYP2C9-indukcios vizsgalatok eredményeinek értdérle matematikai modellezést
végeztek, és szimulacios megkozelitést alkalmazakodell és a kisérletes megkdzelités
integralasa az indukciés mechanizmus jobb megérszsdgalja. Az indukcios vizsgalatok,
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illetve a modell és a szimulaciés analizis eredmény PXR, a CAR, valamint a
GR-aktivacion tul egy tovabbi szabalyozé faktorzeételét valosziisitik. Az expresszios
profil alapjan feltételezik az 6sztrogén receptiiakdzreniikbodését.

Biooxidacids vizsgalatok

Sportolasnal, az edzés Altal kivaltott oxidativestz idegrendszeri funkciokra gyakorolt
hatasat mérték a szervezet altalanos allapotai@dsitekintettel az emléké&zepesseégre.
Tanulmanyoztak a multidrog rezisztencidért fidel transzporterek jelenlétét Allati
tumorokban, kulonds tekintettel a fotodinamikuspe@ban résztvémvtranszporterekre.

Uj, a fotodinamikus terapiaban alkalmazando vedgiitet allitottak &, és elvégezték azok
in vitro tesztelését.

Kemometriai kutatasok

Uj, modszer- és modell-dsszehasonlitasra szolgaldgsorol6 maddszert fejlesztettek Kki.
Elvégezték nyers kavémintdk novénytani és foldrajeigkilonboztetését a mintdk metil-
xantin- és fenolvegyuletei tartalmanak kemometlamzésével. Kis molekulakra vonatkozé
fizikai-kémiai és kromatografias polaritasi jellebket hasonlitottak 6ssze. Megallapitottak,
milyen jellemzket, milyen kdrtlmeények kdzott lehet hasznalni.

lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Hazai egyuttriikodéseik kozul kiemele#t az egyetemekkel és més akadémiai intézetekkel
folytatott k6zos kutatasok, ill. az oktatasi kagasuk.

Az ELTE TTK Bioldgiai Intézet Proteomikai Laboraidm, Elettani és Neurobioldgiai
Tanszékével a ,Glu-GABA cserefolyamat vizsgalatknalializis technikaval in vivo”, a
Semmelweis Egyetem-MTA Neuromorfologiai €s Neuradmohologiai Laboratoriummal
A Glu-GABA cserefolyamatban résztvévcélfehériék anatémiai és immunhisztokémai
lokalizacioja”, az MTA SZBK, Enzimologiai Intézettés az ELTE TTK Kémia Intézet,
Szerkezeti Kémia és Biolégia Laboratériummal ,Aaikinoacilpeptidaz kristalyszerkezetek
meghatarozasa” c. témak kutatasait folytatjak kémos

Kutatasi egyuttrikbdést inditottak a Semmelweis Egyetem Orvosi VagytMolekularis
Biologiai és Pathobiokémiai Intézetével, valamirg Bzsoki utcai Korhaz Sebészeti-
Ersebészeti Osztalyaval ,Human hepatocitak izodas gyogyszerinterakciok vizsgalata” c.
témaban. Eddig egy kdzo6s publikéciot jelentettelg.me

lgen eredményes kutatasi kapcsolatokat alakitotkik a Semmelweis Egyetem
Transzplantacios és Sebészeti Klinikgjaval. Az égyiikodés keretében vizsgaltak a
transzplantaciéra kerdil (donor) maj gyogyszerlebontd képességét. Enneéimerpyeként
kialakithato a transzplantacion atesett betegekmgyyogyszeres terapiaja.

Eddig 11 kdz6s publikéciot jelentettek meg.
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Az MTA Enzimoldgiai Intézetével folytatott kozosutatdsok (,Glutation és aminosav
konjugatumok kdlcsdnhatadarosophila melanogastemultidrug rezisztens fehérjékkel” c.
téma) eredményeinek alapjan megallapitottak, hoggl@acetanilid herbicidek glutation és
cisztein konjugatumai kolcsonhatnak Brosophila melanogastemmultidrug rezisztens
fehérjékkel.

Az ,Aszimmetrikus biotranszforméciok folyamatos érmaktorban” c. témaban egyutt
dolgoznak a BME Szerves Kémia és Technologia Tanlszetoival.
2009-ben az eredményékegy k6zds publikacidban szamoltak be.

Tobb hazai vallalattal vannak koz6s projektjeiksy pl. a Creative Labor Kft-vel a
,Sejtvonalak eballitasa immunfestési metodika tesztelésére”, a iha@hem Kit.-vel ,Uj
Na’ ion-szelektiv fluoreszcens festékek fejlesztése’Nanochem Kft.-vel ,Ultraérzékeny
fluoreszcens detektor fejlesztése” és a RichtereGedNyrt-vel ,Uj anxiolitikumok tervezése
és felismerése” c. ttméban dolgoznak egyditt.

A Vichem Kft-vel folytatott egyuttrikodés keretében gyodgyszerhatbanyagok szérumfehérje-
kotodeésének vizsgalatat végzik. Az emlitett ceg kutaldiozos publikaciot jelentettek meg.

Az ,ABC transzporter fehérjek kolcsonhatasa kormyezszennyedkkel” c. témaban
(egyuttmikodé partner: Solvo Biotechnoldgia Zrt.,, Szeged), trgoster-vizsgélatokat
végeztek. Megallapitottdk, hogy a kloracetanilidbimdek, mint kdrnyezeti szennyidz
gatoliak az ABC transzportfehérjék ikbdését, ezaltal jeletden befolyasoljdk a
gyogyszerek felvételét, és érzékennyé teszik aksdjh citosztatikus vegyuletekkel szemben.
A vizsgalatok eredményeként kapott informéciok igemtosak az Ujonnan kifejlesztett
noveényveédszerek hasznalataval jaro kockazati tébkedorejelzésében.

Az egyuttmikodés eredményeként két kozos publikéciot jelezkeatieg.

Nemzetkozi kapcsolatok

Szamos eurdpai egyetemmel és kutatdintézafhkitottak ki jo0 kapcsolatot: a Department of
Pharmacology and Pharmacotherapy, Faculty of Plweutiaal Sciences, University of
Copenhagen intézménnyel a ,Glu-GABA cserefolyamellefnzése primer sejtkultira
modellekben” c. témaban, a Neurofizioldgiai Intéz€harité—Universitadtsmedizin, Berlin
intézmeénnyel ,Az NO szerepe a rohamgizesemények keletkezésében”, a National Institute
of Nuclear Physics, Roma intézménnyel a ,Funkciaall szén nanocsovek fejlesztése”, a
Ruhr University, Bochum intézménnyel a ,Glutamins@s y-amino-vajsav detektaldsara
alkalmas enzimrendszerek fejlesztése”, mig a Usityerof Rome “La Sapienza”
intézménnyel a “Neurondlis haldézatok modellezése”témaban folytatnak eredményes
egyuttmikodést. Az elért eredmeny@k2009-ben két folyoiratcikket publikaltak.

A ,Nukleozid analogonok szintézise eés antiviralitdsuk vizsgalata” c. témaban
(egylttmikodé partnerintézmény: Rega Institute for Medical Red®a Katholieke
Universiteit Leuven) a partnernek atadott nukleoki#6zul 2009-ben 9 szarmazék vitro
antivirdlis tesztelésére kerlt sor.

.Hatékony modszerek kidolgozasa heparin és hepsmdlfét oligoszacharidok bioldgiai célra
tortérd elodllithsara” cini témapalyazatot (ERA Chemistry) nydjtottak be a t€erfor
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Synthesis and Chemical Biology, University Collefiblin (irorszag) intézménnyel
kozosen. A projektet 2010-es kezdéssel hagytak jova

A Department of Anatomy, National University of §apore kutatdival a ,Bioaktiv eiriak
ellenes glikbzaminoglikan oligoszacharidok” c. tém&STAR-NKTH palyazatra adték be.

A ,Glukokortikoid hormonok szerepe az aromas-szérdgén receptor sejt-szignal
miikodésében human hepatocitakban” c. témaban (Télteuikodes, partner: Palaczky
University Olomouc) végzett kutatasok eredmeényekémgdllapitottak, hogy a humén
hepatocitakban a glukokortikoidok 50-60%-al csokikea CYP1A1 fehérje szintjét, azonban
a CYP1A1 mRNS mennyiségét nem befolyasoljak. Ugklamaa dexametazon fokozza a
CYP1A2 mRNS indukciét 3-metilkolantrén vagy TCDDzké human sejtekben. A szteroid
prehormon dehidroepiandroszteron (DHEA) hatasa be¥szemlékeztet a dexametazon
hatasra. Bar a CYP1A1 mRNS szintjéet nem befolyasaj metilkolantrénnel kezelt sejtek
CYP1A aktivitasa 25-30%-al csokken DHEA jelenlétébA DHEA drasztikusan (50%-kal)

csokkenti a CYP1A2 expresszidjat metilkolantréndik@lta sejtekben.

Az eredményekil harom kdzos publikaciot jelentettek meg.

Az ,Uj antioxidans klorinvegyiiletek a rakterapiabantémat Magyar-kinai TéT-egyezmény
keretében folytattak a Yantai University, Kina kateal.

»A Kkoleszterin homeosztazis és a gyogyszermetamoi&z kapcsolatanak kisérletes és
matematikai modellezése” c. téma (TéT-egytikkdués, partner: University of Ljubljana)
kutatasainak eredményéilkét kozds publikaciot jelentettek meg.

Az ,Inverz gazkromatografias adatok feldolgozasadbzok, segédanyagok osztalyozasa” c.
kutatasi téma az MTA-Lengyel Akadémia kdzotti egpényben szerepel. 2009-ben sikerlt
osztalyozniuk a segéd- és a dalmyagokat, valamint csokkenteni az ezek eértekadesér
hasznalt referenciaanyagok szamat. Eddig négykadidit jelentettek meg.

Eredményes k6zos munkéat végeztek a ,Polaritask@tdiok €s a kromatogréfias polaritas
értelmezése” c. témaban (egyliktds partnerintézmény: St. Petersburg University).
Kilonbdz polaritasi jelleméket értékeltek és hasonlitottak 6ssze. Az oldotfagnés
olddészer kolcsonhatasokat modellezték mindkét Kilbatd partner szempontjabol.

Két publikaciéban foglaltak 6ssze az eredményeket.

A ,Kulénboz6 tulajdonsagok érejelzése szerkezet-sajatsdg Osszeflggésekkel. listode
0sszevetese objektiv modszerekkel” c. téma (pantezet: Idaho State University, Pocatello,
Idaho, USA) MTA-OTKA-NSF kdz6s projektként szerep@l kutatasok eredményeként
kilonbo®d modellek 6sszehasonlitasara alkalmas kemometédspereket dolgoztak ki.

Két k6zds publikaciot jelentettek meg.

Eredményes kapcsolatokat alakitottak ki a ,Bioldg@ aktiv indol és imidazopirimidin
vegyuletek alallitasa” c. témaban a Bayer Crop Protection, FrahkNémetorszag céeggel.
Az egyuttnikodés keretében U tipust heterociklusos (indol iggdazopirimidin)
vegyuleteket allitottak 8l
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2009-ben folytattdk eredményes kutatasi egyiktidésuket a Biopredic International
(Rennes, Franciaorszag) biotechnolégiai céggel,naknikeretében azt vizsgaljak, hogy
helyettesithétek-e a primer hepatocitdk HepaRG human majsejtetké@tiyszerinterakcios
vizsgalatokban.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazatadvid értékelése
Hazai palyazatok

Az NKTH Nemzeti Technolégia Program keretében a 92P013. kozotti idszakra
.Intelligens nanoszenzor fejlesztése az ionhaxkaft@lyamatainak szubcellularis s4int
diagnosztizalasara (nanoSEN9)” dirpalyazatuk 79 M Ft tAmogatast nyert. A 2009. évi
feladatok magukban foglaltak a kifejleszténganoszenzor célbajuttatasi metodikajanak és
funkcionalis neurotoxikolOgiai vizsgalati platforamak kidolgozdsat, a nanoszenzor
tesztelését, valamint kilonb®zmeéreti szilika nanorészecskék kapillaris elektroforédisse
tortérd elvalasztasat.

Az elnyert nanoSEN9 projekt szamos pozitiv visdzagt valtott ki a nyomtatott és az
elektronikus médiaban.

Az NKTH-Asboth Oszkar program keretében in vivo gyseerinterakcidé screening-
szolgéltatast fejlesztettek ki. A projekt cime: pobiotikum Transzporter Technologiai
Platform (XTTP) — Terdpids és Toxikologiai Alkalndspk”. A programot a Solvo
Biotechnoldgiai Zrt. koordinalja.

Az ,Uj, gazdasagos elvalasztasi modszerek fejlesztéiztonsagos élelmiszerkiegéskit
eléallitasara hazai termesziiégydgynévényekdl” c. témaban a Gradiens Termékfejlészt
Kft.-vel, a CycloLab Kft.-vel, a BME-vel, valamird Delta Informatika Zrt.-vel dolgoznak
kozosen egy GVOP-Jedlik Anyos Program keretébenelégzett vizsgélatok eredményei
alapjan uj, hatékony, kirdlis HPLC allofazisokatfedesztettek ki, amelyek révidesen
kereskedelmi forgalomba kertlnek.

A ,4-, 5-, 6- és 7-(klormetil)indolok éAllithsa és alkalmazasuk indolvadzas alkaloidok
szintézisében” c. OTKA-téma keretében Uj szintépsaert fejlesztettek ki.

NKTH-Jedlik Anyos program keretében, az ,Uj, gazugss elvalasztasi moédszerek
fejlesztése  biztonsdgos  élelmiszerkiegégzit elédllitasdra  hazai  termesziiés
gyogynovények8l” c. projekt feladatainak teljesitése soran, 1%nagn szintetizalt
(biciklusos-, aromas triciklusos-, alifas tricikbss, illetve 4-aryl-szubsztitualt-p-laktam
enantiomerpar kiralis elvalasztasat oldottak megmpél-3CD és szulfobutiBCD
keverékével, kapillaris elektroforézissel.

Nemzetk6zi palyazatok
A ,Reversal of Multi Drug resistance” c. EU-projekéretében harom kulfoldi egyetemmel
(University of Lisbon, Portugalia, University of Res és University of Marseille,

Franciaorszag) folytattak k6zos kutatasokat. Tdbhltidrog-rezisztenciat gatlo szarmazék
hatdsat mutatték ki kisérletileg.
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Sikeresen fejlesztettek ki eljarast az intézetberfunkcids, tiokarbamid alapu
organokatalizatorok édllitAsara. Az Uj terméket a Sigma Aldrich Rt. arérettel kotott
szerddes keretében az intézet laboratériumatél renddibigalmazza.

V. Az év folyaman megijelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak

1. Hajos Gy, Riedl Zs: Ring closures to heterocyclesnitrenes, CURRENT ORGANIC
CHEMISTRY 13(8): 791-809 (2009)

2. So0s T: Fluorous chiral catalyst immobilization, Recoverable and Recyclable Catalytst
(Ed. Benaglia M), Wiley, 2009, pp 179-198

3. Héja L, Barabas PNyitrai G, Kekesi KA, Lasztoczi BTéke O, Tarkanyi G, Madsen K,
Schousboe A, Dobolyi A, Palkovits M, Kardos@lutamate uptake triggers transporter-
mediated GABA release from astrocytes, PLOS ONE: 4B153-1—12 (2009)

4. Monostory K Pascussi JM, Koébori L, Dvorak Z: Hormonal regiaiatof CYP1A
expression, DRUG METABOLISM REVIEWS 41(4): 547-5@009)

5. Daragics K, Fugedi P: Regio- and chemoselectivaataee cleavage of 4,6-O-

benzylidene-type acetals of hexopyranosides uskgTBIF-TMSOTT,
TETRAHEDRON LETTERS 50(24): 2914-2916 (2009)
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Az MTA KK Biomolekuléaris Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi terilete 2009-ben

Uj mechanizmus az epilepszia elleni kiizdelem siztédpgan

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont Neurokémiai Osztalya@déent mutatta ki adfidegi gatlo ¢-
amino-vajsav, GABA) és serkéntglutaminsav, Glu) transzmitter rendszerek transzp
folyamatainak molekularis szihtisszekapcsolodasat (Héja et al., PLoS ONE, 2@09lu

és a GABA a kdzponti idegrendszérderkend, illetve gatld neurotranszmitter molekulai. Az
idegrendszer Gkodése szempontjabol elengedhetetlen az altalubabzezott serket €s
gatlé folyamatok kozotti egyensuly biztositasa. &@nmegbomlasa, kilondsen pedig a
serkend ingeriletatvitel koros felésddése all szamos idegrendszeri betegség, példaul a
epilepszia vagy az ischémia hatterében. A Neurckié@isztaly munkatarsai kombinalt
radioaktiv nyomjelzéses, képalkotd, valamint elgfktrologiai technikak alkalmazasaval
demonstraltak egy () tipust GIlu/GABA kicséddsi folyamat l|étét. A GIu/GABA
cserefolyamatrodl kimutattak, hogy az egy olyan &seetes védekéanechanizmus, amely a
Glu altal kivaltott serkentés hatasara aktivaléebka serkefitGlu-t gatlo GABA-ra cseréli az
extracellularis térben, azaz negativ visszacsdttdgdismt a fokozott aktivitas esetén, vagyis
neuroprotektiv hatasu (1. bra).

Gluergic axon Glia

J 'uu

: % Na
Na .
Glu =

GABA

1. bra. A GIu/GABA cserefolyamat modellje

A serkend szinapszisokban felszabadulé glutaminsavat (Gkijraye asztrocitak veszik fel. A
glutaminsavval kotranszportalodo Nanok révén az asztrocitakban az intracelluldxia’
megndvekszik, ami maga utan vonja a szintén arzcastZtkon lokalizalodo Naion-fiiggs GABA
transzporterek forditott iranyuitkodését (megfordulaséat). A GABA transzportereker$ztil az
extracellularis térbe juttatott GABA az extraszitimpsan elhelyezkedl GABA receptorokat
aktivalja.
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A felismert mechanizmus kiemelk&gelentsédi mind az alap-, mind az alkalmazott kutatas
tekintetében. Az alapwé&tidegrendszeri folyamatok megértése szempontjalzdlteszi
kilénosen fontossa a felismert mechanizmust, haggizeel§ olyan leirt folyamat, aminek
révénkodzvetlen kapcsolatlakul ki az idegrendszeri gatlo és serkengeriletatvitel k6zott.
Az alkalmazott kutatds szempontjabdl a mechanizielenttségét az adja, hogy egy
célfehérjét von be a gydgyszerfejlesztés célpokifae Ebben a tekintetben kilénésen fontos
tulajdonsaga a GIu/GABA cserefolyamatnak, hogy @dékozott serkentés hatasara jelenik
meg, az altala kivaltott tonikus gatlas nagysagdigparanyos a serkentés mértékével, azaz a
koros allapot sulyossagaval. Tovabbbrsit jelent, hogy a szinaptikus ingeriletatvitel,
valamint a glialis Glu és GABA transzporterek téitbg szoros kdzelsége révén a kivaltott
tonikus gétlas kizardlag in situ, a tulzott akigsal rendelkézrégidban jelentkezik. A fenti
tulajdonsagoknak koszonlden az ezen mechanizmusra haébapias szerekvarhatéan
rendkivil specifikusan, kevesebb mellékhatassahkds képesek gatolni az epilepszia és mas
neurodegenerativ betegségek kifeg@sét.
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Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézet 2009. évi tudomanyos
teljesitményének néhany mutatdja

Atlaglétszam: 65 Ebbdl kutatd: 48
PHD v. kand.: 15 MTA doktora:
MTA levelezd tag: 0 MTA rendes tag:
Az intézethez k6t6d6 akadémikusok 3
szama:
35 év alatti, intézeti allomanyban 2
» . L 6
levd kutatdk szama:
Publikaciék
Az év folyaman megjelent 6sszes (tudomanyos és ismeretterjeszté) publikaciék szama: 48
Az év folyaman megjelent tudomanyos publikaciok szama: 45
Tanulmany, cikk
impakt fa!<toros publikacid 0 ~ idegen nyelven: 37
magyarul:
nem impakt fa.ktoros tudomanyos 1 ~ idegen nyelven: 4
cikk magyarul:
hazai tudc'Jmanyos folyoiratban 1 ~ idegen nyelven: 0
magyarul:
kulféldi folydiratban magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 41
nemzetk6zi egytttmikodés 34
keretében:
SCI altal regisztralt folydiratban: 37
Osszesitett impakt faktor: 123.202
Osszes hivatkozds szama: 879 OS,SZ?S_ hivatkozas szama 6nidézetek 656
nelkal:
Konyv
kényv/monografia magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
kényvfejezet (Ifevesebb mint 20 0 ~ idegen nyelven: 1
old.) magyarul:
konyvfeJe'zet (tébb mint 20 old.) 0 ~ idegen nyelven: 0
magyarul:
kényvfejezet magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 1
lexikoncikk: 2 ivig:
tanulmanykotet szerkesztése . .
! 0 ~ idegen nyelven: 1
magyarul:
Tudomanyos ismeretterjeszto iras 3 ~ idegen nyelven: 0

magyarul:

Tudomanyos fokozat, ill. cim megszerzése:
PhD: 3.667 MTA doktora cim: 0
MTA levelezd tag:
0 MTA rendes tag: 0
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Szellemi alkotasok védelme:

Nemzeti Gton megadott oltalmak
szama:

Megadott kilféldi oltalmak szama:
Ertékesitett szabadalmak szama:

SzerzGi jogvédelem ala tartoto
alkotdsok szdma:

Részvétel a tudomanyos és kulturalis életben:

Rendezvények:

Nemzetk6zi rendezvényen tartott
tudomanyos el6adasok szama:

Hazai rendezvényen tartott
tudomanyos el6adasok szama:

ismeretterjeszto el6adasok szama:

Tudomanyos rendezvények
szervezése hazai:

JelentGs nyilvanos kulturalis
esemény megrendezése:

Szakértoi tevékenységqg:
tanacsadoi tevékenységek szama:

egyéni szaklektori vélemény

Osszesen:
opponensi vélemény Gsszesen:

egyéb szakértbi vélemény:

Részvétel tudomanyos testiiletben

Nemzetkoézi tud. bizottsagi tagsag:

Nemzetkézi tud. bizottsagi
elnokség:

Hazai tud. bizottsagi elntkség:

12 ~poszterek szdma:

43 ~poszterek szama:

4

6 nemzetkdzi:

0

0

80 ebbdl kilfoldre:

10 ebbdl kilféldre:

5 ebbdl kilfoldre:

3 Nemzetko6zi folydirat szerk. tagsag:
1 Hazai folydirat szerk. tagsag:
7 Hazai tud. bizottsagi tagsag:

Fels6oktatasban végzett tevékenység:

Rendszeres hazai fels6foku
oktatasi tevékenységet végzék
szama:

Ebbdl doktori iskolakban oktatok
szama:

Elméleti kurzusok szama:
TDK-t készit6 hallgaték szama:

Diplomamunkat készité hallgatdk
szama (BSc):

Diplomamunkat készitd hallgatok
szama (MSc):

PHD-t készité hallgatok szama:
Fels6foku gradidlis és

posztgradualis oktatott 6rak
szama:

12

3 Doktori iskolat vezetdk szama:

11 Gyakorlati kurzusok szama:

17

349

41

26

75
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Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézet 2009. évi tevékenységének egyéb
bemutathato jellemai

- Bejelentett szabadalmak, és egyéb szabadalmijedlikgtasok szama: 2
0 a Magyarorszagon bejelentettek: 1
0 anem Magyarorszagon bejelentettek: 1
- A kutatérok szama: 23
0 vezeb beosztasokban: 6
0 nem vezel beosztasokban: 17
— A mobilithssal kapcsolatban az intézdthz allasukat megtartott, munkaviszonybanslev
diplomasok kdzul hat hdnapnal hosszalivedavollewk szama: 3
o Magyarorszagon: 0
= egyetemen, kutatéintézetekben: 0
» gazdasagi tarsasagnal: 0
o Nem Magyarorszagon: 3
= egyetemen, kutatéintézetekben: 3
» gazdasagi tarsasagnal: 0
— az adott intézethez érkiékutatok szama: 7
0 1-6 honap idtartamra: 4
» Magyarorszagrol: 0
= nem Magyarorszagrol: 4
0 6 hdénapnal hosszabbdid: 3
= Magyarorszagrol: 3
* nem Magyarorszagrol: 0
- Véllalati kapcsolatok
o jelensebb ipari partnerek (a kapcsolat tipusa: kdzos &srkutatasi
megbizas):
Servier Nyrt., Richter Gedeon Nyrt., EGIS Nyrt. vaeZrt.
0 az intézet holdudvaraba tartozé kisvallalkozasékez 7
— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:
0 Az altalanos tudomanynépsisito kozlemények szama: 3
0 Az intézet tevékenységét népsmst rendezvények szama: 1
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Kémiai Kutatokdzpont
NANOKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025Budapest Pusztaszeri Gt 59-67; 1525 Budapest/Pf. 1
Tel.: 438-1132, Fax: 438-1164
e-mail: valyon@chemres.hu, honlap: http://www.chesritu

I. A kutatohely fé feladatai a beszamolasi évben

Az intézet 6 kutatasi feladata 2009. évben a kdvetkealt:

- nemzetk6zi szinvonall tudoméanyos kutatasok végzése nanokémia és a
katalizistudomany teruletén, amelyek magukban f@dlananoszerkezét anyagok
szintézisét és tanulmanyozasat, Onszé®z nanorétegek vizsgalatat, fellletek
jellemzését és mobdositasat, valamint heterogénlizattaok és katalitikus reakciok
kutatasat, tovabba alternativ energiaforrasok &afdt

Az intézet a tudomanyos feladatokhoz kapcsolédddivatkes terlleteken fejtett ki
tevékenységet:

— kutatasi infrastruktara Gizemeltetése;

— részvétel a gradudlis és posztgradualis szakenya¥kben;

— alap- és alkalmazott kutatasokhoz szilkséges mdadsesreszkzok fejlesztése;
- atudomanyos eredmények hasznositdsanak kezdemséayexz ékegitése;

- hazai és nemzetk6zi tudomanyos rendezvények sZzmwez

- részvétel a nemzetkdzi tudoményos életben és antnlygos szervezetekben.

I. Az év folyaman elért kiemelked kutatasi és mas jellei eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Nano-medicinalis kutatasok

A gyogyszerhordozok fejlesztése terlletén végzatatksok eredményeként, az iranyitott
hatdanyag-leadast biztositd, sztérikusan stakiNedikulak szerkezetére pontos leirast adtak.
A vezikulak gydégyszermolekula-komponensének dseéitegen bellli elhelyezkedését
szinkrotron sugarzas alkalmazasaval hataroztak n#emy.in. anomalis réntgenszoéras
modszerével a hatdéanyag-tartalom roncsolasmentaglimgitasa valt lehété. Ezek a
kisérletek a jogben a gyodgyszerkészitmények GBRgelledrzésének () lehéségeit
kinaljak.

Kihasznalva a cirkénium-dioxid észterezési reakisaik betdltdtt katalitikus szerepét, a
cirkonium-dioxid nanorészecskék fellletéen polialmad kotéttek meg. llyen modon G;,
olcso, biokompatibilis gyégyszerhordozékat kaptak.

MnZn,Fe0, 6sszetétél nanoporok®’Fe Mossbauer-spektroszkopiai, rontgendiffrakcios,
elektronmikroszkoépiai €és magneses tanulmanyozasatéea kristalyracsot és a vasatomok
lokdlis allapotat jellem& paraméterek, valamint a mangan koncentraciojatkéeddig nem
ismert 6sszefliggéseket.
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A lipid monoréteg és antituberkulotikus hatdéanyéhijek, valamint peptidkonjugatumaik
kozott [étrejov kolcsbnhatast tanulmanyoztak a lipidréteg szetiében bekovetkéz
valtozasok nyomon kovetésével. Kisérleteik résglet&épet adtak a vizsgalt
kolcsbonhatasokrol, leh&té téve a vizsgalt hatdanyagjeldltek gsiiését. Megallapitottak,
hogy a peptidkonjugacid szamos esetben jésemt megndveli a hatéanyagjeldltek
sejtpenetracios képességeét.

Kiegészitve mas felliletanalitikai modszereket (AFBEM), sikeresen alkalmaztak az FTIR-
mikroszkopias és képalkotasos maédszert kémiailagosiéott mikrostrukturalt fellleteken
lejatsz6do fellletspecifikusan immobilizalt moleikilazonositasara, kilonos tekintettel az
immobilizalt molekuléak és a felulet kozotti kemidilcsonhatasra.

Fellletmoddositasi €s nanoszerkezet-vizsgalatok

Az Onszerveddéssel és a Langmuir-Blodgett filmmérleggel készitenono- és
multimolekularis filmeknél vizsgaltdk a hiszteréméenségét, a kilonbéZAémionok rétegbe
épuléseét, a szilard hordozokon kialakitott rétegekrozio- €s mikrobamegtapadas-gatlo
hatasat. A hatékonysagi adatok elemzése alapjaraliagigottak, hogy a legkedvélab
korilmények kozott kialakitott LB-rétegek akkor agthatékonyabbak, ha legalabb 3,
legfeljebb 7 réteg épll egymasra. A fémionok jedamek vizsgalata azt mutatta, hogy mind
réz-, mind vashordozo6 esetében a vas- és a rézijefmkéte nagymeértékben megnoveli az
antikorréziés hatést.

A Semmelweis Egyetem Orvosi Biokémiai Intézetévehlov egyuttnikddésben
nagyfelbontasu mikroszkopia alkalmazasaval 0sspéfitgallapitottak meg a trombust alkoto
fibrin litikus érzékenysége és strukturaja kozott.

Szintézist dolgoztak ki kulonbézristalyszerkezét (rutil, illetve anatdz) nanométetitan-
dioxid részecskek vizes kdzegben todt@idallitasara. Modszert dolgoztak ki a részecskék
formuladzaséara, aminek eredményeképpen a festékpgamara jol felhasznalhatd formulakat
(géleket, illetve diszperzidkat) allitottakéelEzek kivaldan alkalmazhatonak bizonyultak
kilbnb6d vizes béazisu festékrendszerek aktiv. komponensgikéigisorban olyan
transzparens lakkokban, amelyeknélalkalmazasi teriilete az UV-sugarzas elleni védelem
Preparativ eljarast dolgoztak ki nagy koncentréci@@00-200 ppm k&zott), vizes kdxeg
arany-kolloidok edallitasara. Ezen kolloidok felhasznalasaval polarodlletve apolaros
oldészerekre kimagasléan nagy érzékenfysbgktrokémiai szenzorokat készitettek.

Szol-gél eljarason alapuld szintézist dolgoztakkklonb6z Osszetétd, nanoszerkezét
perovszkit-tipusi magneses anyagok (Sta,)MnOs;) eldéllitasara. Az éallitott anyagok
magneses jellenéinek vizsgalata alapjan meghataroztak azt az Gasttetamely a leginkabb
megfeleb lehet biomedicinalis alkalmazasok, pl. hipertesrigrapias célra.

Szerves katalitikus kutatasok

A finomkémiai és az energetikai ipar (tigahyag cellak) katalitikus vonatkozasu teriletein
végzett kutatdsok hozzajarultak a fizikai-kémidajoonsagok és a reakcioképesség kozotti
Osszefliggések feltarasahoz, ami az anyagi 6sdzéségekomponensek nano-kérnyezetének
szabalyozéasa réven ), hatékony, katalitikusanvaktiyagok dlallitasat tette lehéve. Az
“irAnyitott fellleti reakciéval (IFR)” éallitott Pt-Sn/C katalizatoron kimutattdk az;$-
Otvozet-fazis promotor szerepét CO és etanol eekidajaban. Az IFR-val ééllitott Pt-
Ge/C katalizatorok, a Pt-Ge kolcsonhatds miatt, ynagelektivitdst mutattak telitetlen
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aldehidek alkoholla tortén hidrogénezésében. Az IFR-val ¢éllitott katalizatorok
tulajdonsagai felilmultak az impregnalassébéitottakét.

Elssként mutattak ki Au-Sn/ADs katalizatoron az Otvozet-fazis jelenlétét és a",Sxu”

aktiv helyek szerepét CO alacsoriyrtérséklei oxidacidjaban.

Az aluminium-szilikdt hordozés, kis fémtartalmu, tflkénes katalizatorok aktivnak
bizonyultak olajok aromastartalmanak hidrogénezéséb

Az aktivalt ketonok aszimmetrikus hidrogénezéskogganak vizsgalatakor megallapitottak,
hogy a cinchona alkaloid, mint kiralis modositd radasara tapasztalt sebességndvekedés a
rendszer bets sajatossaga, a szakirodalomban felvetett katalizésztitbhatas elképzeléssel
ellentétben.

Heterogén katalizis kutatasok

Az alternativ energiahordozok iranti erdakes vilagszerte és hazankban is fokozodik. Az
elmult évben a hidrogéntechnologiak tertletén aflealhatd néhany heterogén katalizator
tervezésére, é&dllitasara és vizsgalatara kerdlt sor. A hidrogkialBtasa etanol vizigds
reformélasaval tortént. Szintén a hidrogéntermeté&zza a viz fotokatalitikus bontésa,
amihez a szikséges eszk0zok és berendezések servedgamatban van. A hidrogén
tisztitAsara (szénmonoxid-mentesitésére) a praefidten CO-oxidacié (PROX) biztosit
lehetiséget. A hidrogént tuzédnyag-cellakban lehet felhasznalni energiatermeéiabol.
Elindult a direkt metanol tizé&hnyag-cellak andd katalizatorainak a tervezése.

A PROX-reakcié katalizatoranak modelljeként felfagh arany egykristalyfeltlet
gazadszorpcios tulajdonsagainak Osszegfrekventtidskespektroszkdpiaval torténin situ
tanulmanyozasa soran kidertlt, hogy bar a sima)(feldleten alacsonydmeérsekleten sincs
kimutathatd szénmonoxid-adszorpcidé, az ionbombatédsirvava tett fellleten széles
nyomas- eés d&merseklet-tartomanyban viszonylag gyengén kotott -naslekulak
detektalhatok. A fellletpasztaz6 alagutmikroszképozsgalata azt mutatja, hogy az
ionbombéazasos durvitas hatasardsigban néhany atomsor magassagu tikkes hatarolt
godrok keletkeznek, igy a léfts éleit alkotdé aranyatomok azonosithatok CO adsi6sp
helyekként. A durvitott arany fellleten lezajlo C&lszorpcio elektronspektroszkodpiai
tanulményozasa jelenleg folyamatban van.

Mikro- és mezopo6rusos anyagok kutatasa

Biol6giai ereddi trigliceridek hidrokonverziojanak mechanizmusat nulaanyoztak
trikaprilin és kaprilsav modellvegyuletek alkalmaa@al szénhordozoés palladium (Pd/C) és
promovealt molibdénoxid-aluminiumoxid (Ni,MpAIl.Os)-katalizatoron. Megéallapitottak,
hogy a reakcido két konszekutiv Iépésben megy véghgi |épésben a trikaprilin
hidrogenolizise jatszodik le kaprilsavwé és proganmmit a kaprilsav intermedier
hidrogéne# oxigénmentesitése kdvet a kivant szénhidrogénétdién Ez utdbbi reakcidlépés
a folyamat sebességmeghatarozo |épése, ash&iymutattak, hogy a két eltérkatalizatoron
kilonbo®d reakcidutakon megy végbe. A Pd/C-katalizatoron apriksav G-alkant és
szénmonoxidot eredményedekarbonileédése bizonyult az ddleges reakcioutnak, mig a
(Ni,Mo/y-Al ,03)-katalizatoron a kaprilsav konszekutiv hidrogérieidd €s dehidrogénezési
lépéseken keresztil viz keletkezése kozben alak@gséalkén és alkan termékekké. Az
eredmények jelefis mértékben jarulnak hozza a ndvényolajok heterogatalitikus

“ sz
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A kutatdsi eredményeket egy ipari katalizator kfejtésénél hasznositjak. A kutatas-
fejlesztés emlitett és korabbi eredményeire alapoavMOL Zrt. 200 000 t/év kapacitasu
novényolaj-feldolgoz6 Gzem épitését tervezi. A tagaa létesiterddiizem révén, hozzajarul
az EU biohajtdanyag direktivajanak magyarorszagisiésehez.

Fellleti szerkezetek kutatasa

A targyévben fontos eredményeket értek el a metazoktanol és a dimetil-éter katalitikus
vizsgélatdban. A szénhordozo fellletére felvittfdrtek nanométer dimenzidban i
katalizatoroknak bizonyultak a hidrogén o6d@litasaban. A metanolbol  torién
hidrogénképédést ebsegitette a kulonbdéz hordozdkra felvitt aranykatalizator is. A
kaliummal promotalt Au(111) felilet nagymértékbesgitette a széndioxid aktivalasat és
redukciojat.

Elektron-, foton- és ion-spektroszkopiaval (AES,SXR.EIS, RAIRS), valamint STM-mel
tanulmanyoztak a kétfémes nanoszerkezetek (Au-Ma;RA és Rh-Mo) képmlését és
fizikai-kémiai sajatsagait egykristaly titandioxelileten. A Mo adatom ésegitette az arany
nanoklaszterek szétszakadasat. A Rh viszont a fesmbér térfogatat novelte meg. Ennek
eredményeképpen az arany valt dominanssa a felll&tBh-Mo bimetallikus réteg esetében
otvozetképadést figyeltek meg. Mindezek az eredmények endwetiszempontbdl
hasznosithatok.

Nuklearis spektroszkopiai vizsgalatok

Uj tipust, kordbban nem ismert, Fe-Sn biner, ietvistalyos formaban nem létesn-Co-
Fe terner Otvozeteket allitottak6eh Glasgow-i Caledonia Egyetemmel egyiitddve,
elektrokémiai levalasztas utjan. Az anyagok hatdswsdziovédelmi galvanbevonatoknak
bizonyultak. ROntgendiffrakcios és Maossbauer-spezkoOpiai  vizsgalatok  alapjan
megallapitottak, hogy ezek a rétegek amorfok eégorgignesesek. Az O6tvozetek
akkumulatorok elektrédjaiként is gazdasagosan mahatok lehetnek'°sn Méssbauer-
vizsgalatok alapjan megallapitottak, hogy az (SAFE€pterner Otvozetekben az 6n olyan
transzferalt, hiperfinom méagneses teret érzékeinakraz alapjan az amorf 6tvozet rovidtava
rendezettsége jellemezhiet

Sikerilllt amorf allapotl vas képdését dlidéznilk nagyenergiaju, nehézion-besugarzas
segitségével elektrokémiai utorb@litott vas-vékonyrétegekben. Azt tapasztaltakyyhaz
amorfizacié mértéke jeleds ddzis- és ionfliggést mutat.

Pozitronannihilacidés spektroszképiai modszerekkigbryitottdk, hogy a gydgyszerészeti
hordozoanyagok 0sszetételfigg@regedési tulajdonsagai jeléseén befolyasoljak a kiszerelt
gyogyszer hatdanyagleadasi tulajdonsagait.

Karbon nanocsovekp-vas vas-ftalocianin pirolizisével tori@neloallithsa lepéseinek
vizsgélata soran, sikerult olyanééllitasi paramétereket talalniuk, ahol a rétegekzékod
beéplb oxigén specieszek kodzul csak olyan lép fel, admérsékletfiig§ spinatmenetet
mutat. Ennek a lehetséges térbeli konfiguracidiegfeleb magyarazatot adtak.
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lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Hazai kapcsolatok

Mind a kutatas, mind az oktatas terlletén erednergylttnikodéseket folytattak a hazai
egyetemekkel, kiemelten a BME Természettudomanya¥a, ill. a BME Vegyészmeérnoki
és Biomérnoki Karaval, valamint az ELTE Termésaitaanyi Karaval.

A BME Vegyéeszmérnoki Karan példaul rendszeresetottak emelt sziri, specialis
laboratoriumi gyakorlatokat a gyégyszer-technol@tatasahoz kapcsol6dd témakorokben.

A Maossbauer-spektroszkopiai vizsgalatok terlletémanss egyetemi és akadémiai
kutatdcsoporttal alakitottak ki gylimoélcgokapcsolatokat. Igy példaul partneriik az ELTE
Kémiai Intézet, Fizikai Intézet, Foldrajz- és Faoldbmanyi Intézet, Bioldgiai Intézet; a

Semmelweis Egyetem Egyetemi Gyogyszertar; a Szdegybtem, Kémiai Intézet, az MTA

Izotopkutatd Intézet és a Pannon Egyetem Kémiakzébtt

A hazai kutatohelyek kozil kiemelefidaz MTA Izotépkutatd Intézettel folytatott munkak,
amelyek a fellleti 6n allapotanak hordozos Sn, 5asPSn-Au katalizatorokban Mdssbauer
spektroszképia segitségévelin , situ” korilmények kozott tortéh meghatarozasara
vonatkoznak. A vizsgalatok eredményeiékint szolgaltattak bizonyitékot arra, hogy®@d-
hordozdés Sn-Au katalizatorokban 6tvozet tipusu eésizek 1éteznek. Sikerllt az Sn(H)
AuSn és Sn(IV} AuSn reverzibilis atmeneteket jeléataranyban, szimultan kimutatni.
2009-ben két kozos kozleménylk jelent meg. Az tmvexid/fém hatarfellletek genezise,
jellemzése és alkalmazasa model rendszerben” cab@m az arany/atmenetifém-oxid
katalizatorok nikddési mechanizmusanak jobb megértését célzo Vategaeredmeényeit is
k6zds publikacibban szamoltak be.

Nemzetk6zi kapcsolatok

Az intézetnek igen széleskibés eredményes nemzetkozi kapcsolatai vannak mir@pai,
mind tengerentuli kutatohelyekkel.

A ,Mikro- és mezoporusos szilikatok szerkezeti évas tulajdonsagainak modositasa és
alkalmazasuk katalizator és adszorbens anyagként’téema keretében (MTA-BTA
egyezmény) az Institute of Organic Chemistry, Brfga Academy of Sciences, Szoéfia
intézménnyel egyuttiikddve, harom tudomanyos publikaciot jelentettek meg

A ,NO, bomlasa Fe-tartalmu zeolitokon” c. téma (egyukédsd partner: National Institute of
Chemistry, Ljubljana, Szlovénia) kdzo6s eredméngleibléadast allitottak 0ssze, amelyet
nemzetkdzi konferencian mutattak be.

A ,Rézfellletek korrozidja éwizes kezelések hatasara” c. témaban a PolyteSutiool of
the Sdo Paulo University, Brazilia intézménnyeytatott egyuttnikodés eredményéir egy
koz0os folyoiratcikket jelentettek meg.

Az Elektro-katalizatorok fejlesztése direkt metartidzelbanyag cellakhoz” c. témaban
(partnerintézet: Instituto de Catalisis y Petrglgimica, CSIC, Spanyolorszag), MTA-CSIC
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kétoldall egyezményes egylftkbdés keretében (0j mddszert dolgoztak ki Me-Pt/C
elektrokatalizatorok éhllitasara (Me: Sn, Ge, Pb), amelynek alkalmazdsswaktiv szénen
taladlhato Pt-fazis szelektiven modosithato.

Az ,Immobiliz&lt heteropolisavak (HPA) és fémorgams vegyuletek alkalmazésa szerves
szintézisekben” c. témaban folytatott egyiikddés soran (partner. Boreskov Institute of
Catalysis SB RAS, Novoszibirszk, Oroszorszag) aas@Magyar Tudomanyos Akadémia
kozotti egyezmény keretében megallapitottak, hoglgoedozdén rogzitett heteropolisavak
hatdsosan alkalmazhatok katalizatorként oxidaci@akaiokban. A HPA-katalizator
stabilitasat jelertsen befolyasolja a rogzitéshez alkalmazott felllathincsoportok
koncentrcidja és tipusa. A heteropolisav karosd&masa anndl kisebb, és ezért aktivitasa
annal nagyobb, minél nagyobb a rogzitéshez alkaithaminvegyulet szénlanchossza.

Egy, az egyuttitkodés eredményeként létrejott kozleményt egy nekizetfolydirat mar
elfogadott, egy tovabbi kozleménykésziletben van.

Az ,Elektro-katalizatorok fejlesztése direkt metatieelbanyag cellakhoz” c. téma kutatasait
(egyittmikddé partner: Institute of Catalysis and Petrochemjdttadrid, Spanyolorszag) a

Spanyol-Magyar, MTA-CSIC egyezmény keretében kdzdt€2009-ben. A tervezett projekt

0j tipusu, tobbkomponefis katalizatorok fejlesztésére iranyul direkt metanol
tuzebanyagcellak (DMFC) katédja és anodja szamaraididges szempont a katalizatorok
nemesfémtartalmanak csokkentése.

Magyar-argentin TéT-egyuUtttkodés soran a ,Fémkarbid alapu katalizatorok elthnée
kisérleti vizsgalata” c. témaban (egylikndd partnerintézmény: Departmento de Fisica —
Universidad Nacional del Sur, Buenos Aires, Argegiti a metanol adszorpciéjat és

,,,,,,

Két kozOs publikéciot jelentettek meg és egy nekiztkonferencian tartottak &dast.

Az ,Oxid-fém hataratmenetek tanulmanyozasa paszté@agutmikroszképiaval és
szinktrotron-sugarzassal gerjesztett fotoelektqmekoszkopiaval” c. egyezményben foglalt
témaban (egyuttikkddé partner: Department of Thin Films, Institute ofyBics, Academy of
Sciences of Czeh Republic) sikeresen Aallitottakminee egy Q-PLUS tipusu, STM-AFM
kombinalt nikddésre alkalmas berendezést. Sikerult atomi fésbiain AFM-képet felvenni
TiO(110) felletédl.

Magyar-francia TeT-egyezmény keretében a ,Fém-kemrgM alagutaram—indukalt
disszociacidjaval éHllitott nanométer [épték hatarfeliletek tanulmanyozasa” c. téma
kutatasainak soran (egyutikodé partner: Institut Carnot de Bourgogne, CNRS-Ursitér
de Bourgogne) Tigf110) egykristaly fellleten sikerllt adszorbealt (@) molekulakat
azonositani STM-mel. Megmutattak, hogy a F10) fellleten létrehozott nanopotty
alapveten szigetd! jelleget mutat, viszont a Cu(110) felileten véghetsonl6 mérések a
nanopottyok vezétjellegre utalnak.

Az MTA-Orosz Tudomanyos Akadémia kozotti egylikiddés keretében, a ,Noveényi és
bakteridlis metabolitok fémekkel valé kolcsOnhatéda vizsgalata” c. témaban
(egylttmikodé  partnerintézmény: Orosz Tudomanyos Akadémia Bioaemes

NoOvényélettani Intézet, Szaratov, Oroszorszag) etédgaitatdsok soran, sikerrel alkalmaztak
a Maossbauer-spektroszkopiat a kornyezeti tédlyekémiai hatasanak vizsgalatara.
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Megvizsgéltak és leirtdk a vas(lll) komplex kégésének és redukcidjanak mechanizmusét
az indol-3-karbonsavat, ecetsavat, propionsavdetvd butansavat tartalmaz6 vizes
oldatokban. A glutamin szintetdz enzim’Co emissziés Mdssbauer-vizsgalataval
megallapitottak, hogy a két kation-kbely nem azonos affinitassal koti meg & Gionokat.
2009-ben két kdzos cikket publikéltak.

Magyar-francia TéT-egyuttttkédés soran a ,Kobaltdt perovszkitok magneses
fazisatalakulasainak és novények vasfelvételi magzhausainak vizsgalata Modssbauer-
spektroszképiaval” c. témaban (egyliktids partnerintézmény: CNRS Le Mans-i

Szilardtestfizikai Kutatélaboratoriuma, Francia@gy a kolosszalis magneses ellenallast
mutaté mintasorozatokon részletespmirsekletfig§ Mossbauer-méréseket végeztek.
Elemezték az anyagok elektromos és magneses faladlisait mind az dsszetétel, mind a
hémérseklet fliggvényeben.

Az eredményeli egy nemzetk6zi konferencian kbzogadasban szamoltak be.

Magyar-cseh TéT-egyezmény keretében végzett algdsimeérséklei és magneses térben
tortérs Mossbauer-méréseir3 konferencia-éladasban szamoltak be.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazataovid ertékelése
Hazai palyazatok

Az NKFP-Nanodrug” Jedlik A. palyazatukban a KPS v@si Biotechnoldgiai és
Egészségugyi Szolgéltatd Kft. iranyitasdval, hatnzkwciumi partner K+F-munkaja
kapcsolodik dssze. Az elért eredményéka KPS, a Semmelweis Egyetem Patholdgiai
Intézete és a Vichem Chemie Kutaté Kft. kutatéikézdsen harom tudomanyossadlast
tartottak.

A témaban 2009-ben, az iranyitott hatéanyag-leabi&osité, hagyomanyosan hasznalt,
vezikularis rendszerek sajatsagainak feltarasgrapaalszereket vezettek be. A hatdéanyag-
leadast biztositd mas nanorendszeréklBtasanak efslépéseit megtették.

Megkezdték az egy- és tobbfunkcios szilika nan@eéskzek kidolgozasat. Az clllitassal
parhuzamosan fejlesztik az elvalasztasi és jellsmmédszereket. Bkészlleteket folytattak
nagyon kis vezikuldk és megfaleh funkcionalizalt dendrimerek &llitasara is. Pontos
leirdst adtak az iranyitott hatdanyag-leadast bitip sztérikusan stabilizalt vezikulak
szerkezetére.

Az NKFP-METANANO-projekt keretében kulénbé&zkémiai redukcios és elektrokémiai
mobdszerekkel éhllitott, arany nanorészecskékkel boritott, intgitdlis elektrédokat, igy
gaz- és @zérzékeb impedancia-szenzorokat fejlesztettek. Impedanelaspszkopiali
mérésekkel megallapitottak, hogy a formaldehidddukalt, glikézzal stabilizalt arany szol
kivaléan alkalmas szenzorként. Az anyag polarossadrgzok hatasara tobb nagysagrénd
ellenallas- és kapacitasvaltozast szenved, a @tdeekvenciafigy§y A szenzor gyors
valaszidej és reverzibilis. Tovabbi &hye, hogy viszonylag kis fellleti boritottsag eseie
alkalmazhato, igy a kis anyagszikséglet miatt,lsl&aasa igen gazdasagos

Az NKFP-NANOLAKK: ,Uj generaciés nanobevonatok arsenyképes festékiparért” c.
projektben sikerilt kifejleszteniik egy olyan kari@gatlé adalékot, amelyet vizes bazisu
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festékekbe téve, a széradas soran bekouetkemroziot vissza lehet szoritani. Az adalék
hatasossagat a konzorciumi partnerek bizonyitoddkegkedvedbb tulajdonsagu termékb
laboratériumi leirat alapjan tzemicéllitas tortént.

Az NKFP-ALMAACID: ,L-almasav alapu biopolimerek @&lllitdsa és azok felhasznalasi
lehetiségei a gyodgyaszatban és az élelmiszeriparban” rajekphez kapcsoléddéan 30
kilénb6d, homo- és kopolimer éhllitAsara, vizsgalatara kerilt sor. A vizsgalasmkan
meérték a telitetlen anyagtartalmat, a savassagi-#igg stabilitast és a szarmazéekkeészitési
lehetiségeket.

A Kornyezetvédelmi és biztonsagtechnikai célt, eefdm nanoporokon alapul6 innovativ
termékek (strok, szenzorok, katalizatorok) fejlesztése” c. NKHBjgkt 2009-ben végzett
munkajanak legfontosabb eredménye annak felismehégg aktiv szén és (j tipusu, szén-
nanoc$-hordozés Pd-katalizatorok hatékonyan alkalmazhatdetonok szelektiv
hidrogénezésében a finom kémiai ipar szamara fatkatolok eballitdsara.

A ,Katalitikus hidrogéntermelés megujulé energiaésokbol” c. OTKA-projekt keretében
magnézium spinell alapd, tébbkompongensatalizatorokat fejlesztek ki etanol viaps
reformélasara. Nagy hidrogénhozam mellett, sikeféltsokkenteni a szénlerakddasok
kéepddésének meértekét. Nagyateréskzépesséfy berendezést terveztek fotokatalitikus
vizbontas vizsgalatara.

Az . Innovativ bio-energetikai és koérnyezetvédeljams és prototipus-fejlesztés” c. GOP-
palyazat keretében laboratoriumi, kisérleti katalg berendezést terveztek és kiviteleztek,
valamint katalizatort fejlesztettek ki pirolizis apgpk magas émérséklei vizgszos
reformalasahoz. Katalitikus kisérleteket végeztegiralizis olajok Osszetételére jellethz
aromas, oxigéntartalmi és nitrogéntartalmd modgiluketekkel. Az eredményeket a
megfeleb katalizator kivalasztasahoz, ill. a tényleges Ipire olaj vizgzos reformalasahoz
szikséges katalizator megtervezéséhez haszndltak fe

Az ,Uj biolégiai szennyviztisztitd berendezések téshnoldgia kutatasa és fejlesztése”
(Nemzeti Technolégia Program — Elbetfenntarthaté kornyezet) c. program 2009. évi
munkainak soran elkészitették egy félizemi, késerszennyviztisztitd berendezés Kkiviteli
terveit. Kivalasztottak az egyes részegységekeatlkézdték a beruhazasukat.

Az NKTH-OTKA-tamogatassal végzett ,Katalitikus gdzszenzorikai 2D modellrendszerek
nanoléptélt tanulmanyozésa” c. téma kutatasainak sordn arampdium egymast kovét
parologtatasaval a két fém krisztallizaciojat tamayoztak TiQ(110) fellleten
alagutmikroszkopiai és ionszérasos-spektroszkopmbdszerekkel. Kidolgoztak egy
modszert, amellyel 50-5000 atombdl allé Rh-Au mag#anoklasztereket tudnak Iétrehozni
elére meghatarozott méretben és fellleti koncentraciol®h Rh-Mo bimetallikus rendszer
esetében otvozetkéfrest figyeltek meg.

Az eredményekil eddig két dolgozatban szadmoltak be.

A ,Szénhidrogének és alkoholok reakci6janak kakalg és fellletkémiai vizsgalata” c.
OTKA-projekt kutatasaiban élsorban a hidrogén d@llitdsara koncentraltak. A szén- és
oxid-hordozora felvitt platinafémeken azt talaltakogy az alkoholokbdl hidrogén is
képadik, aminek mértéke a hordozé ragegébl fligg. Ezen a katalizatoron megvizsgaltak a
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dimetil-éter atalakulaséat és bomlasét is. Tanulroatdk tovabba Au(111) fellleten a kalium
elektronspektroszkopiai modszerekkel is kovettékekteon-, foton- és ionspektroszkopiaval
tanulmanyoztak a kétfémes nanoszerkezetek diEset és fizikai-kémiai sajatsagait titan-
oxid felUleten. A palyazat keretében eddig hétdobtcikk szlletett.

A ,Szerkezetvaltozdsok hatdsa kondenzalt fazisabadtérfogatara: pozitronannihilaciés
vizsgalatok” c. OTKA-témaban folytattak gyogyszehroldgiailag fontos polimerekben az
Oregedés és a vizfelvétel hatasainak vizsgalataitrpoannihilacios és hagyomanyos
polimervizsgald modszerek kombinaciojaval. Megatlapak, hogy 0Osszefiiggés van a
hordoz6 szabadtérfogatanak valtozasa és a tahktthanyagkibocsatasi tulajdonsagai kdzott.
Tablettak bevonataként alkalmazott Na-alginat fknaelalékolasanak a hatasat vizsgaltak.
Megallapitottak, hogy lakt6z hatdsara a filmek riegeete efsen megvaltozik.
Pozitronannihilacios spektroszkopiai modszerekkiebryitottak, hogy a gyogyszerészeti
hordozb6anyagok 6sszetételfidggregedési tulajdonsagai jelésen befolyasoljak a kiszerelt
gyogyszer hatdanyagleadasi tulajdonsagait.

Nemzetk6zi palyazatok

Az EXCELL ,Exploring Cellular Dynamics at NanoscaleP7-projekt keretében 9 eurdpai
és egy izraeli partnerrel dolgoznak egyutt. Az erédyek megvitatasara félévi
rendszeresseggel megtartott szakmai konzultacik&ail sor.

Az elmult évben kidolgoztdk a mikroelektrodadk feli@inek kolloidkémiai, azaz
nanorészecske-megkoigsen alapuld moédositasat. A Dariddaki Egyetemmel folytatott
egyuttmikddésben a kifejleszteidlab-in-a-cell” folyadékcellak biokompatibilitasdtdveb
feliletmddositasi stratégiakat alakitottak ki.

A COST D33: ,Nanoscale electrochemical and biopsees (corrosion) at solid-aqueous
interfaces of industrial materials” c. egydutikddés keretében a Duisburg-Essen University,
Németorszag kutatdival hoztak l|étre szoros kaptsdd a mikrobiologiai korrozio
témajaban.

Az EU-FP7 N2Pprojektjének keretében vertikdlisan rendezett sadocs-erdsvel boritott
elektrédok szuperkondenzatorként toéténalkalmazasat vizsgaltak. Kidolgoztak a
szuperkondenzéatorok elektrokémiai modszerekkel émdrt minésitését. Vizsgaltdk a
kulonbo®d elektrolitok hatasat a kondenzatorok tikidési paramétereire, igy az
energiafiriségre és teljesitményrsiségre. A kisérletek alapjan egyed 4-10 F/g specifikus
kapacitast sikerdlt elérni, mig a maximalis tetygginysiriség > 50kW/kg.
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Az MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriiletei 2009-ben

.Nagy ateresztképessé&f reaktorrendszerek a heterogén katalizis kutatzdgalataban

Az agynevezett “nagy atereékepesséd reaktorrendszerek alkalmazasaval eredményesen
optimalizéltak tobbkomponetiskatalizatort alkalmazé kémiai atalakulasokat. A dswer
hatékonysagat a kovetkenéhany eredmeény mutatja be.

Kisérleteket folytattak nemesfémet nem tartalmazitalkzator és katalitikus eljaras
fejlesztésére hidrogénddllitasahoz bioetanol vidgods reformalasaval. Kimutattak, hogy a
Cu-, Co-, Ni-, Pt-, Ce-, Zr-, Zn-, La- és T-kompasekldl o6sszedllithatd, oxidhordozos
(MgO/Al,0O3) katalizator kompoziciok kdzul a cériummal és iindénnel promovealt, 10-10
tomeg % Ni- és Co-tartalmu katalizatorok a legadivak.

Uj, energiahatékony és kornyezetkithébljarast fejlesztettek ki dizelolajnak a leGieg
oxigénjével enyhe korilmények kozott (alacsoriymbBrséklet és nyomas, valamint révid
reakcioid) végzett katalitikus oxidativ kéntelenitésére mikullamu reaktor alkalmazasaval.
Az eljards lehdivé teszi a kéntartalom csokkentését az &llanddaigorsdd
kovetelményeknek megfetel alacsony szintre. Az U katalizator olcso, az ragigan
alkalmazott oldoszer pedig Ujra felhasznalhato, rigyn terheli a kérnyezetet. Az olajbol
eltavolitott kén is hasznosithatd. A jelenlegi fafmitoi technologiahoz képest az Uj eljaras
tovabbi ebnye, hogy kikiisz6boli a drdga hidrogén alkalmazasét

A finomkémiai ipar €és a gyogyszeripar szempontjafodlitos, kemo- és enantioszelektiv
heterogén katalitikus hidrogénezési reakcidkatgaitak folyadék fazisban. Tanulmanyoztak
a katalizator tipusa, 0sszetétele és a reakciak@riyek (limérséklet, nyomas, koncentracio,
olddészer) hatasat az aktivitasra és a reakciokektratdsara. Kulonbdz aluminium-oxid,
szilicium-dioxid és aktivszén-hordozoés Pt-, Pt$iGe-, PtRe-, Pd-katalizatorokat allitottak
elé, melyek igen nagy szelektivitast mutattak tel@ethldehidek, aromas ketonok, észterek
hidrogénezésében, valamint@ketoészterek enantioszelektiv hidrogénezésében.

Az ipari katalizdtoroknal nagyobb aktivitasu és lekevitasu, kilénboé elemekkel
modositott rézalapu (CuO-ZnO-RA);) katalizatorokat fejlesztettek ki alkoholoksallitasara
zsirsav-észterek hidrogenolizisével. A munka c#jaolt, hogy kivaltsak a mérgékromot
tartalmazo, ipari katalizatort. A katalizator mecikai szilardsaga és sd#vd képessége a
jelenleg alkalmazott ipari katalizatorénél nagyobb.

1. 4bra.,Nagy ateresziképesséty’ reaktorrendszer (A) a katalitikus hidrogénezégBisa mikrohullamu
oxidativ kéntelenités vizsgalatahoz.
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Kémia és magnesség talalkozasa: az ezerarcu p&ibvsz

Ritka és dmulatba éjtaz a soksziiség, ami a kilonb@zosszetétdl, de |Iényegében egyazon
kristalyszerkezet-tipushoz sorolhaté perovszkityidggek tulajdonsagait jellemzi. Az immar
tobb évtizede intenziven tanulményozott, legegydieresetben AB® Osszegképlettel
jellemezhet perovszkit csalad tagjai kozoétt talalunk példaatrdelektromos (BaTig),
antiferroelektromos (PbZrf)) ferromagneses (BiMn§) antiferromagneses (LaFgOvagy
éeppen egyszerre ferroelektromos és antiferromagr@EeQ) vegyiletet is. Tobbek kozt e
sokszitiségnek koszonh&tn a perovszkit szerkerebxidok kutatasa a természettudomany
és az arra épéiltechnika fejpdésének egyik meghataroz6 motorja: a perovszkiiodgalata
vezetett el az anyag olyan, korabban nem ismempvaben Uj tulajdonsagainak
felfedezésehez is, mint példaul a magasérsékleti szupravezetésq&tor a (La,BgCuO,

és az YBaCuwOy perovszkitok kapcsan 1986-ban és 1987-ben), dlatkolosszalis magneses
ellenallas (elszor a LasBasMnOy vegylletben 1993-ban). A perovszkitok azonban nem
csupan sokrét és kulonleges elektromos és magneses tulajdohsagakdszonhéen, de
ionvezed képességuk réven is a tudomanyos és technikaklédibs kbzéppontjaban allnak:
példaul a (La,Sr)(Co,Fe}Isszetétdl perovszkitokat oxigénion-vezeképességik kapcsan
a nagy hatasfoku és egyben kornyezetbarat villanevga-termelés leh&tégét igér szilard
oxidos tuzebanyag-elemek lehetséges katod-alapanyagaként isa dsmiai energiat
felszabadito villamos émiivek Uveghazhatasu gazkibocsatasanak cstkkentbséwie tews
gazsirok alapanyagaként is intenziv érdakds dvezi.

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont Nuklearis Kémiai Labddsiuma hazai és nemzetkozi
egyuttmikddés keretében az elmult években kiemelt figyelfioetitott a fent emlitett
(La1xSK)(CoyFeg)O3 0sszegképlettel jellemezideperovszkit-csalad tagjaival kapcsolatos
kutatasokra. A mindeneki#t °'Fe Mossbauer-spektroszkopiai, elektromos ellenallas
magneses szuszeptibilitAs és magneses ellenatt#msl mérésekre épllvizsgalataik
elsssorban arra iranyulnak, hogy megallapitsak a szetke felépii kationoknak (2. abra),
illetve azok elrendeésének a szerepét a perovszkit magneses szeralzet@lamint
kilonleges magneses és vezetési tulajdonsagaiakakitdsaban.

o_ La”, Sr2t o)
® - Co, Fe
-0

2. abra. A kiilonboz atomok elhelyezkedese a,L&rCo,-,Fg,0; perovszkit szerkezetben.

A La - Sr csere hatasara a nem magneses, sfidet€loG, ferromagneses fémmeé valik,
amennyiben a Sr-koncentracio &z 0,18 értéket meghaladja. Munkajuk soran egyréazt a
vizsgaltak, hogy a Co. Fe helyettesités miképpen valtoztatja meg a,68Co0; (x = 0,2)

54



vegyillet magneses szerkezetét, valamint makrodzkepi magneses €s vezetési
tulajdonségait, masrészt szilardtest-kémiai Gtorsalélott Lay,SKCOopg75 Fey 0003
mintasorozat vizsgalata utjdn fel kivantak deritaniLa— Sr helyettesitésnek a lokalis
elektromos és magneses szerkezetre kifejtett Hatasa

Eredményeik alapjan ramutattak, hogy a (La,Sr)(Ek Osszetétél perovszkitok
szerkezetét olyan paramagneses szigeisl ferromagneses vedatrtomanyok keveredése
jellemzi, melyek koncentracidja és mérete &-SrFe’*- és G -ionok koncentracitjanak
fuggvénye (3. abra). Azonositottak a vasatomokeggdra magneses szerkezet formalasaban.
Egyrészt a kobalt helyét elfoglalé ¥éonok hatasara a kérnygzeredetileg paramagneses
Co’*-ionok — elektronszerkezetilk megvaltozdsa kovekestt — diaméagneses allapotba
kerlilnek, ami oly médon vezet a ferromagneses rtahyok felaprozodasahoz, mintha
azokat diamagneses atomokkal higitottuk volna Kegyobb vaskoncentracidky ¥ 0,1)
esetében ugyanakkor jeléasé valik a szomszédos 3Feionok kozott fellép erss
antiferromagneses kdlcsbnhatas, ami alacsafméhsékleten spinklaszter-iveg magneses
szerkezet kialakulasat eredményezi. A fenti kéastaigyelembe véve sikerilt értelmezniik a
Co - Fe helyettesités hatasara a (La,Sr)(Co,kFa)€szetétdl perovszkitok magneses és
elektromos vezetési tulajdonsagaiban beall6 véadimizat.

Kilonbdzd  Sr-koncentracidji  LaSKCoors Feodds mintdk °'Fe  Mossbauer-
spektroszkopiai vizsgalata alapjan kimutattak, hagya — Sr helyettesités hatasa lokalisan
érvényesil, noveli a ferromagneses tartomanyok emnéciojat (3. 4bra), de nem
befolyasolja érdemben a fennmaradd paramagneseséaryok elektronszerkezetét.
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3. abra. Elképzelés az dsszefilgferromagneses atomklasztereK'La Sr* csere hataséara bekévetkez
kialakulasardl La,SrCoq o7 F& 02403 vegyiiletben.
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Az MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézet 2009. éviudomanyos teljesitményének
néhany mutatoja

Atlaglétszam: 67 Ebbd| kutato: 60
PHD v. kand.: 28 MTA doktora: 9
MTA levelezd tag: 0 MTA rendes tag:

Az intézethez két6dé akadémikusok szama:

35 év alatti, intézeti allomanyban lev6 kutatdk

szama: 25
Publikaciok
Az év folyaman megjelent 6sszes (tudomanyos és ismeretterjeszt6) publikaciék szama: 83
Az év folyaman megjelent tudomanyos publikacidk szama: 79
Tanulmany, cikk
impakt faktoros publikacié magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 49
nem im.pakt faktoros tudomanyos  cikk 0 ~ idegen nyelven: 12
magyarul:
hazai tudomanyos folyodiratban magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
kulféldi folydiratban magyarul: ~ idegen nyelven: 61
nemzetkézi egyltttmiikodés keretében: 41
SCI altal regisztralt folydiratban: 42
Osszesitett impakt faktor: 123.584
Osszes hivatkozas szdma: 559 g?\?jegietekhri\e{:ﬁf!glofés szama 458
Kényv
kényv/monografia magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
Ilfndangy;/affiizet (kevesebb mint 20 old.) 14 ~ idegen nyelven: 1
kényvfejezet (tdbb mint 20 old.)magyarul: 0 ~ idegen nyelven: 0
kényvfejezet magyarul: 14 ~ idegen nyelven:
lexikoncikk: 2 ivig:
tanulmanykétet szerkesztése magyarul: 2 ~ idegen nyelven:
Tudomanyos ismeretterjesztd iras magyarul: 4 ~ idegen nyelven: 0
Tudomanyos fokozat, ill. cim megszerzése (2007-2009. évi atlag):

PhD: 5.333 MTA doktora cim: 0.333
MTA levelezl tag: 0 MTA rendes tag: 0
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Szellemi alkotasok védelme:

Nemzeti Gton megadott oltalmak szdma:

Megadott kilféldi oltalmak szama:
Ertékesitett szabadalmak széma:

Szerz6i jogvédelem ald tartotd
szama:

Részvétel a tudomanyos és kulturalis

Rendezvények:

alkotasok

életben:

Nemzetk6zi rendezvényen tartott tudomanyos

el6adasok szama:

Hazai rendezvényen tartott tudomanyos

el6adasok szama:

ismeretterjeszt6 el6adasok szama:

Tudomanyos rendezvények szervezése hazai:

JelentGs nyilvanos kulturalis esemény
megrendezése:

Szakértoi tevékenyséq:
tanacsadoi tevékenységek szama:

egyéni szaklektori vélemény Osszesen:
opponensi vélemény dsszesen:
egyéb szakértbi vélemény:

Részvétel tudomanyos testiiletben

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag:

Nemzetk6zi tud. bizottsagi elndkség:

Hazai tud. bizottsagi elntkség:

Rendszeres hazai fels6fokl oktatasi
tevékenységet végzdk szama:

Fels6oktatasban végzett tevékenység:

Ebbdl doktori iskoldkban oktatok szama:

Elméleti kurzusok szama:

TDK-t készit6 hallgaték szama:

Diplomamunkat készitd hallgatok szama (BSc):

Diplomamunkat készité hallgatok szdma (MSc):

PHD-t készité hallgaték szama:

Fels6fokU gradualis és posztgradualis oktatott

orak szama:
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~poszterek szama:
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ebbdl kulfoldre:

Nemzetkézi folydirat szerk.
tagsag:

Hazai folyoirat szerk. tagsag:

Hazai tud. bizottsagi tagsag:

Doktori iskolat vezet6k szama:
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Az MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézet 2009. évievékenységének egyéb
bemutathato jellemai

— Bejelentett szabadalmak, és egyéb szabadalmiijedligtasok szama: 0
o0 a Magyarorszagon bejelentettek: 0
0 anem Magyarorszagon bejelentettek: 0
- A kutatérok szama: 16
0 vezeb beosztasokban: 0
0 nem vezet beosztasokban: 16
— A mobilithssal kapcsolatban az intézdthz allasukat megtartott, munkaviszonybanslev
diplomasok kdzul hat hénapnal hosszaliredavollewk szama: 2
o Magyarorszagon: 0
= egyetemen, kutatéintézetekben: 0
» gazdasagi tarsasagnal: 0
o Nem Magyarorszagon: 2
= egyetemen, kutatéintézetekben: 2
» gazdasagi tarsasagnal: 0
— az adott intézethez érkiekutatok szama: 3
0 1-6 honap idtartamra: 3
» Magyarorszagrol: 0
= nem Magyarorszagrol: 3
0 6 hdénapnal hosszabhbdid: 0
= Magyarorszagrol: 0
* nem Magyarorszagrol: 0
- Véllalati kapcsolatok
o jelensebb ipari partnerek (a kapcsolat tipusa: kdzos &srkutatasi
megbizas):
UWATECH Kift.; MULTIPROJEKT Kift.; JOSAB Magyarorszagft.; Sud
Chemie AG (Németorszag); Industrial Technology Rese Institute
(Tajvan); Kontakt-Elektro Kft. (Magyarorszag); MNyrt.; Terra Humana
Kft.; Bogdanypetrol, Nyirbogdany;
0 az intézet holdudvaraba tartoz6 kisvallalkozasekrez 8
— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:
o0 Az altalanos tudomanynépstsits kozlemények szama: 3
0 Az intézet tevékenységét népsmet rendezvények szama: 1
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Kémiai Kutatokdzpont
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Ut 59-67, 1525 Budapesty.
Telefon: 438-1120, Fax: 438-1143
e-mail: kubinyi@chemres.hu, honlap: http://www.chesnohu

I. A kutatéhely fé feladatai a beszamolasi évben

Az intézet feladata 2009-ben nemzetkdzi szinvomatibomanyos kutatasok iivelése volt,
elsssorban azokon a terileteken, amelyek tobb kutat&uéstdsi nagyriiszer koordinalt
egyuttmikddéseét igénylik. A kutatasok a kovetkdsdbb tertleteken folytak:

» szerkezeti bioldgia és kémia,

» szupramolekularis kémia (6nszergdé rendszerek),

* nagyniiszeres vizsgalatok a gyogyszerkutatasok tamogatasar

» orvosi analitikai kémia,

» funkcionalis vegytletek (polimerek, fluoreszcendl@k, fotokrom vegyuletek).

Az intézet, a tudomanyos feladatokhoz kapcsolddaakovetke# terlileteken fejtett ki
tevékenységet:

» kutatasi infrastruktira tzemeltetése;

* részvétel a gradualis és posztgradualis szakenimgkien;

» alap- és alkalmazott kutatasokhoz sziikséges mdadseésreszkzok fejlesztése;

* atudomanyos eredmények hasznositasanak kezderésayez ékegitése;

* hazai és nemzetk6zi tudomanyos rendezvények szZ=wez

» részvétel a nemzetkdzi tudomanyos életben és anténtyos szervezetekben.

I. Az év folyaman elért kiemelked kutatasi €s mas jelled eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Szerkezeti biologia és kémia

A triapinmolekula széles korbiologiai hatasardl (antimalarias, antimikrobiads antitumor
aktivitas) ismert. A biolégiai hatas és a kompleg&e sajatsagok kozotti dsszefliggések
felderitésére harom piridin-tioszemikarbazon vegyidlsszehasonlitd vizsgalatat végezték el
Cu(lhionokkal. Megallapitottak, hogy az oldatban &aondkomplexek, valamint
biskomplexek mellett egy Gus dsszetétél dimer molekula kégidik, ami a biolégiai pH-
tartomanyban dominans. A harom vegyilet komplexké&mjatsdgainak dsszehasonlitdsabdl
az is kiderllt, hogy az N-terminalis pozicibban eiilezett szarmazéekok fémmegéot
képessége (a biologiai hatds novekedésével egyid)dtt a triapin-hoz képest (nemcsak
réz(Il), de Fe(ll) és Zn(ll) esetén is).
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A maximin 4neui, antimikrobidlis tulajdonsaggal rendelkezeptidl NMR-spektroszkdpiai
vizsgalatok kombinaciojaval megallapitottak, hogyigmvizes oldatban konformacioja
rendezetlen, SDS micelldkban és foszfolipid detitegekben alfa-hélix szerkezetet vesz fel.
Szilardfazist NMR-mérések alkalmazasaval mutatiakdgy a peptidlanc mélyen a hidrofob
alkillAncok kdzé meril a membranban, és kitintedeigntaciéval rendelkezik. Ez utdbbi
felismerés jol definialt porusok jelenlétére utdipd kettbsrétegben, és medaiti a korabbi
elképzelést, mely szerint a peptid antibakterifiasat a sejtmembran atjarhatésaganak
novelése réveén fejti ki.

A 2008-2009-ben létrehozott Kozponti Fehérje Exgzess Laboratoriumban 2009 juniusara
a technikai hattér leh&té tette, hogy NMR-spektroszkopiai és mas szerkdzretdgiai,
illetve biokémiai/biofizikai vizsgélatok céljaradszintetikus Uton fehérjét allitsanalé.ehz
NMR-laboratérium munkatarsai 2009 II. félevébenim@dltak az expresszios korulményeket
és a tisztitdsi eljardst az NMR-spektroszkdpiai sg@tatokhoz sziksége$C, °N
izotopjelzéssel ellatott human epesavkithérje eballithsahoz, és megkezdték a fehérje
flexibilitasa és funkcidja kozotti Osszeflggésekltaigsara iranyulé spektroszkdpiai
vizsgalatokat.

Egyréted a foszfolipid vezikulakhoz adott kilonb®komponensek (PEG-molekulak és egy
gyogyszermolekula) hatdsara a vezikulak szerkezsti dinamikus tulajdonsagaban
bekdvetke# valtozasokat tanulmanyoztak 16-DSA spinszondasiggvel. Megallapitottak,
hogy a PEG-molekulak hatdsa fuggetlen a molekulegiih Ez aldtdmasztja azt a korabbi
feltevést, hogy a molekulanak csak egy kis résapd@zodik a vezikulaban, a tébbi része az
oldatban marad. Megéallapitottdk tovabba, hogy agélt gyogyszermolekula a vezikula
hidrofob részében csapdazaodik.

Az MTA KK Biomolekularis Kémia Intézetével folytatoegyuttmikddésben bifunkcionalis
organokatalizatorok dinamikajanak vizsgalatat végezl alacsony dmérséklei folyadéek
NMR-modszerekkel. Felismerték a katalizatorok asswios folyamatainak a monomer
allapotok konformacios egyensulyara gyakorolt H&taa jelenség értelmezésével javaslatot
tettek a bifunkcionalis organokatalizatorok Ona&tivs niikddésének mechanizmusara,
amivel értelmezhét a katalizatorcsalad apolaris, aprotikus kozegbértérs sikeres
alkalmazasa.

Elméleti tanulmanyok alapjan megallapitottak, hagynagy térkitbltés Lewis sav-bazis
parok (,frusztralt Lewis-parok”) reaktivitAsanaka@mezésére javasolt modell az amin—boran
€s az imin—boran parok hidrogénnel toétéeakcioira is sikeresen alkalmazhato. Felderketté
a boran—katalizalt iminhidrogénezés mechanizmuséagakleteit, amitl kiderilt, hogy a
kisérleti megfigyelések alapjan javasolt reakciddllett egy autoinduktiv mechanizmus is
fontos szerepet jatszhat a katalizisben. Ez utdlggihanizmus szerint az amintermék is részt
vesz a hidrogénaktivalasi folyamatban. A magasabbménsékleten végbemén
hidrogénhasitasi reakcidk értelmezéséhez bevezeitéinherens és termikusan indukalt
frusztracioé fogalmat.

Azonositottak azokat a tényiket, melyek alapvéen meghatarozzak a Lewis-parok
hidrogénhasitasi  reakcidinak termodinamikai feledte Mindehhez egy olyan
energiafelbontast javasoltak, melyben az egyestgggellemzik a Lewis-komponensek savi
illetve bazisebsséget, a hidrogénezett termék stabilizacios efjatgiesetenként a Lewis-
parok kozott kialakuld dativ kotésésséegeét. Megallapitottdk, hogy a teljes reakciéeaerg
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elssorban a sav-bazis sajatsagok hatarozzak meg,nudekulaszerkezet valtoztatdsaval a
tébbi tag is finomhangolhato. _

Kvantumkémiai szamitasok segitségévelssegitették a [RhCI(HJPPr], komplex
szerkezetének azonositasat. A kapcsolédd Kkisérleterint a komplex hatékony
katalizatorként alkalmazhat6 olefinek hidrogénebhésé Felderitették a katalitikus ciklus
mechanizmusat, miszerint a hidrogénezeési folyanmetiességmeghatarozo lépésének a
dihidrogén fémcentrumhoz tori€addicidja tekinthét

Car-Parrinello metadinamikai szimulaciok segitséfjéwegallapitottak, hogy a Wacker-
reakcio sorén az ugynevezett kilmechanizmus is 6sszhangban van a reakcio kinétiahj

A szimulaciok tovabba azt is megmutattak, hogy Bdbenechanizmus valdsZisége az
etiléncsoport €is transz hatasa miatt nagyon Kicsi.

A bullvalén és barbaralén molekuldkon végrehajBuitn-Oppenheimer molekuladinamikai
szimulaciok segitségével megmutattak, hogy az assaéwakialakulasa atmeneti allapotban
igen ebs szerved er. Szerkezeti, elektronszerkezet és szabadenerdgiaitssokkal
igazoltak, hogy a ciklikus delokalizacié6 magasrigrsékleten is képes a jeléntszerkezeti
fluktuaciok szinkronizélaséara az atmeneti allapotba

Kvantumkémiai szamitasokkal meghataroztak aBH és CHI," kationok elektronallapotai
kozti spin-palya csatolast. Az ezek figyelembewdtel végzett kvantumdinamikai
szimulaciok megmutattak, hogy a spin-palya csatalds tovabba a dinamikus Stark-
eltolodasnak és a multi-foton csatolasnak kosz@emeta molekulakon nagy intenzitasu
lézerekkel végzett idelbontdsos mérések soran tobb elektronallapot aketensen
gerjeszddik.

Kvantumkémiai szamitasok felhasznalasaval modd#mpmalokat fejlesztettek ki viz,
metanol és etanol zeoliton tortéradszorpciojanak vizsgalatara, és molekuladinamikai
modellezéssel sikeresen leirtak az abszolut etitrakipari eballitasaban hasznalt szelektiv
adszorpci6 jelenségét.

Levezették és beprogramoztak a molekulan beluagpinek kvantumkémiai alapon valo
kiszamitasahoz szikséges formulakat.

Analitikus levezetést adtak a Hiickel-féle klassgikdn+2" képletre.

Energiaparticids szamitasokkal is igazoltak, hagetdan forgasi gatja éisorban az atfedési
taszitasbol szarmazik.

A vizes oldatokban jelen I|év hidroxidionra Uj, molekularis dinamikai potencitd
dolgoztak ki. A kélcsbnhatasi potencidlok segitséféehetveé valik fellleti, illetve oldatban
lévé hidroxidionok szerkezetének tanulmanyozasa is.

Cink monorétegeket és a fellleten létréjédzerkezeteket tanulmanyoztdk Pd(111) fellleten.
A létrejo\o katalizator igéretesnek bizonyult a metanol-refdés soran alkalmazott rézalapu
katalizatorok kivaltadsara nagyobb aktivitasuk, skgVitasuk és stabilitasuk miatt.

Szupramolekularis kémia, dnszeBazrendszerek

2009. évben éhllitottak és egykristaly rontgendiffrakcioval szezetileg jellemeztek egy
olyan keétfémes AHCN-Sn szupramolekularis rendszert, amely 8lt&omplexkép#
sajatsagu fémcentrumokat tartalmaz. Ez a szerkémttkességek mellett szokatlan ioncsere-
sajatsagokat eredményezett. Bebizonyitottak, holggramyen kivitelezhét ioncsere-reakcio
hatékony médja a kompakt, hdromdimenziés szerkekétfémes rendszerek egymasba
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alakitasanak. Az arany mellé beépitett fémnek ayemgégéll fliggéen Uj, valtozatos
sajatsagokat mutatd, potencialisan hasznos anyaghkithatok ki.

Onszervedds rendszerek, szupramolekularis rendszerek tanuloz@sanak érdekében,
klasszikus molekularis dinamikai potencialokat dsjitettek. Meghataroztdk néhany
aranykomplex szerkezetét. Geometriailag jellemez#k kialakuld szupramolekularis
formékat, valamint a komplexek teljes oldatszerk&tze

2009-ben sikerrel folytattdk a szilard fazisu molékis asszociatumok diffrakcids
szerkezetvizsgalatat és az ezekben kialakulé smadekularis formak geometriai
jellemzését. Tobb Uj tipusu atmenetifém komplexé&mrkezetét hataroztak meg.
Kristalyositasi eljarasokat fejlesztettek rossadhaté anyagok kristalynévesztésére.
Folytattdk a reszolvalas /molekularis szelekciglezzeti alapjainak félderitését.

Onszervetids  kukurbituril aggregatumokban vizsgéaltdk a  bioldgiapin-jelzsként
alkalmazott TEMPO szabad gyokok ESR-spektrumatutatiasok célja: hosszu élettartamu
és in-vivo korilmények kozétt is alkalmazhat6 sjgliiés kidolgozésa. Jeldist ebrelépést
eredményezett az a megfigyelés, hogy a nitroxidlggmolekulak trimer szerkezetet hoznak
létre a kukurbituril Uregek belsejében. A felisnser@iologiai rendszerek vizsgalatdban
hasznosithato.

Nagyniiszeres vizsgalatok a gydgyszerkutatasok tamogatasar

Szilardfazisi NMR-modszerekkel meghataroztak eggmészetes alapu biopoliméib
eléallitott film mechanikai tulajdonsagait. Vizsgaltak adalékanyagok hatasat befolyasolo
masodlagos kolcsonhatasokat tobbkompoiheftsmulazott gyogyszerekben, valamint a
adaptaltak, amelynek segitségével hidrogélek emdwmnlag hatékony kismolekulak kozti
hidrogénhidas kolcsénhatasokat deritettek fel.

Orvosi analitikai kémia

A biolégiai funkcionalis vegyuletek nagyiszeres szerkezetvizsgalata és analitikaja tertletén
tanulmanyoztak zsirsavak és glikopeptidek szerep&bros elhizas mechanizmusaban és
gyogyitasadban. Tovabbfejlesztették adzélévben altaluk kidolgozott HPLC-MS-mébdszert,
amely igy képes az emberi szervezet szamara fontaiegy 15, nagyon eltérpolaritasu
zsirsav gyors elvalasztasara.

Megallapitottak, hogy a kérosan elhizott és a ladhégyének zsirsaveloszlasa szignifikansan
eltés, és statisztikai modszerekkel azonositottéak adggobb eltérést mutatd zsirsavakat.
Szamitogepes programot fejlesztettek ki, melydiogkeptidek azonositasara hasznalnak fel a
glikopeptidek HPLC-MS/MS-spektrumainak alapjan.

Modszert dolgoztak ki szintetikus és biopolimerakoizésaktivalt bomlasi spektrumainak
felvételéhez a kisérleti kdrilmények optimalizatasa
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Funkcionalis vegyuletek

Dopolt és dépolatlan, egyfall szén-nanocstveketgalttak. Kaliummal dopolt esetben a
magneses Ni:Y katalizatorrészecskék széles ESRyjeliett egy keskeny jel is megjelenik.
Kimutattak, hogy a fellépextra jel a vezetési elektronoktdl szarmazik.

2009-ben a kumarinszarmazékok korében vizsgaltélciamid-szubsztiticié hatdsat a
fluoreszcencia-kioltasra polaros protikus oldoskieesm; megallapitottdk, hogy ilyen
korilmények kozott az oldoszerrel a cianidcsoportaresztil kép&dé hidrogénhidas
komplex hozzajarul a gerjesztett allapot kioltAgaheotokrom vegyiletek tulajdonsagainak
kutatasa soran Uj, fémkomplexek keletkezését &isérinvaltozast mutattak Kki.
Fluoreszcencia-spektroszképiai modszert dolgoztakiokfolyadékok és makrociklusos
vegylletek kozotti kdlcsonhatds egyensulyi allaAdék meghatarozasara. Az 1-alkil-3-
metilimidazoélium-sékkal végzett szisztematikus gastok eredményekéent megallapitottak,
hogy az ionfolyadékkukurbit[7]uril komplexek stabilitasa maximum gdrbeerint valtozik
az l-alkilcsoport szénatom-szamanak a fuggvenyébina 4-szulfonatokalixarénekhez valo
kotodés ebssége a makrociklus méretiéfliggs iranyd, linearis valtozast mutat. Igazoltak,
hogy egy benzofenantridin tipusu alkaloid, a koraéibs kotdése a negativ toltés
poliszacharidokhoz é$egiti a dimerképést, ami fluoreszcenciaélettartam mérésekkel
kilonosen érzékenyen kovethet A fémkomplexek ©nszervédési reakcidiban
megmutatkoz6 sztérikus hatds mélyebb megismerédekélyen vizsgéltdk Pd-difoszfin
komplexek koélcsonhatasat olyan Uj ligandumokkal, lyelkdben termindlis és lanckozi
koordinaciés helyek is vannak. Megéllapitottak, ynag donor atomok eltér sztérikus
arnyekoltsadga meghatarozza a Pd-tektonok koordijdd@k sorrendjét és helyét is. Azt
talaltdk, hogy a vizsgalt rendszerekben a vart drils tetramer termékeken Kkivil, az
irodalomban egyedulallo modon, pentamerek és heveknme kimutathatok.

Elméleti reakciédinamikai mddszerekkel megallapdiot hogy a metan tavoli UV-fény
hatdsara végbemeémlisszociacioja etisorban az etsés masodik gerjesztett szingulett allapot
részvételével jatszodik le, a triplett allapot sper pedig valosziiheg elhanyagolhato.
Kvantumkémai szamitdsok segitségével meghataroHgkl) és porfirin  kilonbo&
Osszetétél komplexeinek szerkezetét és értelmezték fotofizikds fotokémiai
tulajdonsagaikat.

lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Hazai kapcsolatok

Az intézet széles kér hazai tudomanyos egyuitiikbdéseket folytat a felektatasi
intézmeényekkel, valamint akadémiai kutatéhelyekkelAz intézet kutatdi intenziven részt
vesznek az egyetemi oktatasban.

A ,Paraméagneses fullerénvazas vegyiletek és emgéb-struktirdk magneses

tulajdonsagainak vizsgalata ESR- és ENDOR-spekitgsaval” cimmel kutatasokat
folytattak a BME-vel. Egy k6z6s folyodiratcikket plikaltak.
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JAtmenetifém komplexek vizsgalata” teriiletén a SaigTudomanyegyetem kutatoival két
publikaciéban foglaltdk 6ssze eredményeiket.

A ,Fémkomplexek szerkezetének NMR-spektroszképiasgalata oldat és szilard fazisban”
c. téma kutatasait a Pannon Egyetem, NMR Laboratgriveszprém kutatoival kdzoésen
végzik. A korszel NMR-spektroszkopiai modszerek alkalmazdsa (muttearis NMR,
Diffusion Ordered Spectroscopy, CP-MAS) az elmutkden dorit szerepet jatszott a k6zos
projektek igen sikeres imelésében, amit a k6zds munka eredményeit dssadfod
publikacio is fémjelez.

A ,Peptidek és peptid konjugatumok szerkezet-fudkczsgalata” c. témaban (egyuttk®do
partner: ELTE, Szerves Kémiai Tanszék, Peptidkémidatocsoport) NMR-spektroszkdpiai
modszerekkel meghataroztak a kalpain fehérjét aktikeét kalpasztatin-peptidszarmazek
peptidlancok [C&] hataséara észlelt letekeredése lehetséges magtatészolgalt a [Ca-
koncentracié szabalyozo6 szerepére a kalpain-kahptarskdlcsonhatasban.

Az elért eredményeket koz6s publikacidban jeleéketteg.

A ,Mukoadheziv polimer filmek szerkezetvizsgalata® téma (egyuttftkods partner:
Szegedi Tudomanyegyetem, GydgyszertechnolOgiai zétXé kutatasi eredményeit két
folyGiratcikkben foglaltak 6ssze.

Az ,Ojtassal funkcionalizalt természetes alapu mpeliek NMR vizsgalata” c. kutatasok
(egyittmikodé partnerek: BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi 3aék, MTA KK AKI
Alkalmazott Polimer Fizika-Kémiai Osztaly) 2009-begy k6z6s publikaciot eredményeztek.

A ,Nanoméreti volfram-oxidok'H-MAS NMR szerkezetvizsgélata” c. téma (Egyiitkads
partner: MTA-BME Anyagszerkezeti és Modellezési &atsoport) kutatasi eredmény@ib
egy kdzos publikacié szuletett 2009-ben.

A Pannon Egyetemmel (Veszprém) az ,Adszorpcio medése zeolitokon” c. témaban
kvantumkémiai szamitasok felhasznaldsaval modellmidlokat fejlesztettek ki viz, metanol
és etanol zeoliton torténadszorpciojanak vizsgalatara, és molekuladinanmkadellezéssel
sikeresen leirtdk az abszolut etilalkohol ipaBaditasaban hasznalt szelektiv adszorpcié
jelenségeét.

Az eredmeényekil k6zds publikacidoban szamoltak be.

A ,Tervezett fotofizikai tulajdonsagokkal biré rumi@m-komplexek dlallitasa és jellemzése”
c. téma (egyuttitk6do partner: Pannon Egyetem, Veszprém) kutatasairedoenyekent, Uj
egy- és kétmagvu ruténium-bipiridil komplexeketitattak eb, megmérték fotofizikai
tulajdonsagaikat, és kvantumkémiai szamitasokkaelmeztéek a megfigyeléseket. Az
eredményeket kdzos folydiratcikkben foglaltak 6ssze

A Debreceni Egyetemmel koz6s kutatasok soran fiktedk az Al(glifozat) komplex
kulonbod formainak szerkezetét. A munkarol cikket jeleretneg.
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Rendszeresen, tovdbb4 eseti megbizasok alapjan trogmdopiai anyagvizs-
galati/mirsségelledrzési szolgaltatast végeztek az 1zotop Kft. részér

A Magyar Allami Eotvos Lorand Geofizikai Intézet smre ugyancsak mérési
szolgéltatasokat végeztek.

Nemzetk6zi kapcsolatok

Az intézetnek igen eredményes nemzetkdzi kutat@gcsolatai vannak mind eurépai, mind
tengerentuli kutatéhelyekkel.

A ,Reaktiv oxigén specieszek és bioldgiai fontosstgmplexek ESR-vizsgalata” c. téméban
igen eredményesen kooperaltak az Université deelhosy Marseille, Franciaorszag, tovabba
az Ohio State University, USA; Medical College ofisébnsin, Milwaukee, USA; az
Eindhoven University of Technology, Hollandia ésUaiversity of Rosario, Argentina
kutatéival. Osszesen hat kozds publikaciot jeléskeneg.

A ,Spinszondak és spinjeldlések alkalmazasa” c. atgan (egyUttitk6dé partner:
Department of Physics, Indian Institute of Scieri8angalore, India) MTA-Indiai TA
kétoldali egyezményes keretben spinszondak alkasaazanulmanyoztak polimer elektrolit,
illetve szén-nanodsrendszerek vizsgalatara.

Az eredményekll k6zds publikacio jelent meg, és egy nemzetkdziféencian dladast
tartottak.

A ,Viz érzékelésére szolgald fluoreszcens prébakogiai rendszerek vizsgalata” c. TéT-
egyezmeény keretében (egylitikddd partnerintézmény: University of Vienna, Ausztria)
mérési eredmények Osszéggsét végezték el az egyilttkbdés el§ évében, az adatok
rendszerezése, kiegészitése utan a publikacié elzbévben varhato.

Az ,Alkaloidok fény hatasara végbemefolyamatai biologiai fontossagu rendszerekben” c.
témaban (egyutttkkddé partnerintézménywax-Planck-Institute for Bioinorganic Chemistry,
Mulheim an der Ruhr, Németorszag) MTA-DFG egyiittidés keretében feltartak, hogy a
mikrokdrnyezet sajatsagai miként befolyasoljak kide farmakologiai fontossagu
alkaloidok fluoreszcencias sajatsagait eés féenydaatalejatszodd folyamatait. Kimutattak,
hogy hidrogénhid-akceptor anyagok alapeet megvaltoztatjdk a nitro-szubsztitualt 4-
hidroxi-sztilbének gerjesztett allapotbdl kiind@oergiavesztésének a sebességét.

Két kdz0s publikéciot jelentettek meg az eredmeérijlek

A ,Lézerrel indukdlt szénplazmak emisszidos spektkdpiai analizise” c¢. témaban
(egylttmikodé partnerintézmény: Center for Laser ApplicationsheT University of
Tennessee Space Institute, Tullahoma, TN, USAgriézindukalt plazmak sajatsagait tartak
fel id6-felbontott emisszids spektroszkopiai vizsgalatdkka

Az eredményeket kdz6s publikacidban foglaltdk 6ssze

A ,Spontdn emisszid korom részecskék lézer fénrgpelérs besugarzasakor” c. téma
keretében, a Combustion Research Facility, Sandaiohal Laboratories, Livermore,
California, USA intézménnyel egyuttikodve, lézerfénnyel besugérzott koromrészecskék
emisszids spektrumat értelmezték.

Az eredményekil egy folydiratcikket publikaltak.
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»A rezgesi spektrumok tanulmanyozasa kisérletiv@mtumkémiai szamitasos modszerekkel”
c. témat a Department of Physical Sciences, Haldihkiversity, Finnorszag kutatoival
kozosen folytattak. Kulonféle kémiai anyagok IR- Baman-spektrumait elemezték. A
spektrumokat részletesen értelmezték elméleti 480k segitségével.

Az eredmeényelil egy nemzetkdzi konferencian szamoltak be.

A ,Membranpeptidek hatasmechanizmusanak vizsgélagailard fazisi NMR-
spektroszkopidval” c. témaban (egyliktids partner: University of Karlsruhe,
Németorszag) Budapesten és Karlsruhe-ban végzett szilard fasMR-vizsgalatok alapjan
kimutattak a maximin 4 név antimikrobialis peptid kitintetett orientacidjaipid
kettosrétegekben. A poruskéfiEes mechanizmusanak felallitasa folyamatban van.

A ,Biomolekulak tomegspektrométerben végbethezlemi reakcidinak modellezése” c.
témaban (egyutttkkods partnerintézményB. Verkin Institute for Low Temperature Physics
and Engineering of the National Academy of Scierafdgkraine, Kharkov, Ukrajna), Ukran-
Magyar MTA-kétoldali megallapodas keretében, adgali rendszerekben fontos szerepet
betdl6 molekuldk gazfazisi ionkémiai tulajdonsagait vatik tomegspektrometriai és
elméleti kémiai mdédszerekkel.

MTA-DFG-egyezmény keretében a ,Halometanok: kvarmé&miai €s kvantumdinamikai
szamitasok a fotodisszociacio lézeres szabalyZasaréémaban (egyutttikods partner:
Institute of Physical Chemistry, Friedrich-Schitigniversity Jena, Németorszag) kimutattak,
hogy a CHBrlI™ molekulakon végzett iifelbontasos mérések eredményeinek értelmezésére
hasznalt kordbbi modell kdzelitései helyesek voltek a megfigyelt dinamikus rezonanciak
pontos értelmezéséhez tobb gerjesztett elektrquitlés a kdzottuk lévspin-palya csatolas
figyelembevétele is sziikséges.

Az eredmeényeli egy kdzos cikk készult.

Az ,Energiadekompozicios és kotésrendszamitasi pepels” c. témaban (egyuttikodd
partner: Department of Chemistry and Institute of ComputaloChemistry, University of
Girona, Spanyolorszag) beprogramoztak és alkalrkaaiaebz6 évben javasolt "effektiv
minimalis bazist" a "fuzzy atomok™" moédszer keretébe

Két publikaciot jelentettek meg.

A University of New Mexico, Albuquerque, NM, USAtégzménnyel valo egyittilkddésben
klasszikus- és kvantummechanikai reakciodinamikazanstdsokkal kvantitative
meghataroztak, hogy az égések kémiajaban alapet+ O,)-reakcié sebességét milyen
mértékben ndveli az oxigénmolekula forgési gerjeszt

A Department of Physics, Stony Brook University, W& ork, USA és az Institute of
Physical Chemistry, Friedrich-Schiller-Universitgn, Németorszag partnerintézményekkel
kozbsen megmutattak, hogy a (&HFmolekula intenziv 1ézerrel torténionizacioja soran
tobb elektronallapot koherensen gerjédik.

Az USA négy egyetemével folytatott kooperacidbanelméleti kémia kutatasok teriletén
dsszesen négy kozos publikaciot jelentettek me§-2@d.
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MTA-CNRS-egyezmény keretében, a ,Molekularis folgkdk és oldatok szerkezetvizsgélata
kombinalt diffrakcios és szimulacios modszerrel” maban (egyutttikodé partner:
Laboratoire Leon Brilouin, Saclay, Franciaorszaghuimanyoztak a formamidot és
formamid-viz elegyeket. A tiszta formamidban a rkalék kiterjedt H-k&6tés halét alkotnak,

a tiszta vizhez hasonl6an. NapN@izes oldatdban a nitration kordl kialakuld hidedéra
szerkezetét tanulmanyoztak. Megfigyelték, hogy mnalekuldk az N-O tengely iranyaban
koordinalédnak az anionhoz.

Az egyuttnmikddés eredmeényedbkét kdzos cikket jelentettek meg.

OTKA-projekt keretében ,Arany-makrociklusok, araasany €és arany-fém klaszterek
eloallithsa és szerkezeti jellemzése kulorbdwdszerekkel: Rontgendiffrakcio, NMR, STM”
c. témaban (egyuttitkddd partner: Department of Chemistry, University ofablt USA)

megvizsgaltak az [Ayfxantfosz)](NO,), nitrometanos oldatanak szerkezetét. Az

onszerveddé komplex fellletén diffaz szolvatburok alakul ki;z aanionok nem
koordinalodnak a kozponti arany(l)ionokhoz, szemb&nnitrometan-molekulakkal. A
komplexek kozotti térben a tiszta olddszerre jelénszerkezdit nitrometan folyadék
talalhato.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazatadvid értékelése

Hazai palyazatok

OTKA-kutatasok keretében a ,Bioligandumok fémkooatiojanak termodinamikai
vizsgalata ESR-spektroszkopiaval” c. témaban hisdien gazdag glikoproteinek
rézkomplexeinek vizsgalatat végeztek el.

Ugyancsak OTKA-palyazati téma (,Koordinaciés visyok é€s konformacios egyensulyok
vizsgalata aliciklusos beta-aminosav szarmazékaklyékomplexeinél kétdimenzios ESR-
spektroszkopiai maodszerrel”) keretében veégzett thatk eredményeként 2009-ben a
vizsgalatokat fluorozott szalicilsavak, tioszemb@ron szarmazékok és hisztidin vegyuletek—
réz(Il) komplexeinek tanulmanyozasara is kiterjegek.

A ,Nagy pontossagu modellek az elméleti kémidbarsgsktroszkopiai alkalmazasok” c.
OTKA-témaban kozepes molekulatoniemolekulak (250 — 1000 Dalton) spektroszképiai
vizsgalatanak értelmezését végeztek el nagy pagasskvantumkémiai szamitasok
segitségével.

A ,Nem-kovalens koélcsdnhatasok szerepe biologiaitdesagu vegyuletek fényelnyelés
hatasara végbemeén folyamataiban” c. OTKA-palyazat keretében ionfalg&oknak,
alkaloidoknak, egy bioldgiai kutatdsokban széles&irhasznalt festéknek és a riboflavin f
bomlastermékének, a lumikromnak szupramolekulaompex képadését tanulmanyoztak.
Feltartdk, hogy a molekulaszerkezet véaltoztatasa@mibefolyasolja a keletkezett komplexek
stabilitaséat és fluoreszcencias sajatsagait.

LA sejtek kozotti kommunikacid Gjonnan azonositaiikrovezikulum-utjanak vizsgéalata” c.
OTKA-projektben a Semmelweis Egyetem kutatéival (ggymintaebkészitési maddszert
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dolgoztak ki a fehérjék vezikulumokbdl tortén kinyerésére. A vezikulumok
fehérjedsszetételének meghatarozasara egy nanoWELRIS technikat fejlesztettek Ki.

NKFP-Jedlik Anyos Program keretében ,Molekularigpo@tok és biomarkerek azonositasa
koros elhizas mechanizmusaban és gydgyitasabaptofekt keretében mintaikészitési
eljarast dolgoztak ki a szabad zsirsavak vérpladinidioteré extrakcidjara és hidrolizisére.
Sikeresen vizsgaltédk kéros elhizasban szefiviéld kontroll csoportok ésszesitett, valamint
egyéni mintait. Az egyes csoportok €és egyének agmgitazataban szignifikans
kilénbségeket hataroztak meg.

Az NKTH-NAP VENEUS-palyadzat segitségével lehat valt a Philips X'Pert MPD
diffraktométer nfiszaki fejlesztése. Tobbek kozott olyan kisszdegltétet fejlesztettek ki a
készulékhez, mellyel lehgtég nyilik a kisszdg tartomanyban térténmérésre is, azaz a
nagymérei (néhany szaz A) molekulak tanulmanyozéasara isn Eziél Uj fithe® — hithe®
mintatartOkat is készitettek a mérési léségek kiterjesztésére.

Az ,Onszerve#ds aranyvegyiletek szintézise és szerkezeti jelleenzdsilonbod
modszerekkel: rontgendiffrakcio, NMR” c. OTKA-téna@b a  dicianoaurat(l) aniont
eredményesen alkalmaztak kétfémes—HBN-Sn)-kapcsolatot tartalmazd szupramolekularis
rendszerek éRllitasara. Megallapitottak, hogy a kompakt, haronethziés szerkezét
kétfémes rendszerek ioncsere reakcidval konnyetekdtizatok egymésba. A konnyen
kivitelezhet reakcio lehdivé teszi potencidlisan hasznos () anyagok szélegnkk
eloallitasat.

Nemzetkdzi palyazat
Az FP6-Marie Curie Early Stage Researcher Traimngjekt sordn az Akzo Nobel cég

kutatdival k6zosen modszert dolgoztak ki szintediks biopolimerek ttkozésaktivalt bomlasi
spektrumainak felvételéhez a kisérleti korilméngptimalizalasara.
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Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi terilete 2009-ben

Kétfémes szupramolekuléris rendszereksalbtdsa, szerkezetik meghatarozasa és
tulajdonsagaik vizsgalata

A szupramolekularis kémia még mindig fiatal terélet kémidnak, ami a biolégidbdl vett
molekularis Onszervédés elvének felhasznalasaval a fizika, az elektmnia kémiai
technoldgia és a nanotechnoldgia szdméra potesandliasznos anyagokat képes létrehozni.
A lumineszcens, Kkatalitikus és/vagy redox-aktiv ¢émtrumoknak a szupramolekularis
szerkezetekbe tortérbeépitése meg#égezi az igy kialakitott szupramolekuldk gyakarlat
felhasznalhatésagat.

A cianid-hidas M-CN-M’ kétfémes szupramolekuldk valtozatos szerkezetgddamint
sokszor szokatlan magneses, elektrokémiai, optiéaimegkdt és negativ dtagulast mutato
sajatsdgaik révén vilagszerte az érddé&b ebterében allnak. Az eltér komplexkép#
sajatsagu fémcentrumokat (lagy Lewis-bazis vdis ekewis-sav) tartalmazo, kétfémes
szupramolekularis rendszerek@litasa szintetikus kémiai szempontbdl igazi kifsiv

Az intézet kutatdécsoportja olyan kétféemes-@IN-Sn szupramolekularis rendszereket allitott
elé, melyek a lagy Lewis-bazis karakiedicianoaurat(l)-anionok mellett & Lewis-savas
karakteti organoon(lV)-kationokat is tartalmaznak. Amint &aArhaté volt, az eltér
komplexképsd sajatsagu fémcentrumoknak az adott molekulan ibeljjuttese szokatlan
szerkezeteket és tulajdonsagokat eredményezett.
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Az eléallitott MesSn[Au(CN)] szupramolekula élénk pleokromizmust mutat poéarias
mikroszkop alatt; a 254 nm-es UV-sugarzas a kyiskddlan ragyogd rozsas#in
lumineszcenciat okoz. A rontgendiffrakcios szerkemghatarozas bebizonyitotta, hogy a
MesSn[Au(CN)] szupramolekula haromdimenzidés szerkezetének kkkiasaban fontos
szerep jut az aranycentrumok ko6zott kialakuldo aurdulBu koélcsénhatasoknak.
Bebizonyitottak, hogy a vizben gyakorlatilag olditi@n MeSn[Au(CN)] szupramolekula
Me,SnC} jelenlétében atalakul a Men[Au(CN)]. szupramolekulava. Megallapitottak, hogy
a MeSn[Au(CN)]. vegytletben az aurofil kblcsonhatasok a haromdiaidsnAu-CN-Sn
hal6zatok kodzotti kapcsolatok kialakitAsaban velsmészt. Megallapitottdk tovabba azt is,
hogy a kétféemes MSn[Au(CN)] szupramolekula on(lV) centrumja kicserélhet
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atmenetifém kationokra, és igy Gj, kétfémes-BN-M (M = Co**, Ni?*, zr®*, Cu
szupramolekulakularis rendszerek alakulhatnak kibéépitett Uj A4CN-M szerkezeti
egységek, az atmenetiféht fliggéen, definialjak a szupramolekula specialis fizikai
tulajdonsagait (magneses, optikai, vapokromizmasjonyitottak, hogy az igy é&hllitott
kobalt(I)- és nikkel(ll)-dicianoauratok M8nCl jelenlétében visszaalakulnak a kiinduld
MesSn[Au(CN)] szupramolekulava.

Osszefoglalasként elmondhatd, hogy adakitott és szerkezetileg jellemzett, szokatlan
tulajdonsagokkal rendelkéaviesSn[Au(CN)] szupramolekula ioncserével tovabb alakithaté
Ujabb  organoon(lV)-egységet MEN[Au(CN)],, illetve atmenetifémet tartalmazoé
Co(HO):[AU(CN)z]2,  Ni(H20)[AU(CN)2l2,  Cu(HO)[AU(CN)2l2  €s  Zn[Au(CN)>
szupramolekulakka. Bebizonyitottak, hogy a konrkieitelezhe® ioncsere-reakcio hatékony
mddja a kompakt haromdimenzids szerkéiettfémes rendszerek egymésba alakitdsanak, és
igy az arany mellé beépitett fém milyensébfiiggéen Uj, valtozatos sajatsagokat mutato,
potencialisan kulonféle gyakorlati felhasznalasagat anyagok alakithatok ki.
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Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézet 2009. évi tudondnyos teljesitményének

néhany mutatoja
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Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézet 2009. évi tevéknységének egyéb
bemutathato jellemai
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0 Az intézet tevékenységét népsmets rendezvények szama: 0

74



