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I. A Kutatokozpont 6 feladatai a beszamolasi évben

Az MTA Kémiai Kutatokézpont 2003. évi tudomanyos kutatasait a funkciondlis anyagok
kémiai kutatasanak tematikéja foglalta egységes keretbe.

A kutatasi tevékenység {6 iranyai a kdvetkezOk voltak:

I. Biomolekularis és szerves kémiai kutatasok,

Il. Feluletkémiai és katalizis kutatasok,

I11. Szerkezeti kémiai és reakciokinetikai kutatasok,
IV. Anyagtudomanyi és kornyezeti kémiai kutatasok,
V. Nuklearis kémiai kutatasok

Az 1., IL. és a III. kutatasi féirany miivelésében a Kutatokozpont Kémiai Intézete, a IV-ben az
Anyag- ¢s Kornyezetkémiai Kutatolaboratorium, mig a II. és az V. kutatasaiban az 1zotop- €s
Feliiletkémiai Intézet vett részt.

A Kémiai Intézet 2003. ¢évi beszamoldjabol az Anyag- ¢és Kornyezetkémiai
Kutat6laboratoriumba atcsoportositott tudomanyos osztalyok (Polimer kémiai, Polimer fizikai
kémiai, Fémkomplex, Analitikai) eredményei és adatai az AKKL anyagédban szerepelnek, a
Laboratorium azonos feladata kutatdsaihoz integralodva. Ugyanakkor két beszdmold -
korabban az AKKL Lézerspektroszkopiai csoportja, ill. az IKI Optikai spektroszkopiai
osztalya — a Kémiai Intézetnél van feltiintetve. Az emlitettek miatt a kutatohelyek 2003. évi
adatait nem vethetjiik 0ssze a korabbi évek beszdmoloinak adataival.


mailto:palg@chemres.hu

A Kutatokoézpont 2003. évi tevékenységének fé6bb mutatéi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokdzpont

Atlaglétszam®; 449 Ebbél kutatd?: 246
35 év alatti, intézeti allomanyban 1év0 fiatal kutatok szama: 105

Az id6észak folyaman megjelent 6sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacid szama: 369
Az id6szak folyaméan megjelent Ssszes tudoméanyos publikacié szama®: 367

Ebbol idegen nyelvi kiilfoldi folyoiratban: 286 idegen nyelvii hazai folyoiratban: 8
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 117 SCI altal regisztralt folyoiratban: 264

Osszesitett impakt faktor: 438,309 osszes hivatkozas szama®: 4006
Osszes hivatkozas szama Onidézetek nélkial: 3001

Megjelent konyv: 5 konyvfejezet: 35 jegyzet: -
ebbdl magyar nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 8 jegyzet: -
Megvédett PhD értekezés: 12 Megvédett MTA doktori értekezés®: 3
Bejelentett taldlmanyok szama: 3 Megadott szabadalmak szama: 1
ebbdl kiilfoldon: 1 ebbdl kiilfoldon: 1
Ertékesitett szabadalmak szama: -
Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli el6adasok szama: 181 poszterek szama®: 158
Rendszeres hazai felséfoku oktatési tevékenységet végzok szama': 61
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 44 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 34
Az id6észak folyaman a teljes koltségvetési tiamogatas dsszege: 1,781,654 M Ft

Beruhazasi tamogatas: 16,146 M Ft Fiatal kutatoi allashelyek szama® 24
Az 1d6szak folyaman miivelt OTKA témak szama: 74

A iddszakra vonatkozo szerzédésallomany: 82,835 MFt

Az id3szak folyaman miivelt OM KFHA palyazat témainak szama: 21
NKFP: 8 Az id6északra vonatkoz6 szerzodésallomany: 60,422 MFt
Egyéb: 13 Az iddszakra vonatkozo szerzédésallomany: 20,394 MFt
Kiilfldi vagy nemzetkdzi forrasbol miivelt téméak szama®: 13
EU forrasbol: 10 Az idészakra vonatkozo szerzodésallomany: 80,054 MFt
Egyéb: 3 Az id6szakra vonatkoz6 szerz6désallomany: 5,816 MFt
Egyéb palyazatok keretében miivelt témék szama'®: 27
Az id0szakra vonatkozo szerzddésallomany: 54,540 MFt

Kiilsé alvéallalkozokkal kotott szerz6désalloméany™: 2,088 MFt
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1. A kutatointézet fo feladatai a beszamolasi évben

Az MTA Kémiai Kutatokdozpont Kémiai Intézet 2003. évi tudomdanyos kutatdsait a
funkcionalis anyagok kémiai kutatasanak tematikdja foglalta egységes keretbe.

A kutatési tevékenység {6 iranyai a kovetkezok voltak:

Biomolekularis és szerves kémiai kutatasok,

Il. Feliletkémiai és katalizis kutatasok,
I1l. Szerkezeti kémiai és reakciokinetikai kutatasok.

A Kémiai Intézet 2003. évi fobb kutatasi eredményeirdl a II. pont kutatdsi féirdnyonként,
azokon beliil t¢émanként tartalmaz beszamolot.

A témanként feltiintetett teljes raforditasi adatok mind a kozvetlen, mind a kozvetett
koltségeket (igy a rezsikoltségek megfeleld hanyadat) is tartalmazzak.

11. Az év folyaman elért kiemelked6 kutatasi eredmények

Biomolekularis és szerves kemiai kutatasok

A Szuzuki-, Heck- és Pschorr-reakciok felhasznalasaval 0j gyiriizarasi rekciokat
dolgoztak ki tri- és tetraciklikus, piridazinnal kondenzalt gylriivazak szintézisére.
Azolopiridinek esetében varatlan gylriiatrendezédést figyeltek meg: mechanizmus-
vizsgalattal alatimasztottdk a folyamat szigmatrop —atrendezddéses jellegét. Uj
hetarildiéneket ¢és -triéneket, valamint azok aza-analogjait €s nitron-szdrmazékait
szintetizaltak, és a termékek cikloaddiciods reakciokészségét vizsgaltak.

A heterociklusos szarmazékok biologiai hatdsat illetden két teriileten értek el figyelemre
méltdo eredményeket: a) 0jabb policiklusos hetero-rendszerek esetében regisztraltak
interkalacios hatast; b) 0j, vizoldékony fenotiazin-szarmazékok eldallitasaval a multidrog
rezisztenciat jelentésen gatld szarmazékokhoz jutottak.

Fluoros ”click” kémia alkalmazasaval terminalis acetilén szarmazékokat regio- és
kemoszelektiven ,,fluorossa” alakitottak. Kiralis organokatalizatorokat allitottak eld,
amelyek segitségével Diels-Alder reakciokban jelentds enantioszelektivitast (93 ee) értek
el.

Kutatoi kapacitas: 8 fo/év
Teljes raforditas: 70400 E Ft
ebbdl palyazati forras: 16 000 E Ft

A tumor kemoterdpiaban alkalmazhato glutation analogonok soklépéses szintézisére 1j,
iparilag is hasznalhatd moddszert dolgoztak ki. Kvantitativ szerkezet-hatds vizsgéalatok
soran kimutattdk, hogy a novényi glutation S-transzferaz izoenzimek indukcidja
dioxacikloalkan tipusi molekulakkal fiiggetlen a molekulak biolégiai hatasatol. Uj
izotiocianat szarmazékokat, mint rovar attraktansokat azonositottak.

Kutatoi kapacitas: 3 fo/év
Teljes rafordités: 26 400 E Ft
ebbdl palyazati forras: 2000 E Ft



A lizergsavnak és gyogyaszatilag jelentds szarmazékainak totalszintézise érdekében Uj
szintézis-utat valdsitottak meg ergolinvazas intermedierek eléallitasara. A 4-brom Uhle-
-ketonnak ¢és szarmazékainak metilaminoaceton etilén-ketaljaval torténd alkilezése olyan
fontos intermediert szolgaltatott, melynek intramolekulas aldolciklizacidjaval egy uj, a 8-
0xo0-ergolénhez ¢és a lizergsav szarmazékaihoz vezeté szabadalomképes eljarast dolgoztak
Ki.

A spiro-oxindolok szintézise terén a metodika kiterjesztésével 0j bisz-spiro vegyiileteket
allitottak eld.

Az oxigén-heterociklusos vegyiiletek kutatasa terén o- €s -naftolok cikloalka-diénekkel
végzett ciklizacids reakcidjat tanulmanyozva felderitették a reakcié mechanizmusat.

Kutatoi kapacitas: 5 6/év

Teljes rafordités: 44 000 E Ft

Ebbdl palyazati forras: 5000 E Ft

A heparin- és a heparan-szulfat diszacharid egységeinek szintézisére kidolgozott
ortogonalis véddcsoportstratégidjukat kiterjesztették magasabb tagszadmu oligoszacharidok
eldallitasara is.

Eljarasokat dolgoztak ki a magasabb tagszamu oligoszacharidok eldallitadsahoz sziikséges
mono- ¢és diszacharid ¢épitdegységek szintézisére. Ezekbdl az épitdegységekbol
ortogonalisan védett tri- és tetra-szacharidokat allitottak eld. E szintézisek kapcsan jo
hozam, sztereoszelektiv szintézismddszert dolgoztak ki a heparin- és heparan-szulfat
egyik jellemz6 kotésének, az o-D-GIcpN-(1—4)-D-GlcpA kotésnek a kialakitasara. Ezzel
nagymértékben egyszerisitették a célvegyiiletek eloallitasat.

Kutatoi kapacitas : 4 {6/év
Teljes rafordités: 35200 E Ft
Ebbdl palyazati forras: 16 000 E Ft

A spontan ionofér aktivitasu a3 GABAA receptorokat farmakoldgiailag jellemezték. A
glicin receptorkotddés allosztérikus modelljét kiterjesztették parcidlis agonistakra.
Szamitogéppel modellezték az 5-HT; receptorok szerkezetét és antagonistaik kotddését.
Indukélt CD-jelet ad6 marker ligandok segitségével kotddési interakcios vizsgalatokat
végeztek AGP szérumfehérje szeparalt genetikai variansaival.

T6bb 1), 5-szubsztitualt-pirimidin bazist tartalmazé PNS monomert szintetizaltak.

Kutatoi kapacitas: 12 fo/év
Teljes rafordités: 105 600 E Ft
ebbdl palyazati forras: 20 000 E Ft

Valoszintsitették egy jtipust, uridin-k6té membranfehérje 1étezését a kozponti
idegrendszerben. Kimutattak a neuromodulator szomatosztatin felszabaduldsat B-tipusu
gamma-aminovajsav receptor (GABAb) antagonista hatasara in vivo. In vitro molekularis
és szoveti szintli vizsgalatokban valdszinisitettétk a GABAb és a szomatosztatin
receptorok kolcsonhatasat. Nyomjelzési és elektrofizioldgias technika alkalmazéséaval
jellemezték az izolalt, eml6s retina fényvalaszat, és kimutattak a foszfodieszterazenzim-
-gatld vegyiiletek hatdsat a retina fényvalaszara, valamint a fényadaptaciora. Jellemezték
a hipomagnézias oldattal kivaltott epileptikus aktivitas-mitdzat deszinkronizacidjat izolalt
hippokampusz szeletben. Kimutattdk a metabotrop Glu-receptorok szerepét a
mitokondrialis kalciumion-felvételben és az oxidativ metabolizmusban tenyésztett
hippokampusz szeletben. Talamokortikalis sejtek genuin multi-compartment modellben
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torténd vizsgalataval jellemezték a talamikus gatlas hatasat a kérgi €s a szenzoros input
Osszegzodésére €s terjedésére.

Kutatoi kapacitas: 12,5 f6/év
Teljes raforditas: 110 000 E Ft
ebbdl palyazati forras: 26 250 E Ft

Megallapitottak, hogy a GYKI-47261 jell, antiepilepszias hatasu vegyiilet, jelentds
CYP2EI induktiv hatassal rendelkezik. Megallapitottak a kalkonok szerkezeti sajatsagai
és a CYP1A gatl6 hatas kozti fobb 6sszefliggéseket.

Kutatoi kapacitas: 4 f6/év
Teljes rafordités: 35200 E Ft
Ebbdl palyazati forras: 4 000 E Ft

Cukorbetegséget modellezé kisérleti allatoknal megallapitottak, hogy a betegség korai
szakaszaban jelentkez6 szivnagyobbodas megeldzhet6 specifikus nitrogén-monoxid
gyokfogokkal in vivo.

Fotoszenzibilizatorok tumorellenes hatdsdnak mérését dolgoztak ki sejtkultaraban, illetve
HIV-ellenes hatasat jelezték elére kemometriai modszerekkel.

A sejtletapadast eldsegitd, EGF receptor-fliggd jelatviteli rendszerben szerepet jatszo
egyes fehérjék aktivitasat mérték ki tumoros sejtvonalakban.

Aminosavak ¢és biogén aminok mennyiségére vonatkozd fokomponens és linearis
diszkriminancia analizis segitségével a magyar borok eredetét meghatiarozo eljarast
dolgoztak ki sz6l6fajtak, termdhely, évjarat és borkészitési technoldgia szerint.

Kutatoi kapacitas: 9 f6/év
Teljes raforditas: 79 200 E Ft
Ebbdl palyazati forras: 6 000 E Ft

Feliiletkemiai és katalizis kutatasok

A biomimetikus katalitikus oxidéacié vizsgalatdhoz 1) oximatovas(Il) komplexeket
allitottak el6, amelyekkel modellezték a katecholaz enzimhatast a 3,5-di-t-butil-
pirokatechin dioxigénes oxidacidjdnak példdjan. Ferroxim katalizator jelenlétében
vizsgaltdk a 2-aminofenol oxidacigjat és modellezték a fenoxazinon szintetdz enzim
hatasat. Electrospray ionizacios tomegspektrometridval azonositottak az oldatban
jelenlévé  komplexeket.  Elektronspin  rezonancia  spektroszkopia  segitségével
szabadgyokos koztiterméket mutattak ki a reakcio alatt. Kiilonb6z6 vas, kobalt és mangan
tipust katecholdz-mimetikus oxidacios katalizatorok esetében kimutattdk, hogy a
deutérium kinetikus izotopeffektus alapjan megkiilonboztethetd a hidrogénatom-atvitel €s
az elektronatvitel mint sebesség-meghatdrozd 1épés, ami a reakcidmechanizmus
legfontosabb vonasa. Elemezték a kétféle mechanizmus fellépésének szerkezeti okait.
Meghataroztak egy ujonnan szintetizalt, dimer szerkezetii oximatomangan-komplex
kristaly- és molekulaszerkezetét, valamint katalitikus aktivitasat.

Kutatoi kapacitas: 4 £6/év

Teljes raforditas: 46 000 E Ft
Ebbdl palyazati forras: 1500 E Ft
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Kutatésaik eredményeként eldszor sikeriilt korr6zids szempontbdl aktiv fémfeliileten (vas
elektrédon) alkil-mono- ¢és -difoszfonatok vizes oldatabodl tomér, rendezett szerkezeti, jo
védOhatasu adszorpcios réteget eldallitani. Kordbban az irodalomban aluminiumon
sikeriilt hasonl6 viselkedést megfigyelni, mely esetben a stabil passziv film védi a fémet
az adszorpcioval és Onszervezddéssel parhuzamosan lejatszodo korrdzidval szemben.
Atomi erémikroszképos mérések alapjan szamszeri Osszefiiggést talaltak a korr6zios
folyamatok kovetkeztében egyre novekvo feliileti érdesség és a nanorétegek véddhatasa
kozott.

Uj tipust eljarasokat dolgoztak ki SiO, és ZrO, nanoszerkezeti bevonatok szol-gél
technikaval torténd eldallitasara.

Vizsgaltak az emberi szovetek sejt kozotti tartomanyanak jelentds részét kitevo fehérje —
kollagén-réteg  képzddését  kiillonbozé  fémek, polimerek ¢és  Onszervezddd
monomolekuléris rétegek feliiletén, tovabba a human endotél sejtek megtapadasat a
kiilonféle, kollagén adszorpciéval mar kondicionalt felilleten. A Kollagén adszorpcio
minden esetben hatassal volt a feliiletek biokompatibilitdsara, mind a névekvd sejtszam,
mind a sejtek teriilési tulajdonsagai szempontjabol. Az adszorbealtatott kollagén
képzddése negativan befolyasolta a sejtek teriilését. Szérum nélkili Osszehasonlito
adhézios kisérletek soran megéllapitottak, hogy a sejteknek kedvezd feliiletek a titan és
karboxilcsoport-végzodésii, onszervez6do rétegek. A sejteknek az affinitasa a hidroxil- és
a poli-(etilén-oxid) csoportokhoz kicsi. Kollagén adszorpcioja ezeken a feliileteken
megnovelte a sejtszamot, de az affinitasi sorrendet nem befolyésolta.

Modszert dolgoztak ki a nanocsdvek stabilitasanak kiszamitasara, amely a rezonancia-
energia meghatarozasan alapul.

Soolvadék elektroktrolizis melléktermékeként Szén nanocsdveket allitottak eld. Az
eléallitott nanocsdvek tisztitasara, azonositdsara, vizsgalatara és a morfologiai
tulajdonsagok megismerésére modszert dolgoztak ki.

Kutatoi kapacitas: 17 fo/év
Teljes raforditas: 196 000 EFt
ebbdl palyazati forras: 38 000 EFt

Kiilonb6z6 ipari Pt/Al,03 és Re-Pt/Al,O3 alapti reformald katalizatorok tetraetil-onnal
torténd modositasat vizsgaltdk. A modositds eredményeként a reformalt benzin
Osszaromds tartalma kismértékben, a fokozottan kornyezetkarositdé benzol tartalma
jelentds mértékben csokkent. FTIR ¢és Mdssbauer-spektroszkopiai  mérésekkel
bizonyitottak 0j, Lewis-savas centrumok képz6dését a hordozon, illetve, mind a Pt, mind
a Re-Pt nanoklaszterek 6nnal torténd 6tvozodését.

Uj modszert dolgoztak ki Au/MgO katalizatorok mangannal és vassal torténd
modositasara. A modositott katalizatorok igen aktivnak és szelektivnek bizonyultak a CO
preferencidlis oxidaciojaban. A modszert szabadalmaztattak.

HoOmérséklet programozott redukcidval kimutattdk, hogy a karbonsav észterek

alkoholokka torténé hidrogenolizisében az igen aktiv Re-Pt/Al,O3, Sn-Pt/Al,O3 és Sn-

Re-Pt/Al,O3 katalizatorok ionos allapotu réniumot és ont is tartalmaznak. Ennek alapjan
valoszintisitették, hogy a katalizatorokon a hidrogenolizis a ,,fémion-fém nanoklaszter”
aktivhely egyiitteseken megy végbe.

A kiépitett nagy ateresztOképességli reaktor-rendszeren — a kombinatorikus katalizis-
kutatasokhoz kidolgozott informatikai rendszer alkalmazédsaval — vizsgaltdk metan
alacsonyhdmérsékletli oxidacidjat. A munka soran igen aktiv, 0j tipusu, tobbkomponensii
hordozo6s fémkatalizatorokat fejlesztettek ki.
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A katalitikus folyamatok elméleti szamitdsaiban is alkalmazhat6 korrelacios energia
szamitasa (REBECEP) mellett kidolgoztak a zéropont-energia kozelitést is. Mindkét
modszer egy nagyon gyors algoritmuson alapszik, igy a potencidlis feliiletek Hartree-
Fock szinten torténd szamitasai viszonylag egyszeriien kivitelezhetok.

Kutatoi kapacitas: 7 fo/év
Teljes raforditas: 80 500 EFt
ebbdl palyazati forras: 2 000 EFt

e Nitrogénmolekulak ¢és feliileti hidroxilcsoportok gyenge, hidrogénhidas kdlcsonhatasanak
erosségébodl  kovetkeztettek a  hidroxilcsoportok sav-bazis kolcsonhatastol nem
befolyasolt, un. belsé saverdsségére. A kolcsonhatas vizsgalatara elsoként alkalmaztak a
nagynyomastt DRIFT spektroszképiai modszert. Uj kémiai eljarassal, szilard fazisban
lejatszatott reakcioval az Y-zeolit vazban Si*" ionokra cserélték a savas
hidroxilcsoportokat hordozé AI** ionok egy részét. Kimutattdk, hogy a megmaradd
hidroxilcsoportok belsé savassaga nem nétt, de - hibahely képzédés kovetkeztében — a
Bronsted savas hidroxilcsoportok az Y-zeolit szodalit épitGelemében is hozzaférhetévé
valtak az adszorptivum nitrogén szamara. Az eredmények hozzéjarultak a zeolitok Si/Al
aranya, savassaga ¢€s katalitikus aktivitasa kozotti osszefliggések tisztazasahoz.

Kutatoi kapacitas: 9 fo/év
Teljes raforditas: 103 500 EFt
ebbdl palyazati forras: 37 000 EFt

e Alkil-trimetil-ammoénium-alkil-szulfatok oldat/levegd hatarfeliileti viselkedését tanulma-
nyoztdk. Az SFG-mérések eredményei a hosszabb szénlancu vegyiiletek esetében egy
feliileti kétdimenzios, elsérendii, gaz/folyadék fazisatalakulas 1étére utaltak.
Trimetil-klorszilan szililez6 agens alkalmazasaval eldallitott, eltéré hidrofobicitast
uvegfeliiletek spektrumainak elemzése révén bebizonyitottdk, hogy a feliiletre wvitt
trimetilszilil csoportok jelenléte SFG-spektroszkopidval kimutathatd, tovabba dsszefliggés
van az SFG-spektralis intenzitas és a feliilet hidrofobicitasa kozott. SFG-mérésekkel
sikeriilt igazolni, hogy a Ti vékonyréteg mintdkon adszorbedlodott albuminmolekuldk

crer

erds hatast gyakorolnak, ami lényegesen befolyasolhatja a szervezet valaszreakciojat.

Kutatoi kapacitas: 3 fo/év
Teljes raforditas: 34 500 E Ft
ebbdl palyazati forras: 1000 E Ft

Szerkezeti kémiai és reakciokinetikai kutatasok

e Atmeneti fémionok és szabad gyokok pH-fiiggd koordinaciéjanak, ill. protonalodasi-
deprotonalddasi folyamatainak jellemzésére kétdimenzids spektrumszimulécios eljarast
dolgoztak ki. Integralt eljarast hoztak létre az egyenstlyi kémia képzddési allanddinak és
az ESR-spektroszkopia szerkezeti paramétereinek meghatarozasara. Kimutattak, hogy
szemben a hagyomanyos potenciometrikus modszerekkel az ESR-spektroszkopia
alkalmas izomerek szeparalt vizsgalatara is.

Uj fluoreszcencias jelzbanyagot talaltak, s feltartdk a Cgo és a kalixarének kozotti
fotokémiai elektronatadasi reakcid sebességét meghatirozd tényezoket. Meghataroztak
szubsztitualt ftalocianinok fotofizikai paramétereit, a fotodinamikus terapidban torténd
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hasznalhatosag szempontjai alapjan. Lézer-indukalt plazmak sajatsagait jellemezték a
fénykibocsatas spektroszkdpiai elemzésével.

Elvégezték a kornyezetkémiai szempontbdl érdekes, természetes eléfordulasu izoflavanon
szarmazékok szerkezetazonositasat korszertit NMR-modszerekkel.

Vizes oldatok szerkezetvizsgalatainak soran elséként regisztraltdk az [M(OH,)]™ két
(M" = Mg, Zn, Cd és Hg) és harom vegyértékii (M"' =Al, Ga, In és T1) akvakomplexek
tavoli infravords szinképét. A Raman-szinképekkel 0sszevetve, megallapitottak, hogy a
komplexek a Ty pontcsoporthoz sorolhatok a szokasos oktaéderes (Op) szimmetridhoz
képest, kivéve a [Mg(OH2)s]** komplexet, melynek jelentésen torzult oktaéderes
szerkezete van vizes oldatokban. Kozel linearis Osszefliggéseket allapitottak meg a
kozepes M-O vegyértékrezgési frekvencidk, valamint az M-O, nyujtasi erdallandok és a
Z"IR,? paraméter kozott (Z: a komplex toltése, Ry: az egyensulyi M-O kotés tavolsaga.)
Kisérletileg feltérképezték egyes esszencidlis aminosavak vékonyréteg kromatografias
(VRK) foltjanak in situ normal Raman és feliileterésitett Raman-spektroszkopiai (SERS)
detektalasi lehetdségét és hatékonysagat négy, kiilonboz6 frekvencidju gerjesztd sugarzas
alkalmazaséval.

FT-IR és Raman-spektroszkopiai mérések, tovabba skalazott kvantumkémiai erdterekkel
végzett teljes rezgési analizis és intenzitdsszamitdsok alapjan, részletesen értelmezték
kiilonb6zé bonyolultsagi foku szerves vegyiiletek (arilidén-izokromanonok, kalixarén-
szarmazékok, pinoszilvin, pirogallol, galluszsav, pirazinszdrmazékok, acetat-ion) rezgési
spektrumait.

Kutat6i kapacités: 30 fo/év
Teljes rafordités: 228 000 E Ft
ebbdl palyazati forras: 13150 E Ft

Meghataroztak a bromatom klor-brom-metannal (CHCIBr) végbemend gazfazisu elemi
reakcigjanak hoémérsékletfiiggését harom fiiggetlen kisérleti modszer alkalmazésaval,
nagyon széles hdmérséklet-tartomanyban végzett kinetikai mérések alapjan. A tapasztalt
szokatlan (nem-Arrhenius tipus) hdmérsékletfiiggést laza, hidrogénhid-kotéssel 1étrejovo
Br...H...CHCIBr komplex keletkezésével és szerepével magyaraztak a reakcioban. A
kisérleti eredményeket magas szintli ab initio kvantumkémiai és a variacios elvet
alkalmazo elméleti reakciokinetikai szamitasokkal tdmasztottak ala.

A kisérleti €s elméleti eredmények felhasznalasaval pontos értéket adtak meg a CHCIBr-
gyok képzddési entalpidjara vonatkozodan, elsdként a szakirodalomban. A klor-brém-
metannak jelentds a Fold oOzonrétegét karositdo légkorkémiai szerepe, amelynek
modellszamitasokkal torténd leirdsdhoz bemend adatként szolgal a meghatarozott
képzddési entalpiaértek.

Oldatfazisban végzett vizsgalataikban megallapitottdk, hogy az erds hidrogénhid-kotés
létrehozasara képes alkoholok nagymértékii hatast gyakorolnak a kettds lumineszcenciat
mutatd rendszerek spektrumara, fotofizikai sajatsdgaira és kinetikai viselkedésére.
Osszefiiggést taldltak a hidrogénhid-kotéssel 1étrejové komplexek termodinamikai
paraméterei és a kettés lumineszcencia kisérletileg mért jellemz6i kozott. Eredményeik
hozzajarulnak az olddszerhatas jobb megértéséhez, lehetdséget nyljtanak a gaz - apolaros
oldat - polaros oldat - protikus oldat rendszerek egységes kezelésére.

Kutatoi kapacitas: 7 f6/év

Teljes raforditas: 53 200 E Ft
ebbdl palyazati forras: 9800 E Ft
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Szimmetrikus gazdamolekula kristalyok, pl. kiralis Piedfort-asszociatumok, kriptofanok
(Cs-, ill. C3-molekulaszimmetria) rendszereit irtak le.

Elvégezték makrociklusos zarvanyvegyiiletek szisztematikus homostrukturalitasi
vizsgalatat.

A palladdium N-benzoilnitrénkomplexeinek szerkezetét rontgendiffrakcidos, NMR- és IR-
spektroszkopiai modszerekkel vizsgaltak. Krisztallografiai adataik alapjan elvégezték az
arénszulfonil-azidok és a benzoil-azidok 6sszehasonlité szerkezetvizsgalatat.

Vizsgaltdk az altaluk eldallitott organodn(IV)-kupferronatok kristalyracsaban a
hidrogénhid-akceptor kupferrondto-anion és hidrogéndonor oldészermolekulak (viz,
alkoholok) molekularis €s szupramolekularis szerkezetekre, stabilitasukra gyakorolt
hatasat.

Aromas N-atomot tartalmazé mono- ¢és dikarbonsavak dibutilon(IV)-komplexeit
spektroszkopiai modszerekkel és egykristaly rontgendiffrakcioval jellemezték.

A 2-hidroxicikloalkdn karbonsavak és az analég karboxamidok hidrogénhidjait
tanulmanyozva a dipdlus indukélta polimorfia/izostrukturalitas jelenségét ismerték fol a
transz-2-hidroxicikloheptankarbonsav ~ polimorfjaiban. =~ A precedens  nélkiili
krisztallografiai paradoxon oldoszerfiiggését bebizonyitottak.

Kutatoi kapacitas: 9 fo/év
Teljes raforditas: 68 400 E Ft
ebbdl palyazati forras: 4 400 E Ft

crer

oldatban, rontgendiffrakcios és kvantumkémiai modszerekkel. Megallapitottak, hogy a
ruténiumion koriil oktaéderes komplex szerkezet alakul ki, azaz a bipiridin ligandumok
eszerint helyezkednek el, €s a hidratalo vizmolekulak is ezt kovetik.

Ab initio szamitasokkal, molekularis dinamikai szimul4ciokkal és rontgendiffrakcios
mérésekkel meghataroztak a Li* és Be?* iont tartalmazo, acetonitril és dimetilszulfoxid
oldoszerekkel késziilt oldatok szerkezetét.

Kutatoi kapacitas: 3 f6/év
Teljes rafordités: 22 800 E Ft
ebbdl palyazati forras: 1200 E Ft

Folyadékkromatografiaval kapcsolt tomegspektrometrias modszert dolgoztak ki hossza
szénlancu zsirsavak szdrmazékképzés nélkiili elemzésére komplex biologiai matrixbol,
mely versenytarsa lehet a vilagszerte alkalmazott klasszikus gazkromatografias
meghatdrozasnak. A modszer béta oxidacidos ¢és peroxiszomalis velesziiletett
anyagcsererendellenességek kimutatasara is alkalmas.

Olyan, tandem tomegspektrometrian alapulé moddszert dolgoztak ki aldehidek
meghatarozasara, amely eldzetes kromatografids elvalasztas nélkiil is képes az aldehidek
biologiai matrixbol torténd meghatarozasara. Az aldehidek vérben mérhetd
koncentracioja orvosbioldgiai szempontbol jelentds.

Kidolgoztak egy olyan, hagyomanyos analitikai kolonnan alapuld, folyadékkromatografiaval
kapcsolt tomegspektrometrias modszert ndévényi olajok jellemzésére, amelynek
analizisideje a monolit kolonndk analizisidejével vetekszik, jelentdsen kisebb
oldoszersziikséglet mellett.

A Warwick-i Egyetemmel egyiittmiikodésben, a tumor marker human alfa-1-acid
glikoproteint modellvegyiiletként hasznalva, Kifejlesztettek egy olyan Fourier-
transzormacids tomegspektrometridss modszert, amellyel Ilehetdség nyilik nagy
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molekulatomegli (MW>30 kDa), rendkiviil heterogén glikoprotein keverékek
nagyfelbontast mérésére elézetes kémiai vagy enzimatikus hasitasok alkalmazasa nélkiil.
A korabban a tomegspektrométerben lejatszodd folyamatok modellezésére kifejlesztett
Windows-alapt szamitogépes programot (MassKinetics) tovabbfejlesztették, és sikeresen
alkalmaztak a kinetikus modszer entropiaeffektusainak és klaszterszerkezeteknek a
vizsgalatara. A program segitségével meghataroztdk az litkdzéses energiaatadas és az
infravords fotonkibocsatas mértékét Fourier-transzformacios tomegspektrométerben.

Kutatoi kapacitas: 9 fo/év
Teljes raforditas 68 400 E Ft
ebbdl palyazati forras: 14 800 E Ft

Tisztaztak annak alapvetd elméleti okait, hogy az intermolekularis kolcsonhatasok
szamitasa soran fellepd BSSE-hiba kikiiszobdlésére szolgald kétféle, elvileg tokéletesen
kiilonb6z6é korrekcids séma miért ad altalaban nagyon kozeli eredményeket.

Egy elvileg uj, kémiai energiaparticids sémat javasoltak a molekulak Hilbert-térbeli
leirasanak keretében.

Bevezették az atfedési populacid, kotésrend- és vegyérték-indexek fogalmat a molekuldk
térbeli, Un. “fuzzy” atomos leirasa esetére.

Kémiai energiaparticios eljarast dolgoztak ki molekuldk “fuzzy” atomos leirasara.
Kiszamitottak a S(3P) + H, —> SH + H reakcio potencialfeliiletét, és feliilet-ugrasos
trajektoriamodszerrel megallapitottdk, hogy a reakcidban jelentds szerepe van a nem
adiabatikus effektusoknak.

Megallapitottdk, hogy elemi reakcidkban a minimalis energidju reakciout a
potencidlfeliileten a kotésrend-megmaradast teljesitd platd peremén helyezkedik el.
Rontgen- és neutrondiffrakcios modszerek segitségével meghatiroztak a folyékony
2,2-etandiol szerkezetét, az egy molekulara juté hidrogénkotések szamat, valamint a
Molekularis dinamikai szimulaciok segitségével értelmezték a folyékony metanol,
metantiol és metilamin tulajdonsagainak kiilonbozdségét.

Kvantumkémiai és klasszikus dinamikai szamitasok alapjan jellemezték a Pd(111)
feltileten adszorbealt vizmolekulak, illetve vizrétegek szerkezetét.

Kvantumkémiai szamitasok alapjan meghataroztak a CH,BrCl + hv —» CHX + Y (X, Y =
Br, Cl) UV fotodisszociaciohoz tartozo kétdimenzios potencialfeliileteket.

Megmutattdk az 1iddfelbontasos Rontgen-diffrakcio alkalmazasi lehetdségét molekula-
kristalyban.

Elméleti tanulmanyok alapjan részleteiben feltartak a CO; és C,H; molekuldk oxidativ C-C
csatoldsdnak mechanizmusat, felmérték az oldoszerhatas kovetkezményeit.

Kvantumkémiai szamitasok alapjan feltérképezték az M + CO, — MO + CO (M = Ni, Cu)
reakciokhoz rendelhetd alapéllapotu potencialis energiafeliiletek részleteit és azonositottak a
reakcio elemi 1épéseit.

Megmutattak, hogy a hidratalt [Ru(bpy)(CN)4]2' komplex anion triplett gerjesztett
allapotdban a CN...H-OH tipust hidrogénkotések joval gyengébbek, mint a komplex
alapallapotaban.

Kutatéi kapacitas: 8 16/év

Teljes raforditas: 60 800 E Ft
ebbdl palyazati forras: 8 000 E Ft
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Beszamol6 néhany kiemelt kutatasi eredményrol
Funkcionadlis nanoszerkezetii és nanoméretii bevonatok

A funkciondlis nanoszerkezetli és nanoméreti bevonatok kutatasanak témakdrében 2003.
évben fontos elméleti eredmények sziilettek, amelyek koziil tobbnek igen 1ényeges gyakorlati
jelentdsége is van.

Modszert dolgoztak ki tomor szerkezetli, hidrofob tulajdonsagu alkil-foszfonat védéréteg
kialakitasara aktiv vas feliiletén. Megéllapitottdk, hogy a monofoszfonatok gyors
adszorpcidjat egy nagysagrenddel lassabb rendezddés koveti, melynek soran, a molekulak
rendezddésével parhuzamosan, az adszorpcids rétegben hidratalt vizmolekuldk kiszoruldsa
jatszodik le. Az adszorpciot Langmuir-tipusu kinetika jellemzi, mig a rendezddéses folyamat
Osszetett kinetikdju, ahol a molekuldk kozotti intermolekularis kdlcsonhatast is figyelembe
kell venni. A védérétegek inhibicios hatasa elsésorban blokkolo tulajdonsagukban jelentkezik,
az aktiv fémoldodas sebessége jelentds mértékben csokken. Vizsgalataik alapjan a
foszfonatok nemcsak onszervezddd, hanem Un. “6ngyogyitd” tulajdonsaggal is rendelkeznek.
A feliiletet mechanikai karcolédssal aktivalva, a foszfonatréteg a sériilt helyen ujbdl kialakul.
Szilard feliileten Langmuir-Blodgett (LB)-eljarassal rendezett szerkezetli, mono- ¢és
multimolekularis filmeket alakitottak ki. Kivalasztottdk az LB-réteg készités¢hez
legmegfelelobb koriilményeket (oldalnyomds, pH, hdémérséklet). Mikrobiologiai és
feliiletvizsgald kisérletekkel igazoltak, hogy a mikroorganizmusok megtapadasat iivegen az
amfipatikus molekuldkbol kialakitott LB-rétegek géatoljak. Szénacélon a nitrogéntartalmu
vegyiiletek Iényegesen hatékonyabbak voltak, mint a foszfortartalmuak. Elektrokémiai ¢és
feliiletvizsgal6 moddszerekkel (atomi erdmikroszkép, pasztdzd elektronmikroszkop)
megallapitottak, hogy a lanchossz novekedésével az inhibicios hatékonysdg lényegesen nd.
Ezzel parhuzamosan a részecskék mérete és a feliilet boritottsdga is novekedett. A rétegek
szamanak novelésével a hatékonysag egy optimalis hatarig novekedett, ami a molekula
tipusatol fiiggéen 5-9 réteg. Az atomi erdmikroszkopos mérések alapjan szamszerii
Osszefliggést taldltak a korr6zios folyamatok kovetkeztében egyre novekvo feliileti érdesség
¢s a nanorétegek védohatasa kozott.

Uj tipust eljarasokat dolgoztak ki SiO, és ZrO, nanoszerkezetii bevonatok szol-gél
technikaval torténd eldallitdsdra. Ennek soran folyadékkdzegben allitottak eld kiilonbozd
méretli és méreteloszlasu részecskéket, majd ezekbdl a rendszerekbdl szobahOmeérsekletin
rétegképzési eljarassal alakitottak ki egy és tobbszords rétegeket szildrd hordozok feliiletén.
Atomi erémikroszkopia (AFM) hasznalatdval tanulméanyoztak a rétegek nano-léptékii
szerkezetét, és felderitették a rétegképzés folyamatanak kulcsparamétereit, amelyek rendezett
szerkezetti, kiilonb6z6 méreti nano-doméneket tartalmazd bevonatok eloallitasat teszik
lehetdvé. A rétegek jovObeni gyakorlati alkalmazhatosagdnak igen jok a lehetdségei,
elsdsorban vasfeliiletek korr6ziovédd bevonataként.

Kidolgoztak az atomi erémikroszkopia (AFM) modszerén alapuld lokalis feliiletienergia-
-meghatarozads 0] modszerét ¢€s az eljarast alkalmaztdk kiilonboz6é feliileti energiaji
modellfeliiletek mindsitésére. Ehhez kapcsolédoan az AFM szonda tiol-vegyiiletekkel torténd
iranyitott feliiletmodositasat megvalositva, meghataroztak a szonda és a vizsgalt feliilet kozott
kialakulo lokalis adhézids eré nagysagat a feliilet kiilonboz6 pontjain. A mért eredményeket
értekelve meghataroztak az adhézios erd, illetve az ebbdl szarmaztathato hatarfeliileti energia
eloszlasat. A kapott eredményeket dsszehasonlitottdk a nedvesedési vizsgalatok eredményein
alapulé ,,makroszkopikus™ feliileti energia értékekkel, és meghataroztdk a modszer
alkalmazhatdsagéanak korlatait.

Hazai egyiittmiikddésben séolvadék elektrolizis melléktermékeként szén nanocsoveket
allitottak eld. A nanocsovek fizikai, kémiai tulajdonsagait kiilonb6zé adalékokkal
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befolyasoltak. Kémiai és fizikai miiveleteket alkalmaztak a nanocsdvek funkcionalizalasara,
feliiletmodositasara. Olyan molekulakat talaltak, amelyek alkalmazasaval stabilizalni lehetett
a nanocs0 vizes diszperzidjat, valamint olyanokat, amelyekkel stabilizaltak a nanocsé kotegek
szerkezetét.

Modszert dolgoztak ki a nanocsovek stabilitasanak kiszamitasara, amely a rezonancia energia
meghatarozasan alapul. Kimutattak, hogy az egy szénatomra esé rezonancia energia €rtéke
,,karosszEk™ tipusu csovekben, a csd vastagsaganak fliiggvényében 0,16 és 0,17 eV/szénatom
kozott valtozik, ahol a felsé korlat a végtelen vastag csére szamitott értéket jelenti, mig az
also korlat a legvékonyabb, hipotetikus (1,1) csére vonatkoztatott hatarérték. Az eredmények
alapjan a nanocsovek a ,,legaromasabb” képzodményeknek tekinthetok, ami azt is jelenti,
hogy ezek a molekuldk addicios reakcidkkal csak nehezen lesznek modosithatok. Mivel
szubsztitucios reakcidba a nanocsovek felépitésiiknél fogva egyaltalan nem vihetok, érthetd,
hogy modositasuk drasztikus koriilményeket igényel, ami a csOvek roncsolasat is
eredményezheti.

Modszert dolgoztak ki nanoindentacio alkalmazasaval bevonatok tapadasanak vizsgalatara. A
nanoindentacid sordn megrepedd bevonat jellegzetesen torzult behatolasi mélység —
terhelderd gorbéket eredményez, amibdl a réteg delaminacidjara lehetett kovetkeztetni. A
jelenséget iiveg feliiletén kialakitott SnO, rétegek péld4jan mutattdk be. Ugyancsak
nanoindentacidval kimutattak, hogy a 68 KeV Ar’ ion implanticidval kezelt iiveg feliileti
keménysége csokken, mivel a feliileti rétegben a tetraéderes Si kotések egy része roncsolodik.
A bemutatott kutatasokat a kovetkezd projektek keretében végzik: EU projekt: CNT-NET
GTC3T-CT-2001-63020 Carbon Nanotubes for Future Industrial Composites: theoretical
potential versus immediate application; Kiilonleges tulajdonsagi nanoszerkezetli bevonatok
fejlesztése kornyezetbarat feliilletmodositod eljarasokkal NANOTECH 3A-0059/2002.; OTKA
tamogatasok: T-037643: Funkcionalis nanoszerkezetli anyagok, TO043577: Nanocsovek
eldallitasa, szerkezete és tulajdonsagai. 2003. novemberében elnyerték a ,,Hungarian Network
of Excellent Centers on Nanosciences” c. Europai Unids projektet, amely az emlitett témahoz
kapcsolodik.

Uj médszerek Y-zeolitok katalitikus tulajdonsdgainak modositasdra és jellemzésére

A motorhajté anyagok mintegy 50 %-at katalitikus krakkolassal és hidrokrakkoléassal allitjak
eld. A krakkolas korszerti katalizatorainak meghatarozé aktiv komponense az erds szilard sav
Y-zeolit. Erthetd, hogy az Y-zeolit kedvezd katalitikus tulajdonsagainak felismerése 6ta eltelt
mintegy fél évszdzadban a katalizis kutatas egyik legfontosabb teriilete a zeolit és az aktiv
alakulatok szerkezetének, valamint a szerkezet és a katalitikus aktivitds Osszefiiggéseinek
tanulmanyozasa volt. A katalizdtor tudomanyos megismerése ennek ellenére sem tekinthetd
lezartnak. Sziikség van olyan fizikai-kémiai modszerekre, melyekkel a katalizatorok
tulajdonsagai tervezhetd modon alakithatok ki. Az ilyen mddszerek alkalmazéasa hozzéjarulhat
az ipari katalizatorok fejlesztéséhez és az emlitett tudomanyos 6sszefiiggések feltdrasahoz is.
Ismeretes, hogy a kisebb aluminium-tartalma zeolit savkatalizatorok legtobb katalitikus
tulajdonsaga kedvezobb, mint az aluminiumban gazdagabb valtozatoké. Mivel Y-zeolitokat 3-
nal nagyobb Si/Al atomarannyal nem sikeriilt szintetizalni, az elmult évtizedek
zeolitkutatdsdban kitiintetett figyelmet kaptak a szintézist kovetd dezaluminalési eljarasok. A
kutatécsoport 2003. évi kiemelkedd tudomanyos eredménye az Y-zeolitok szabalyozott
dezaluminalasara kidolgozott 0j eljaras. Jelentdsek tovabba a dezaluminalt Y-zeolitok
saverdsségére vonatkozo megallapitasok is.

A dehidratalt zeolitok ionos sokkal szemben mutatott nagy affinitdsanak tulajdonithatd, hogy
a sok - amennyiben a kornyezeti homérsékleten a difftizid aktivalasi energidja biztositott -
szilard fazist diffazioval behatolnak a zeolit mikroporusaiba. A s6 és a zeolit fématomjai

18



kozott cserereakcio jatszodhat le, amelyben a zeolitvaz Si és Al atomjai, illetve a vaztoltést
kompenzal6é kationok is részt vehetnek. A csere mértékét a reakcid termodinamikai
egyensulya hatarozza meg. A csoport Korabbi vizsgalatai a szilard fazisban lejatsz6do
ioncserére vonatkoztak. M¢lyrehatd ioncserét sikeriilt elérniiik azokndl a zeolit/so
rendszereknél, melyeknél a reakcido egyensulydt a s6 anionjabdl és a zeolit kationjabol
képz6dé termék folyamatos elvételével a csere lejatszodasa iranyaba tudtuk eltolni. A
kozelmultban ismerték fel, hogy NH4,Na-Y zeolit és (NH,),SiFg Szilard fazisban végrehajtott
reagaltatasaval a zeolitvaz Al atomjai szabalyozott médon Si atomokra cserélhetok. A csere
130-170 °C-on termodinamikailag kedvezményezett. Az el8allitott dezaluminalt Y-zeolitok
termikus stabilitdsa 1ényegesen nagyobb volt, mint az aluminiumban gazdagabb zeolité. A
készitmények kozos jellemzdje, hogy szerkezetiikben nagyobb az Al és Si hianyhely-
-koncentréacid, mint a kiindulési zeolit kristalyokban.

A katalitikus aktivitassal kapcsolatba hozhaté legfontosabb tulajdonsag a katalizator
savassaga. A csoport altal kidolgozott eljarassal eldallitott dezaluminalt Y-zeolitok olyan
szilard Brensted-savak, melyek a zeolitvazon kiviill nem tartalmaznak aluminium-oxid
képzédményeket. Az ipari gyakorlatban g6zo6léssel stabilizalt és aktivalt Y-zeolit krakk
katalizatorokat alkalmaznak. Goézkezeléskor a zeolitvdz dezaluminalodik és a zeolitos
porustérbe aluminium-oxid képzédmények keriilnek.

Az eléallitott dezaluminalt mintadk saverdsségét a savas hidroxilcsoportok és a gyenge bazis
nitrogén hidrogénhidas kolcsonhatasanak erdsségével jellemezték. A nitrogénadszorpcios
vizsgalatra egy uj kisérleti modszert, a nagynyomasu DRIFT spektroszkopiat alkalmaztak. Az
eredmények arra engedtek kovetkeztetni, hogy az OH:-N; kotés erdssége aranyos a savas hely
belsé saverdsségével, a sav deprotonalasi energiajaval. A szilard fazisu dezaluminalassal
saverdssége 1ényegében valtozatlan marad. Ugyanakkor a kapott Y zeolitok hianyhelyekben
gazdag kristalyszerkezetében a Bronsted-savas helyek a gyenge bazis adszorptivum és a
reaktans molekuldk szdmdra egyébként hozzaférhetetlen liregekben, az un. szodalit egységek
belsejében is hozzaférhetdk.

Kimutattak, hogy a g6zolés is jobban atjarhatd, hianyhelyes Y-zeolit szerkezetet alakit ki,
amelyben viszont a savas helyek saverdssége is nagyobb, mint az a g6zolést megelézden volt.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok

A Kutatékozpont Kémiai Intézetének orszdgon beliili kapcsolatai a kovetkezd teriileteken
jelentdsek: egyetemi oktatdsban vald kozremiikodés; kozos kutatdsi programokban vald
részvétel egyetemi intézetekkel, mas kutatohelyekkel ¢és wvallalatokkal;, tudomdanyos
szervezetek (beleértve az MTA kiilonboz6 bizottsagait is), tarsasdgok munkdjaban vald
kozremiikodés.

A Kémiai Intézet Osszesen 0t k6zOs kutatdlaboratoriumot, ill. egylittmiikddési szerzddés
keretében kozos kutatocsoportot miukodtet egyetemekkel (Budapesti Miszaki  és
Gazdasagtudomanyi Egyetem; Semmelweis Egyetem; E6tvos Lorand Tudomanyegyetem). A
koz06s kutatomunka eredményeként 87 tudomanyos publikaciod sziiletett 2003-ban. A kutatok
koziil 33 6 oktat egyetemeken (Osszes oOraszam 1593). A Kémiai Intézet munkatarsai a
kovetkezd egyetemeken vesznek részt a gradualis és a posztgradualis képzésben: BME,
ELTE, SE, ME, SZTE, DE, PPKE, VE.

Kiemelend6 az Intézet kutatasszervezd ¢€s koordindlé munkaja a “Validalt célmolekuldkon
alapul6 gyogyszer és diagnosztikum tervezés” (MediChem) NKFP-projektben.
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A Kémiai Intézet mindhdrom kutatdsi irdnyban élénk nemzetkozi kapcsolatokat folytatott
2003-ban is. Tobb alkalommal fogadott nemzetkdzi hirGi tudosokat neves kilfoldi
kutatohelyekrol, akik koziil szdmosan eldadast is tartottak (pl. a Nobel-dijas H. Kroto,
tovabba H. van der Plas, Univ. Wageningen, P. Stang, Univ. Utah, J.P. Kennedy, Univ.
Akron). A kapcsolatok jelentds mértékben hozzajarulnak ahhoz, hogy az Intézet a kutatasait
magas szinvonalon végezhesse.

2003. junius 17-20. kozott keriilt sor a Kozpont Nemzetk6zi Tudomanyos Tanacsado
Testiiletének harmadik tilésszakara, amely alkalmat kinalt arra, hogy tehetséges fiatal kutatok
attekintést adjanak kiemelkedd eredményeikr6l. A Testiilet tobb tematikai és szervezeti
ajanlast is megfogalmazott, valamint értékelte a jelenleg folyd munkakat. Tovabbra is
kiemelkeddnek és erdsitenddnek itélték a biomolekularis kémiai, a feliiletekkel kapcsolatos
fizikai kémiai, a nanotudomanyi ¢és katalizatorkutatasokat, tovabba a polimeranyagok
kutatdsat és a kornyezetkémiai vizsgalatokat. A Testiilet szorgalmazta, hogy az emlitett
terliletek kutatasainak a legkorszerlibb eredmények eléréséhez sziikséges kritikus tomegét
biztositsak.

2003-ban o0sszesen 35 kétoldalu kutatasi egyezmény Kkeretében folytattak nemzetkdzi
tudomanyos egylittmiikodést. Nemzetkozi konferencian 112 alkalommal vettek részt az
Intézet kutatoi, mig 22 tanulmanyti, 20 TET és 69 egyéb kiutazast tettek.

A tudomanyos egyiittmitkodések eredményeként 65 kdzos publikacio sziiletett.

2003-ban a Kémiai Intézet a kovetkez6 nemzetkdzi rendezvényeket szervezte meg, ill. vett

részt a szervezésben:

e Eurocorr 2003, Budapest,

e 28. International Conference on Solution Chemistry (Debrecen)
(a Debreceni Egyetemmel kozdsen),

e Advances in Chromatography and Electrophoresis — Conferentia Chemometrica, 2003
(a Szegedi Tudomanyegyetemmel kdzdsen),

e Osztrak-Magyar Szénhidrat Konferencia (a Grazi Miiszaki Egyetemmel).

A Center of Excellence on Biomolecular Chemistry projekt keretében:

e NATO Advanced Research Workshop on the Dynamics of Elementary Chemical
Reactions,

e Bioorganic Chemistry Meeting,

e Epilepsy Workshop,

e Modern Synthetic Methodologies in Heterocyclic Chemistry.

V. Hazai és nemzetkozi palyazatok

A Kémiai Intézet hazai palyazatokon valo részvételét egyértelmiien eredményesnek itélhetjiik.
Az év folyaman Osszesen 44 OTKA-témat miiveltek az Intézet kutatdi és 3 NKFP palyazati
programban vettek részt.

Fontosabb hazai palydzati programok 2003-ban

A Kémiai Intézet altal koordinalt MediChem Konzorcium, ,,Validalt célmolekulédkon alapuld
gyogyszer ¢s diagnosztikum tervezés” ¢. NKFP projektje 410 millié forint timogatast nyert el
2001-2003. évekre. Az interdiszciplinaris kutatdsi potencidlt Osszefogd konzorcium
kutatasainak célja a Magyarorszagon legfobb haldlokként szerepld sziv- €s érrendszeri,
valamint daganatos megbetegedések ¢és a kapcsolodd idegrendszeri allapotok korai
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felismerését célzo, nagy kapacitdsu diagnosztikai eljardsok kidolgozéasa, diagnosztikai
reagensek kifejlesztése, valamint a betegségek kezelésére iranyuld specifikus gyogyszerek
eldallitasa és terapids kiprobalasa.

A, Kiilonleges tulajdonsdgii nanoszerkezetli bevonatok fejlesztése kornyezetbarat
felilletmodositd eljarasokkal” (NANOTECH) c. NKFP-program résztvevoi: MTA KKKI,
BME, BAYATI, Festékipari Kutatointézet, Kemobil Rt., Dunaferr Rt., MTA SZFKI,
Mikro-T. Kft. MTA MFA. A tamogatas teljes 0sszege: 110 MFt. Koordinal6 intézmény:
MTA KK KI.

Az EU-6 palyazatok eredményérdl jelenleg még nem lehet minden témara vonatkozdan
beszamolni. A 2003-ban elnyert palyazatok a kdvetkezok:

Center of Excellence on Biomolecular Chemistry
Résztvevo és koordinator: MTA Kémiai Kutatokdzpont

INCO strategic action on training and excellence
Résztvevo és koordinator: MTA Kémiai Kutatokdzpont

Hungarian Network of Excellent Centers on Nanosciences
Koordinator: MTA Kémiai Kutatokoézpont

V. Az év folyaman megjelent jelentdsebb publikaciok

1. Riedl Zs, Kévér P, Soos T, Hajos Gy, Egyed O, Fabian L, Messmer A: Unexpected ring
transformation to pyrrolo[3.2-b]pyridine derivatives. Fused azolium salts. 22, Journal of
Organic Chemistry, 68, 5652-59 (2003)

2. Incze M, Moldvai I, Temesvari-Major E, Dornyei G, Kajtar-Peredy M, Szantay Cs:
Chemistry of indoles carrying basic function. Part 8. A new approach to the ergoline
skeleton, Tetrahedron, 59, 4282-4286 (2003)

3. Fiigedi P: The potential of the molecular diversity of heparin and heparan sulfate for drug
development, Mini Reviews in Medicinal Chemistry, 3, 659-667 (2003)

4. Simonyi M, Bikadi Z, Zsila F, Deli J: Supramolecular exciton chirality of carotenoid
aggregates, Chirality, 15, 680-698 (2003)

5. Kovécs I, Lasztoczi B, Szarics E, Héja L, Sagi Gy, Kardos J: Comparison of binding and
functional properties of pyrimidine and purine derivatives in vitro, Neurochemistry
International, 43, 101-112 (2003)

6. Tamasi V, Hazai E, Porsmyr-Palmertz M, Ingelman-Sundberg M, Vereczkey L,
Monostory K: Gyki-47261, a new AMPA [2-amino-3-(3-hydroxymethylisoxazole-4-
yl)propionic acid] antagonist, is a cyp2el inducer, Drug Metabolism and Disposition, 31,
1310-1314 (2003)

7. Stadler K, Jenei V, von Boleshazy G, Somogyi A, Jakus J: Increased nitric oxide levels as
an early sign of premature aging in diabetes, Free Radical Biology and Medicine, 35(10),
1240-1251 (2003)

8. Simandi LI: Catalytic Oxidations Using Cobalt(II) Complexes, In: Advances in Catalytic
Activation of Dioxygen by Metal Complexes (Ed. Simandi LI) Kluwer Academic
Publisher, Dordrecht, Boston, London, 2003, pp 265-328
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10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

Nagy NM, Konya J, Beszeda M, Beszeda |, Kalman E, Keresztes Zs, Papp K, Cserny I:
Physical and chemical formations of lead contaminants in clay and sediment, Journal of
Colloid and Interface Science, 263, 13-22 (2003)

Margitfalvi JL, Borbath I: Time dependence of tin anchoring to supported platinum,
Journal of Molecular Catalysis A-Chemical, 202, 313-326 (2003)

Loényi F, Valyon J, Pal-Borbély G: A DRIFT spectroscopic study of the N, adsorption and
acidity of H-Faujasites, Microporous and Mesoporous Materials, 66, 273-282 (2003)

Paszti Z, Pet6 G., Horvath ZE, Geszti O, Karacs A, Guczi L: Nanoparticle formation
induced by low-energy ion bombardment of island thin films, Applied Physics A-
Materials Science & Processing, 76, 577-587 (2003)

Nagy NV, Szabo-Planka T, Rockenbauer A, Peintler G, Nagypal I, Korecz L: Great
structural variety of complexes in copper(ll)-oligoglycine systems: Microspeciation and
coordination modes as studied by the two-dimensional simulation of electron
paramagnetic resonance spectra, Journal of the American Chemical Society, 125(17),
5227-5235 (2003)

Demeter A, Bérces T, Hinderberger J, Timari G: Dual luminescence properties of
differently benzo-fused N-phenylphenanthridinones, Photochemical and Photobiological
Sciences, 2, 273-281 (2003)

Bombicz P, Czugler M, Tellgren R, Kalman A: A classical example of a disappearing
polymorph and the shortest intermolecular H...H separation ever found in an organic
crystal structure, Angewandte Chemie-International Edition, 42, 1957-1960 (2003)

Megyes T, Schubert G, Kovacs M, Radnai T, Grosz T, Bako I et al: Structure and
properties of [Ru(bpy)(CN)4]2- complex and its solvent environment: X-ray diffraction
and density functional study, Journal of Physical Chemistry A, 107, 9903-9909 (2003)

Drahos L, Vekey K: Entropy evaluation using the kinetic method: is it feasible? Journal of
Mass Spectrometry, 38,1025-1042 (2003)

Mayer I: Simple Theorems, Proofs, and Derivations in Quantum Chemistry, Kluwer
Academic/Plenum Publishers, New York, 2003, p 352
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A kutatointézet 2003. évi tevékenységének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokdzpont, Kémiai Intézet

Atlaglétszam®: 245 Ebbél kutaté®:157
35 év alatti, intézeti allomanyban 1év0 fiatal kutatok szama: 69

Az id6szak folyaman megjelent Osszes (tud. és ismeretterjesztd) pubhkac10 szama: 188
Az idészak folyaman megjelent dsszes tudoményos publikacié szama®: 187

Ebbdl idegen nyelvi kiilfoldi folyoiratban: 160 idegen nyelvii hazai folyoéiratban: 2
nemzetkdzi egyiittmiikodés keretében: 65 SCI altal regisztralt folydiratban: 152

Osszesitett impakt faktor: 326,340 *Bsszes hivatkozas szama*: 2701
0sszes hivatkozas szama O6nidézetek nélkil: 1886

Megjelent konyv: 1 konyvfejezet: 10 jegyzet: -

ebbol magyar nyelven konyv: - konyvfejezet: 1 jegyzet: -

Megvédett PhD értekezés: 8 Megvédett MTA doktori értekezés®: 3
Bejelentett taldlmanyok szama: 1 Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak széama: -

Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli elbadasok szama: 89 poszterek szama®: 93

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama': 33
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 28 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 16

Az id6szak folyaman a teljes koltségvetési tdimogatas 6sszege: 1,045,676 M Ft
Beruhazasi tdmogatés: 3,446 M Ft Fiatal kutatoi allashelyek szama®; 15

Az 1d8szak folyaman miivelt OTKA témak szama: 44
A iddszakra vonatkoz6 szerzddésallomany: 54,556 MFt

Az id3szak folyaman miivelt OM KFHA palyazat témainak szama: 6

NKFP: 3 Az id@szakra vonatkozo szerzédésallomany: 28,029  MFt

Egyéb: 3 Az iddszakra vonatkozo szerzddésallomany: 8,843 MFt
Kiilf6ldi vagy nemzetkdzi forrasbol miivelt témak szama®: 8

EU forrasbol: 5 Az iddszakra vonatkozo szerzédésallomany: 67,705 MFt

Egyéb: 3 Az iddszakra vonatkozo szerzdédésallomany: 5,816 MFt
Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama'®; 2

Az iddszakra vonatkozo szerzédésallomany: 1,0 MFt
Kiilsé alvallalkozokkal kotott szerz6désallomany™: 1,448

MFt

*: az 1992-t61 2003-ig megjelent kozlemények adata
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Izotop- és Feliiletkémiai Intézet
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1. A kutatointézet fo feladatai a beszamolasi évben

A KK IKI 2003. évi f6 kutatési céljait a 2002. évi beszdmoldval egyiitt benyujtott — mindkét
alapvetd tevékenységi iranyra (heterogén katalitikus €s izotopkémiai kutatasok, tovabba e két
{6 kutatasi irany kozotti kapesolatok erdsitésére) kiterjedd — 0sszeallitas tartalmazta.

A heterogén Kkatalitikus és kapcsolddd kutatdsok terén kiemelkedd fontossagu volt a
nagydiszperzitasi rendszerek, nano-katalizatorok, nanoklaszterek, szénvaz-atrendezéses ¢és
kornyezetvédelmi reakcidok vizsgalata. E témakorokben jo, egyes esetekben kivalo
eredményeket értek el. Emlitést érdemel két konyvfejezet megirasa a ,,Nanotechnology in
Catalysis” c. Kluwer 4altal szerkesztett konyvben. Technikai nehézségek Iéptek fel a
szénhidrogén adszorpcié (AES) és a kénizotopcsere méréseknél. Ujabb jelentds 1épés tortént a
nukledris modszerek alkalmazasa terén a katalizatorkutatasban: Pd és Ag szolok képzddését
vizsgaltak viz és alkohol elegyek gamma sugarzasaval.

A nuklearis kémiai kutatasok terén a Nukledris Kutatdsok Osztalya altal Molnar Gabor
(12004 januar) vezetésével végzett legfobb feladat — a ,,Handbook of Prompt Gamma
Activation Analysis (PGAA)” (Kluwer Academic Publishers) — teljesitésében jelentds
elérehaladas tortént, a munka 2004-ben eldérelathatéan befejezodik. Masik kiemelkedd
fontossagi — a katalizatorkutatassal kozos feladat - a hidegneutronos in beam Mossbauer
spektroszkopia alkalmazasat célz6 berendezés kiépitése — megkezdddott. E munka keretében
egy ujabb Médssbauer spektroszkopiai mérdberendezés épiilt ki.

A nuklearis ellendrzési és dozimetriai modszerek fejlesztése terén a fo feladat az orszagban
levé nagyszamu, Gsszességében tetemes mennyiségii hasado anyagot tartalmazoé neutronforras
plutonium tartalméanak meghatarozéasat célzo tobb, parhuzamos ellendérz6 modszer, tovabba
Uj, urdnmintadk meghatarozasat célzo6 modszer kidolgozédsa volt. A dozimetria terén a nagy
hémeérsékletli besugarzas TL-dozismérdkre kifejtett hatasvizsgalata volt kiemelkedd feladat a
Paksi Erdmii technologiai koriilményeire tekintettel. E feladatok Iényegében teljesiiltek.
Kiemelt célként szerepelt a PHARE program keretében beszerzésre keriil tomegspektrométer
iizembehelyezésének eldkészitése. A 6 célok koze tartozott a radioaktiv anyagok szallitasat
engedélyezd eljarasban 2004-t6l bevezetésre keriilé nemzetkdzi biztonsagi ajanlasok
érvényesitési modjanak kidolgozasa. E feladatok nagyrészt teljesiiltek.

A sugarhataskémiai kutatasok f6 feladatai kozott a sugéarzdsos polimerizacio, a celluloz
degradacio, a textilipari szinezékek szennyviztisztitdsi célii radiolitikus roncsoldsa, a
programozott tulajdonsagti gélek, tovabba a kromatografiasan alkalmazhat6 polimer
monolitok sugarzasos eldallitasa szerepelt. E kutatdsok eredményesen haladtak.

11. Az év folyaman elért kiemelkedd kutatasi eredmények

Heterogén katalitikus, feliilet- és szerkezetkémiai kutatdsok

A kataliziskutatdsban 1j, nanotechnologian alapulé modszerek felhasznéalasaval kiilonb6zo

reakciokban megnovekedett aktivitasti és szelektivitasu nanorészecskéket allitottak eld és

azokat korszerli fizikai és fizikai-kémiai technikakkal jellemezték. Megallapitottak, illetve

bizonyitottak, hogy

— Fe,03/Au/Si(100) modellrendszerben a teljesen fedett arany promoveald hatast fejt ki a
vele érintkez0 feliileti vasoxid réteg katalitikus aktivitasara CO oxidacioban. A nanoméretii
arany promovedalo hatasa nagyobb mint a tombi jellegli arany rétegé;
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— TiO; hordozés AuPd nanorészecskék elballitasi modszere befolyasolja a fém/fémoxid
hatarfeliilet szerkezetét és ennek kovetkezményeként a katalitikus aktivitast;

— viz és alkohol elegyek gamma besugéarzasaval Pd- és Ag-szolok allithatok eld;

— a hordozos eziist nanorészecskék a sztirol-oxid hidrogénezésében katalitikusan aktivak;

— grafit kristaly (HOPG) feliiletén vékony, 1-2 nanométer vastag aluminatrétegek hozhatok
1étre. Pésztazod alagutmikroszkopos (STM) vizsgalatokkal megallapitottdk, hogy a
rétegekben hibahelyek (lyukak) maradnak ¢és a feliilet teraszhatérai mentén néhanyszor 10
nm széles és tobb100 nm hosszu ,,palcikak’ alakulnak ki.

[Létszam: 8,5 £6, ebbdl IKI: 6,5 6. Raforditas: 57 MFt, ebbdl palyazat: 3,6 MFt]

Konvencionalis hordozds katalizatorokon bizonyitottak, hogy

— HZSM-5 hordozés Ga ill. Ga-Mo katalizatorokon elérhetd 10%-0s metan konverzid
grafitképz6dés  kovetkeztében  gyorsan csokken és  valtozatlan  szelektivités
(Cy:aromastermékarany) mellett 2-3%-on stabilizalodik;

— a germanium boritottsdg valtozdsa befolyasolja a GeRh/Al,O3 katalizatoron a szénvaz
atrendezddési folyamatok szelektivitasat;

— a PtPd katalizatorok felileti Osszetétele modosul, és ez kihat e katalizatorok
szelektivitasara hidrogénes ill. oxidalo kezelésiiktdl fiiggden;

— a n-hexan katalitikus atalakuldsa soran kialakulé Pt:H:C arany befolyasolja mind a
hordozémentes, mind a SiO, és CeO, hordozos Pt katalizatorok aktivitasat és
szelektivitasat

— [Létszdm: 9,3 6, ebbdl IKI: 4,3 £6. Raforditas: 14 MFt, ebbdl palyazat: 3,5 MFt]

A kornyezetvédelmi jelentdségil katalitikus reakcidok tanulmanyozasa soran bizonyitottak,
hogy

— az Ag/AlLO; katalizatoron lejatsz6dd NO redukcioban a katalizator optimalis eziist-
tartalma 3-5%, valamint a nagyobb eziist tartalom eziist-krisztallitok kivalasa révén
hatraltatja a reakciot. Modszert dolgoztak ki a feliileti eziist szelektiv mérésére;

— szoros korrelaci6 1étezik a tiofén-hidrodeszulfuralasban kifejezett katalitikus aktivitasa €s a
katalizator cserélddni képes kénatomjainak abszolut mennyisége kozott.

— Osszefliggés 4ll fenn a kiilonbozo réteges, ill. mezo- és mikroporusos oxidok Gsszetétele,
szerkezete, termikus stabilitdsa és vezetOképessége kozott atmeneti fém-sokat tartalmazo
a-és y-Ti-foszfatok, tovabba V-Cr-oxidok esetében. Fenton tipusu oxidaciéban hasznalhato
ferriszilikatoknal megmutattak, hogy a szintézismodszer kis valtoztatasaval a vas nagyon
eltéré modon és mennyiségben épithetd be a szerkezetbe.

— [Létszam: 10 £6, ebbdl IKI: 6,5 6. Raforditas: 35 MFt, ebbdl palyazat: 2,5 MFt]

Nuklearis kemiai kutatasok

Osszegezték, részletesen és egységes formaban leirtak (standardizaltik) a PGAA-eljarasokat,
meghataroztak és publikaltak minden kémiai elemre legalabb egy parcidlis gamma-keltési
hataskeresztmetszetet. [2 fos csoport, ebbdl 2 f6 intézeti, 5 MFt intézeti, ebbdl | MFt palyazati
forras].

Uj eredményeket értek el a PGAA nukledris, geologiai, kémiai (katalizis) és régészeti
(archeometriai) alkalmazasa ttjan [10 f6s csoport, ebbdl 5 {6 intézeti 20 MFt intézeti, ebbol 5
MFt pélyazati forras].

PGAA modszerrel meghataroztdk és publikaltak a tellir izotdpok teljes és szdmos gamma-
atmenetének parcidlis neutronbefogdsi hataskeresztmetszetét, tovabba meghataroztak az
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izomer aranyokat, melyek befolyasoljak a nuklearis asztrofizikai szdmitasokban a Te izotopok
keletkezési gyakorisagat [11 f6s csoport, 5 {0 intézeti, 1 MFt intézeti forras]
Tovabbfejlesztették a PGAA technikat [2 fos csoport, 2 {6 intézeti 3 MFt intézeti forras].

Nukledris ellendrzés és dozimetria

Két fliggetlen modszert dolgoztak ki a plutéonium-berillium (PuBe) neutronforrasok Pu
tartalmanak meghatarozasara a) neutron koincidencia és Osszneutron mérés, valamint b) y-
spektrometria utjan. Az eredmények jo egyezése bizonyitja a modszerek alkalmazhatosagat.

v-spektrometriai modszert dolgoztak ki tovdbbi transzuran-tartalmi (AmBe, AmLi)
neutronforrasok  Osszetételének meghatarozasara. Az ellendrzési modszerek hazai
alkalmazasanak fontossagat illusztralja az orszagban 1évé mintegy 200, névlegesen 0sszesen 5
kg-ot meghaladé mennyiségii plutoniumot tartalmazd neutronforras. Az eljarasok — tekintettel
e forrasok vilagszerte széleskorii elterjedtségére — eldrelathatoan kiilfoldon is felhasznalasra
keriilnek Az eredményt 5 f6bol allo intézeti kutatdcsoport érte el. [A becsiilt raforditas 20
MFt, ebbdl palyazati forras 9,5 MFt]

A Paksi Atomerdmiiben folytattdk a reaktorblokkokban a doziseloszlas mérését az intézetben
kifejlesztett metodika szerint. Az eddig végzett mérések eredményei alapjan 3 éves szerz6dés
keretében hataroztdk meg a mérési programot az Osszes blokkra. [2 munkatars, raforditas 8
MFt, pélyazati forras 3,7 MFt]

Folytattdak 10j sugartechnologiai dozimetriai rendszerek kifejlesztését. Nemzetkozi
Osszehasonlito vizsgalatokkal igazoltdk 0j tipusu optikailag stimulalt lumineszcencia mérésén
alapuld filmdoziméterek alkalmazhatosagat ipari y- €s e -sugarzassal inicialt
sugartechnologiai folyamatok ellendrzésére. [3 munkatars, becsiilt raforditds 7 MFt]

A radioaktiv anyagok kozponti nyilvantartdsanak vezetése sordn mintegy huszezer 1 tételt
regisztraltak 2003-ban. A radioaktiv hulladékok elhelyezésével kapcsolatban folyamatosan
egyeztettek a nyilvantartds és az elhelyezésre keriild tételek adatait. A radioaktiv anyagok
szallitasaval kapcsolatos szakértdi tevékenység keretében tobbek kozott véleményezték a
paksi ilizemanyag beszallitdsokat, hozzdjarultak a sugarforras gyartasra és szallitasra 2004
januarjatol a nemzetkozileg eldirt 0j szabalyozas életbeléptetéséhez sziikséges feltételek
biztositasdhoz. [6 munkatars, becsiilt raforditas 25 MFt, ebbdl palyazati forras 16 MFt]

A sugarhataskémiai kutatasok terén

Impulzusradiolizis technika alkalmazasaval tanulméanyoztak a H-atom reakcioit 20 kiilonb6z6
akrilat tipusu vegyiilettel ¢és megallapitottdk, hogy a H-atomok a kettds kotésre
addicionalodnak. A sebességi egyiitthatok sorrendje: krotonatok ~ maleinatok < fumaratok <
akrilsav észterek ~ akrilamidok < metakrilsav észterek. A témakorbdl akadémiai doktori
disszertéacio késziilt.

Ujabb eredményeket értek el gyogyszeradagolasra alkalmas, hémérsékletvaltozasra inverz
térfogatvaltozassal reagald N-izopropilakrilamid gélek szintézisében a monomer, illetve
polimeroldatok besugarzasaval kiillonb6zé hémérsékleteken. Megéllapitottak, hogy a nagyobb
hémérsékleten besugarzott oldatokbdl gyors, méasodperceken beliili 6sszehtizodéasra képes
makropérusos gélek allithatok eld, amelyek segitségével — tobbek kozott — gyogyszerek
impulzusszerii adagolasara is lehetdség van.

A sugarhataskémiai kutatdsokban 5 hazai és 3 kiilfoldi (olasz) kutatd dolgozott. [Akadémiai
forrds dszesen kb 40 MFt, hazai ¢és kiilfoldi palyazati forras kb 8 MFt].

*k%k
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Az egyéb eredmények kozott kiemelkedOként tartandd szamon az intézet kutatoinak széleskori
részvétele a 2003-ban megjelent Handbook of Nuclear Chemistry tobb fejezetének ¢&s
tablazatokban Osszefoglalt, nagy volumenli mellékleteinek szerzdéi kozott. Kiemelendd a
monografia 3. kotetében megjelent, tobb mint harom szerzdi ivet kitevo fejezet, a Radiation
Chemistry elkészitése, a Dosimetry Methods c. fejezet megirdsa, valamint Molnar Géabor
tevékenysége a monografia négy kotete Mellékleteinek szerkesztdje, ill. tars-szerkesztdjeként.

Beszamolo néhany kiemelt kutatasi eredményrol
Nanorészecskék katalitikus sajatsagai

Nanotechnologidnak nevezik azokat az eljarasokat, amelyekben a 100 nm-nél kisebb
méretli anyagok kiilonleges (elektronos, kémiai és szerkezeti) tulajdonsagait hasznaljak fel.
Nanoszerkezetek (nanorészecskék, nanoporusok, nanocsovek, dot-ok, stb.) eldallithatok
polikristalyos anyag méretcsokkentésével. A méretcsokkentés olyan 1) tulajdonsdgokhoz
vezet, amelyek az 0j technologidk alapjat képezik. A nanotechnologia kivald innovativ
lehetéségekkel rendelkezik és joszerével ez a 21. szazad huzoderejévé valhat. Az eddig
bevezetett technologidk mintegy 30 milliard Eurdt termeltek és mintegy 10 %-0S
novekedéssel szamolnak.

A nanotechnologia kémiai és katalitikus alkalmazdsa szdmos problémat vet fel az
uniformizalas, fixalas, oOnszervezodés, feliilleti és tombi Osszetétel teriiletén. A fémes
¢s elektronszerkezetének megvaltozasan keresztiil. A méretcsOkkenéssel szdmos feliileti
szabad vegyérték szabadul fel, feliileti szabadenergia megnovekszik és a vegyértéksav
elektronszerkezete is megvaltozik. A kémiai molekuldk aktivalasa e nanorészecskéken
konnyebbé valik, a katalitikus reakciokban tehat a rovid tavu rendezettséget mutatd fém
nanorészecskék, klaszterek és a hordozd kozotti hatarfeliileten a szubsztratum aktivalasi
mechanizmusa modosul. A néhany nanométer atmérdji részecskék feliiletének atomi
szintii megismerése hozzasegit szerkezetiitk ¢és reakcioképességiik kozotti Osszefliggések
feltarasahoz.

Egyik alapvetd probléma a nanorészecskék méreteloszldsa adott katalitikus reakciod
szelektivitasa ugyanis fiigg a részecskék naggysagatol. Az egyforma részecskeméret
biztositasa azonban nem egyszerii feladat. Igy kiilon hangsulyt kell forditani a metastabilis
allapot nanorészecskék stabilizalasara. Ebben kiilondsen jelentdsnek bizonyul a hatarfeliilet
szerepe, amellyel a részecskék kolcsonhatasba léphetnek és ezaltal feliileti vandorlasuk
lelassul, vagy megsziinik.

Nanorészecskék eldallitasara elvileg két mod 1étezik: az egyik, a nagyobb részecskék
apritasa pl. 1ézer ablacioval a Si(100) egykristaly feliiletén Co, Pt, Cu, Ag, Au rendszerek
allithatok el6, mig a masik modszer a nanorészecskék atomokkénti felépitése kémiai
modszerekkel, pl. zeolit iiregeibe torténd behelyezéssel. A zeolitok iiregei ugyanis
meggatoljak a fémionokbdl eldallitott fém nanorészecskék novekedését. Idedlis esetben igy
teljesen egyforma méretli részecskék hozhatok létre. Példaként emlitheté a Pt-Co/NaY
rendszer, amelyben a zeolitok iiregeiben elhelyezkedd Pt-Co nanorészecskék esetében az
elektronhianyos platinan a CO molekula aktivalasi mechanizmusa megvaltozik és alkoholok
képzddnek, mig nem-nanoméretii Pt-Co a szénhidrogének képzddését segiti eld.

Egyforma méretd nanoszerkezetek, a kivant méretek szintézise iranyithatd, ha a
gocképzoédés/részecskendvekedés sebességeinek aranyat szabalyozzuk. gy ugyanis tudatosan
valtoztathatjuk a képz6do részecskék méret-tartomanyat. A képzodd fémszolok gocképzodése
spontan folyamat, ill. szamos moddon befolydsolhato, pl. kémiai ton, vagy akar ionizalo
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sugarzas felhasznalasaval. A képzddd fémszolok polimerekkel stabilizalhatok, majd a
hordozé feliiletére torténd felvitel utan eltavolithatd a részecskék méretének lényeges
megvaltoztatasa nélkiil.

A részecskeméret csokkenése eldsegitheti a kétfémes részecskék képzodését is minden
olyan esetben, amikor nem korlatlanul elegyedd fémeket hasznalunk. Ez egyuttal
elektronszerkezet valtozasat is eredményezi.
kiilonleges szelektivitdsi anyagok eldallitdsaban. Ezeknél nemcsak a katalitikus aktivitas,
hanem a szelektivitas is 1ényegesen megvaltoztathato.

A nagyenergidaju sugarzassal inicialt polimerizdacio kinetikajanak tanulmanyozdsa

A muanyagiparban tobb évtizede mikddnek nagyenergidju sugarzast alkalmazoé technolégiak.
A kiilonbozé tipusu polimer termékeket (pl. polietilén (PE) hab, PE kébelbevonatok és
csovek, PVC csovek, stb.), illetve vékony feliilletbevonatokat gyakran elektronszorasos
eljarassal térhalositjak. A gydgydszati teriileten alkalmazott hidrogélek szintézisénél is
mintegy 30 évvel ezeldtt megvalositottak a polietilénbdl késziilt csd, illetve kdbelszigetelés
sugarzasos térhalositasanak ipari eljarasat (VSZM-MUKI). A besugarzas nagyfesziiltségii
elektrongyorsitoval torténik, az alkalmazott technoldgia azonban meglehetdsen elavult.
Viszonylag nagy dozist (nagy energia felhasznalds) alkalmaznak, a monomeradalék
doziscsokkentd hatasat és egyéb eldnyeit a beruhazas idején még nem ismerték.

......

Ellentétben az egyéb inicidlasi modokkal, ennél a modszernél nincs sziikség semmiféle
adalékra (iniciator, szenzibilizator, katalizator), ezért nagy tisztasagli polimert Iehet
eldallitani. Emellett a sugarzasos inicidlas energiatakarékos €s kornyezetkiméld eljaras. A
polimerek sugarzasos térhalositasanal akrilsav- vagy metakrilsav-észter tipusu monomereket
hasznalnak adalékként. A monomeradalék a feldolgozasi paraméterek mellett altalaban a
végtermék tulajdonsagait is kedvezden befolyasolja.

A sugarzasos feliiletkezelés olyan festési eljards, amely a hagyomanyos nagy energia-
felhasznalasu kemencés beégetési technologiat valtja ki. Az elektronszorasos feliiletkezelés
oldészermentes technoldgia (az oldoszert a monomer helyettesiti). Az oldoszer elparologtatasi
Iépést valtja ki a joval kevesebb energidt fogyasztd besugarzas. Ez nem csak energia
takarékossagot jelent, hanem kornyezetvédelmi és egészségvédelmi szempontbdl is joval
elényosebb. Az elparologtatott olddszer ugyanis a kdrnyezetet szennyezi, s az ott dolgozok
egészségét is veszelyezteti.

Nemcsak elméleti, hanem gyakorlati jelentdsége is van ezért annak, hogy ismerjiik a
monomerek polimerizacios reakcidjat, a reakci6 kinetikai egyiitthatoit és mechanizmusat. Az
MTA KK IKI-ben rendelkezésre all6 impulzusradiolizis technika alkalmas a sugérzas
idétartomanyban) azok szerkezetének azonositdsdra ¢és a kinetikai egylitthatok
meghatarozasara.

A kutatas végso célja, hogy igény esetén az ipari felhasznaloknak segitséget tudjanak nytjtani

a megfelel6 monomeradalék kivalasztdsdhoz, hiszen a monomer reaktivitasanak ¢€s kinetikai
egylitthatoinak ismerete igen fontos az ipari felhasznalas szempontjabol.
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A munka sordn mintegy 40 monomer reakcidit vizsgaltdk. A kiilonb6z6 monomerek
reaktivitasa kozott nagymértékl eltéréseket figyeltek meg. Meghataroztak az iniciald gyokok
szerkezetét, az elsd oligomerizacids 1épések €s a lanczarddas sebességi egyiitthatoit és ezen
jellemzok szerkezetfiiggését. Azt tapasztaltak, hogy az akrilatok sokkal reaktivabbak, mint a
metakrildtok. A monomergyokok ciklohexanos oldatban mért lanczarddasi sebességi
egylitthatéja koriilbeliil két nagysagrenddel nagyobb, mint az elsé néhany novekedési
1épésben keletkezett oligomergydkok lanczarddasi sebességi egyiitthatoja.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok

Az Intézet munkatarsai altal 2004-ben megjelentetett publikaciok 29 szazalékaban mas
kutatohelyek munkatarsai, koziiliik 38 szazalékban kiilfoldiek tarsszerzok.

A katalizis és feliiletkémia terén {6 egylittmiikodé (hazai) partnerek a SzTE Kolloidkémiai,
Szerves Kémiai, Alkalmazott és Kornyezetkémiai Tanszékei, tovabba az ELTE Magkémiai
Tanszéke, valamint a KFKI, MFA ¢és a KKKI tobb tudoményos osztalya.

A Katalizator és Feliiletkémiai Osztaly munkatarsai két COST programban vettek részt,
(egyikben a projekt vezetdjeként) az Akadémidk kozotti egyiittmiikodések keretében a CNR-
MTA, Royal Swedish Academy-MTA ¢és a CSIC-MTA egylittmiikodésben dolgoztak.

A Katalizis és Nyomjelzéstechnikai osztaly legfontosabb nemzetkdzi egylittmiikodo partnerei
a LACCO, CNRS (Poitiers) és a berlini Fritz Haber intézet. Mindkét részrél rendszeresek a
mérések végzését célzo cserelatogatasok.

A nuklearis kémiai kutatdsok terén harom egyetemi tanszékkel és harom akadémiai
kutatointézettel, valamint a Magyar Nemzeti Muzeummal folyik egyiittmiitkodés. Nemzetkozi
egyiittmikodés 16 kiilfoldi intézettel folyik. A partnerek kozott az USA-beli NIST, a
Lawrence Berkeley és a Lawrence Livermore National laboratéoriumok, a Dubnai JINR, a
Forschungszenter Jiilich, a Joint Research Center IRMM és tovabbi vezetd intézetek
szerepelnek. Az egyiittmiikodés a PGAA modszer kozos alkalmazédsira, a moddszer
fejlesztésére iranyul, mint példaul egyes irregularis nuklidokat tartalmaz6 elemek
hataskeresztmetszet valtozasanak kimérése hideg és termikus neutronnyalabokon.

A nuklearis ellendrzési €s biztonsagi modszerek alkalmazasa és fejlesztése terén 6 hazai és 10
kiilfoldi intézménnyel folyik egylittmiikodés. Kiemelkedd az egyiittmitkodés a PARt-el, és a
KFKI AEKI-vel a dozimetria terén, valamint a Nemzetkdzi Atomenergia Ugynokséggel
(NAU), tovabba az (EU) Institute for Transuranium Elements-el (Karlsruhe) a PuBe forrasok
¢€s a csempészett nuklearis anyagok azonositasa terén.

A sugarhataskémiai kutatdsok terén négy hazai egyetemi tanszékkel, olasz és torok
intézményekkel folytattak egyiittmiikodést részben a szennyvizkezelés, illetve a funkcionalis
polimeranyagok eléallitasa terén. Két NAU projekt keretén beliil pedig nemzetkozi
kutatécsoportban vettek részt, proteinek elvalasztisara alkalmazhatd funkcionalis gélek és
porusos polimerek sugarzasos eldallitdsara, valamint a szennyviztisztitas teriiletén.

Az IKI 7 munkatéarsa végzett 2003-ban felsOoktatasi tevékenységet, elsdsorban a Budapesti
Miiszaki és Kozgazdasdgtudomanyi, valamint a Veszprémi Egyetemen. Kiilon ki kell emelni
a radiokémiai oktatds terén a BMGE ¢és az ELTE hallgatoi szdmara tartott laboratoriumi
gyakorlatokat.

Az intézeti kutatok kiterjedt nemzetk6zi kapcsolatait mutatja tobbek kozott 9 intézeti
munkatars szerkesztbizottsagi tagsaga nemzetkdzi folyoiratokban, tovabba az intézet egy-
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egy munkatarsanak teriileti szerkeszt6i megbizasa a Journal of Applied Catalysis, ill.
szakteriileti megbizasa a Radiation Physics and Chemistry ¢. nemzetkdzi folyoiratokban.

IV. Hazai és nemzetkozi palyazatok

Az IKI kutatéi 2003-ban 11 OTKA palyazat keretében elfogadott téman dolgoztak. Ezen
kiviil kiilon emlitést érdemel az 5 KFHA palydzat. 2003-ban 2 OTKA palyazatot és 5
Akadémia-kozi palyazatot nyertek el.

Mind a hazai, mind a nemzetkdzi palydzatok kozott elsd helyen kell emliteni a PGAA
témakorben elnyert palyazatokat, az urantartalmi mintdk analizise PGAA moddszerrel c.
munkat, amely a nukledris ellendrzés egyik perspektivikus modszere lehet. A modszer
fejlesztésére elnyert palydzatokat a NAU és a NATO tamogatja.

Ugyancsak a NAU tamogatja ,,A szennyvizek kezelése nagyenergiaju sugarzassal” c. kutatast.

Az OAH tovabbi hét téma keretébe tartozo fejlesztési és egyéb szakmai feladatra vonatkozo
témat tdmogat, tobbek kozott a nuklearis anyagok 0sszetételének meghatarozasa, a radioaktiv
¢s nuklearis anyagok nyilvantartasi modszereinek fejlesztése terén.
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A kutatointézet 2003. évi tevékenységének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokozpont, [zotop- és Feliiletkémiai Intézet

Atlaglétszam': 86 Ebbé! kutato®:
35 ¢év alatti, intézeti allomanyban levo fiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent Osszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacid szama:
Az év folyaman megjelent dsszes tudoméanyos publikacidk szama®;

43
15

80
80

Ebbol idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 72  idegen nyelvl hazai folyodiratban: 3
nemzetkdzi egyiittmiikddés keretében: 34  SCI altal regisztralt folydiratban: 59

Osszesitett impakt faktor: 38.106 6sszes hivatkozasok szama® 638
Osszes hivakozés szama onidézetek nélkiil: 638
Megjelent konyv: 2 konyvfejezet: 8 jegyzet: -
ebbol magyar nyelven konyv: konyvfejezet: jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 1 Megvédett MTA doktori értekezés”: -
Bejelentett taldlmanyok szama: - Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: ebbol kiilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szama:
Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli el6adasok szama: 50 poszterek szama®: 23
Rendszeres hazai felséfoku oktatési tevékenységet végzok szama': 5)
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 10 Nemzetkozi folyodirat szerk. tagsag: 9
Az év folyaman a teljes koltségvetési tdmogatas Osszege: 358,5 MFt
Beruhazasi tamogatas: 12,7 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szdma®:2
Az év folyaman mivelt OTKA témak szama: tematikus 9, utazasi 2
A targyévre vonatkoz6 szerzédésallomany: 13,3 MFt
Az év folyaméan miivelt OM KFHA palyéazat témainak szdma: 5
NKFP: A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: - MFt
Egyéb: A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: 2,75 MFt
Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrdsbol miivelt témak szama®: 1
EU forrasbol: A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 2,5 MFt
Egyéb: A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: - MFt
Egyéb palyazatok keretében miivelt témék szama'®: 17
A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: 48,4 MFt
Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™ -MFt
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|. A kutatélaboratorium fo feladatai a beszamolasi évben

A kutatdlaboratoriumban 2003-ban is az anyagtudoményi és kornyezeti kémiai kutatasok
jelentették a {6 kutatasi irdnyokat.

Anyagtudomanyi kutatdsaikban az anyagok Osszetétele, szerkezete, tulajdonsagai és eldallitasi
modszerei kozotti Osszefiiggések kémiai részleteinek feltarasara torekedtek, célszertien
valasztott szerkezeti és funkcionalis anyagok, mint modellek esetében. A tanulményozott
modellek kozott egyre nagyobb részt képviselnek a nanoszerkezetli rétegek és tombi anyagok.

Kornyezeti kémiai kutatasaik olyan fizikai-kémiai és kémiai Osszefliggések felderitésére
iranyultak, amelyek eldsegitik a természeti kornyezetet az eddigieknél kisebb mértékben
terheld 1) termékek és eljardsok megalapozasat, ideértve egyes hulladékok kornyezeti
hatasainak mérséklését is.

I1. Az év folyaman elért kiemelkedo kutatasi eredmények

Anyagkémiai kutatdsok

Aromds poliimid nagyddzisi kobalt- és vas-ionos bombdzasat kovetden karbonizéalodott
polimer-matrixbol és fémrészecskékbol allo nanokompozit-rétegek képzodését észlelték. XPS
vizsgalataik szerint a vas oxidos allapotban, mig a kobalt fémes és oxidos allapotban is jelen
van a feliileti rétegben. A kapott eredményekbdl kdvetkezden a polimerek atmenetifém
ionokkal tortén6 bombazasa alkalmas moddszer lehet kiilonleges tulajdonsaga
nanokompozitok eléallitasara.

Grafit-elektrodak kozott, egyenaramu parazskisiiléssel keltett nitrogén plazma optikai
emisszios spektrumaban, a semleges és ionizalt nitrogén molekulak mellett, 9000-13500K
forgasi hdmérsékletli CN gyokok jelenlétét észlelték. Ezek a gyokok fontos szerepet jatszanak
szén-nitrid rétegek kialakulasakor.

A “Hosszl élettartamt human-iziileti protézisek kifejlesztése” cimii NKFP projekt keretében
ultranagy molekulatomegili polietilén-mintak plazma-immerzidés ionimplantacidos kezelése,
valamint modositott feliileti rétegeik Osszetételének, kémiai szerkezetének és nanomechanikai
tulajdonsagainak vizsgalata 1Utjan meghataroztadk a kezelési paraméterek célszerli
tartomanyait.

Vizsgaltak fullerének grafitporbol torténd szintézisét radidfrekvencias, termikus plazmaban.
A plazma optikai spektroszkdpiai analizisével meghataroztak a maximalis fullerén képzdédést
eredményezé mukodeési feltételeket. Modellt dolgoztak ki a kiilonb6z6 tomegszdmu
fullerének képzddésének leirasara. Megallapitottak, hogy RF plazmareaktorban a fullerének a
korabbinal nagyobb hatékonysaggal allithatok eld, €s preferaltan képzddnek Cgo-nal nagyobb
szénatom-szamu fullerének.

A nagystliriségli polietilén ipari eldallitasdhoz kapcsolodoan részletesen vizsgaltdk a
reakciokoriilmények, az eldallitott polimer por jellemz6i, a granulatum stabilitasa és a
végtermék tulajdonsagai kozotti kapcsolatokat. A keletkezett polimer lancszerkezetének
meghatdrozasara DRIFT  spektroszkopias moddszert dolgoztak ki, amit NMR
spektroszkopiaval validaltak.

A polietilén termékekben alkalmazott stabilizatorok egyik jellemzd tipusa, a foszfortartalmi
antioxiddnsok hatdsmechanizmusanak vizsgalata kapcsan megallapitottdk, hogy az
irodalomban korabban elfogadott, altalanos séma erre a rendszerre nem érvényes. Az adott
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stabilizadtorok hatékonysagat és hatdsmechanizmusat ugyanis nagymértékben befolyasolja
szerkezetiik, elsésorban a foszforhoz kapcsolodo szerves ligandumok jellege.

A nagystiriiségii polietilénbdl legnagyobb mennyiségben csovet gyartanak. A vizzel érintkezd
csovek stabilizatorainak kornyezeti viselkedése egyelére nem ismert, bar ennek szamottevo
egészségiigyi és kornyezetvédelmi hatdsai lehetnek. A folyamatok felderitése érdekében
meghataroztak néhany, gyakran alkalmazott fenolos antioxidans hidrolitikus stabilitasat. Azt
tapasztaltdk, hogy az nagymértékben fligg a stabilizator szerkezetétél. A leginkabb
alkalmazott antioxidans hidrolitikus stabilitdsa kicsi; ennek gyakorlati kovetkezményei
egyeldre belathatatlanok.

A heterogén polimer rendszerekkel kapcsolatos kutatasaik hagyomanyosan kiterjednek egyes
polimer keverékekre, tobbkomponensii polimer rendszerekre és a szalerdsitésii tarsitott anyagi
rendszerekre. 2003-ban a PVC, a klorozott PVC és a klorozott polietilén kozotti
kolcsonhatdsokat, valamint ezen anyagok kolcsonds -elegyithetdségét tanulméanyoztik,
kiilonds tekintettel e tényezOk hatasara a keverékek szerkezetére és tulajdonsagaira.

Osszefiiggést allapitottak meg a szénszalak elektrokémiai feliiletkezelése soran lejatszodo
kémiai reakciok, illetve a kialakuld reaktiv csoportok szama, és a szalerdsitésti tarsitott
anyagokban fellép6 hatarfeliileti adhézid kozott. A hatarfeliileti reakciokat, illetve az adhéziot
epoxigyanta és polikarbonat matrixokban vizsgaltak. Megallapitottdk, hogy epoxigyanta
matrixban az adhézié mértékét a szal feliiletén talalhato reaktiv csoportok szama, mig a hére
lagyuld polikarbonat esetében a lancvégén talalhatd, korlatozott szamt funkcids csoport
hatarozza meg. A hatarfeliileti kdlcsonhatas erdsségét kapcsoldanyagokkal modositottak, és
Osszefiiggést allapitottak meg a lejatszodd kémiai reakciok, a kialakuld hatarréteg szerkezete
¢s a hatarfeliileti nyiroszilardsag kozott.

Vizsgéltdk a szerkezet és a tulajdonsdgok kapcsolatat tdltdanyagot tartalmazo, tarsitott
anyagokban. Megallapitottak, hogy a toltbanyagok aggregacioja azok jellemzditdl ¢&s
mennyiségétdl, valamint a feldolgozas koriilményeitdl fiigg. Az aggregacio kovetkeztében a
kompozit tulajdonsagai romlanak. Fesziiltséganalizissel meghatdroztak a toltdanyagot
tartalmaz¢ tarsitott anyagokban kialakulod hatarfdzis hatdsat a kompozit tulajdonsagaira és
esetében kimutattak, hogy az adott rendszerek tulajdonsagait a rétegszilikat feliiletkezelése és
a delaminécio mértéke hatarozza meg.

A bioldgiailag lebonthatdé millanyagok eldallitdsara és természetes alapanyagok
felhasznalasara iranyuld kutatasaikban vizsgaltak a celluloz-acetait modositasat kiilonbozo
alifas poliészterekkel, és meghataroztdk a modositas koriilményeinek hatasat a termék
szerkezetére és tulajdonsagaira. Kimutattak, hogy a monomer és az ojtott kaprolakton eltéréen
befolyasolja a celluloz-acetat tulajdonsagait: az elobbi kiils, az utdbbi belsé lagyitast
eredményez. Tanulmanyoztak a cellul6z savas €s enzimatikus bontasat abbol a célbdl, hogy a
bomlastermékeket alifas poliészterrel kombindlva, biologiailag lebonthaté miianyagot
allitsanak eld. Megallapitottadk, hogy a savas lebontas egyenletesebb szerkezetli
bomléstermékekhez vezet, mint az enzimatikus bontds. Természetes erdsitdanyagok
felhasznalasaval, modositott polipropilén tarsitott anyagokat allitottak eld; ezekbdl kiillonb6zo
hasznalati targyak és akusztikus eszk6zok készithetdk.

A Drezdai Polimer Intézet munkatarsaival egylittmiikodve szisztematikus vizsgalatokat
végeztek az altaluk kordbban kidolgozott, kvaziéld gyokds polimerizacios eljarassal eldallitott
polisztirol makromonomeren alapulva annak megallapitasara, hogy az ezekbdl szintetizalt
poli-(propilén-g-sztirol) ojtott kopolimerek kompatibilizalo hatdsa miként fiigg azok
szerkezetétél. Az igy nyert modell kopolimerekkel kapott polipropilén-polisztirol blendek
pasztazd elektronmikroszkopos vizsgéalata az altalanosan elfogadottnak vélt tendencidval
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ellentétes fiiggést mutatott az ojtott blokk-kopolimer kompatibilizalé hatdsdnak az elagazé
lanc hosszatol valo fiiggésérol.

Az Uj tipusu, hidrofil és hidrofob polimer lancokbol alldé amfifil, nanofazisu polimer
kotérhalok szerkezetérél spin diffuzios szilardtest NMR és  kisszogli rontgenszorasi
mérésekkel nyertek jszert informaciokat. A kapott eredmények egyértelmiien bizonyitjak a
nano-méretli fazisszétvalast. Meglepd modon, igen ¢les, gyakorlatilag atmenet nélkiili
fazishatar talalhatd a nem elegyedd polimer lancok fézisai kozott. Ezek a kiilonleges
szerkezetli polimer kotérhalok szamos 11j nanoszerkezetii, hibrid-kompozit kiindulasi anyagaul
szolgalhatnak.

Elektrokémiai kutatasaik soran megallapitottak, hogy a Pt(111) egykristalyon kialakulo
kettosréteg-kapacitas elektrodpotencial gorbéjén megjelend cstics a feliileti viz-dipdlréteg
atfordulasanak tulajdonithato. Ertelmezték a Pt(111) elektrodon mérheté impedancia
spektrumokat, és azonositottak a megfeleld adszorpcios és diffuzios folyamatokat.

A Fe?*IFe** elektrodreakeidt az eléz8 évek soran kidolgozott, kombinalt zaj- és impedancia-
mérésen alapuld moddszerrel vizsgalva megallapitottdk, hogy a mért atlépési tényezd 1%-on
beliil megegyezik az elméletileg varhato 0,5 értékkel.

Meérési modszert dolgoztak ki vizes higitdsu festékanyagokbol kialakitott bevonatok
védoképességének gyors mindsitésére. Kimutattak, hogy a perklorationok, a korabbi altalanos
felfogassal ellentétben, savas kozegben szamottevé mértékben redukalhatok fém vassal és
kobalttal. E kutatasi eredmények alapjan megtervezheté egyes perklorat-szennyezések
felszamolasa, és karos kornyezeti hatasok sziintethetok meg.

Megallapitottak, hogy a H, gaz és a H' ionok kozott kialakuld egyensily, a fémkorrézio
koriilményei kozott is, katalitikus folyamat. Bizonyitottak, hogy a cink vasra vonatkoztatott
védohatdsa magasabb hémérsékleten azért sziinik meg, mert a cink passzivitasat okozé ZnO
jol katalizalja az O, molekula ionizalodasat, aminek eredményeként novekszik a katodos
folyamat sebessége.

Ionos permanganat-komplexek szintézise €s vizsgalata sordn szamos érdekes €s szokatlan
reakciot észleltek. Az ammonia ligandumot tartalmazo, cink-, illetve réz-permanganat
komplexek termikus bomlasakor intramolekularis redoxireakcio jatszodik le. Oxigén
felszabadulasa nélkiil viz és ammonia fejlédik, és MeMn,O, tipusu vegyiiletek alakulnak ki.
Mivel a fém-mangéan-oxidok szabad koordinacios helyekkel rendelkezo katalizatorok, az
ammonia részleges oxidacigja és kis mennyiségii NO, illetve NO, képzddése is kimutathato.
Redoxi-reakciokat tapasztaltak kadmiumsé és hexaamminnikkel(IT)-permanganat termikus
bomlésa soran is, ugyanakkor a diammin-eziist(Il)-s6 redoxireakcidjaban fémeziist képzddott.

Természetes eredetii poligalakturonat- (PG) és malat-fémkomplexeket eldallitottak eld.
Megallapitottdk, hogy vas(I)-poligalakturonat csak nitrogén atmoszférdban, alacsony
hémérsékletli liofilizacid soran képzédik. Levegén, 50-60°C-on végzett szaritaskor
Fe(Il):Fe(IIT):PG = 1:1:3 osszetételli komplex alakul ki. A kapott vas(IL,III)-vegyliletben a
vas(ll) olyan stabilis szerkezeti helyzetben van, hogy még hidrogén-peroxiddal sem
oxidalhato vas(Ill)-vegyiiletté. Megallapitottak, hogy kemilumineszcencids rendszerben a
fém-poligalakturonatok, a fémtél ¢és a komplex mindségétdl fliggetleniil, nagyobb
koncentracidkban prooxidans tulajdonsaguak. A fizioldgias tartomanyba esd, alacsonyabb
koncentracioknal azonban a Mg-, a Mn- és a Zn-poligalakturonatok a kisérleti rendszer
fényintenzitasat nem befolyasoljak.

A Semmelweis Egyetem altal koordinalt, ,,Komplex prevencids kutatasok a hazai egészségi
allapotok javitasara; természetes eredetii antioxidansok in vitro és in vivo vizsgalata” cimii
NKFP projekthez kapcsolodéan szamos gyogyndvény szerves hatdanyag- és fémtartalmat
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hataroztdk meg. Ezek koziil kiilonosen fontos a kiilfoldrél szarmazod gyogyndvénydrogok
vizsgalata, ¢és Osszevetésiik a hazai drogokkal. Megallapitottdk, hogy a kiilf6ldrél szarmazo
gyogynovények egy részének hatdéanyag- ¢és a fémtartalma jelentdsen eltér a hazai
gyogynovényekétol, illetve a szakirodalomban leirt atlagos koncentracioktol. Egyes Kinabol
szarmazo gyogynovények esetében jelentds mennyiségii koffeint mutattak ki és tobb elem
(Al, As, Ba, Cr, Cu, Fe, Mn, Ni és Ti) koncentracidja is jelentésen meghaladta a hazai
atlagértékeket.

Kornyezetkémiai kutatasok

A poliéter €és poliészter tipusu, természetes és szintetikus makromolekulak Osszetételének
meghatarozasara az utobbi években elterjedt modszert, a GC/MS-hez kozvetleniil kapcsolt
termikus hidrolizist és metilezést, sikeresen adaptaltak és alkalmaztak 1€gkorbdl szarmazo
aeroszolok kiilonbozé szemceseméretli frakcidinal a szerves széntartalom meghatarozasara.
Ezen, 10-100pg tomegii, csak részben oldhaté mintak, tobbé-kevésbé makromolekuléris
szerves anyaga mas metodikakkal nem elemezhetd.

Uj nagyteljesitményii folyadékkromatografias és HPLC/MS modszert dolgoztak ki
ndvényolajok gyors elemzésére és eredetének vizsgalatira, valamint kornyezetszennyezd
anyagok novényi fehérjékhez torténd kotddésének tanulmanyozisara. Meghataroztdk és
leirtdk, hogy a vizsgalt szennyez0 molekuldk (peszticid bomlastermékek, oldoszerek,
feliiletaktiv anyagok) lipofilitdsa és sztereokémiai viszonyai hogyan befolyasoljak a kialakulo
kolcsonhatas erdsségét. Bizonyitottdk a Trucker 3 modell alkalmazhatésdgat nagy
kromatografias adatmatrixok értékelésére.

Szamos, elsésorban kornyezetvédelemhez és ipari korroziévédelemhez kapcsolodo analitikali
feladatot oldottak meg hazai iparvallalatok és mas kutatohelyek részére.

Brom-tartalmu égésgatlokat €s antimon-trioxid szinergista adalékot tartalmazo iitésallo
polisztirol hdbomlasat vizsgaltak termikus modszerekkel. Megallapitottak, hogy az égésgatlok
nem befolyasoljak Iényegesen a polimer elsddleges bomlasi reakcidit. Antimon-trioxid
jelenlétében ugyanakkor kétlépcsds bomlasi mechanizmus alakul ki.

Zeolit molekulasziirOk, valamint nagyfeliiletli szenek hat4sat tanulmanyoztak halogéntartalmu
égésgatlok, ¢és égésgatlokat tartalmazd fa-, illetve milanyaghulladékok hébomlasi
folyamataira. Megallapitottak, hogy a nagy porusméretii alkali-zeolitok a nagyméretii
halogénezett aromés szénhidrogéneket eltavolitjdk a pirolizis-olajbol, a klor- és brom-
fenolokat azonban nem. Egyes elektronikai hulladékok aktiv szenek jelenlétében torténd
hébomldsakor a termékeloszlas jelentdsen modosulasat figyelték meg az eredeti
hulladékokhoz képest; Gj reacidutakat tételeztek fel, és azokat kisérletileg is igazoltak.

Biztatd eredményeket értek el egy propilén-glikol alapti hiitékozegben alkalmazhato,
korr6ziovédo hatasu adalék kifejlesztésében. Eddigi eredményeik alapjan realis esély van
propilén-glikol alap®i, kdrnyezetbarat, a gépjarmiivek mellett ipari hiitérendszerekben is
hasznalhat6, alacsony dermedésponti hiitékozeg kifejlesztésére. Ezzel a hiuitokozeggel
helyettesiteni lehet az eddig széles korben alkalmazott, kdrnyezeti szempontbol veszélyesnek
mindsiilo, etilén-glikol alapu hiitékozegeket.

OM KFHA projekt keretében vizsgaltak a kornyezeti karelhéritas lehetségeit Garé és Hidas
térségében, ahol a korabban lerakott €s nem megfelelden tarolt, 16 ezer tonna vegyes poliklor-
benzol sulyos talaj- és talajvizszennyezést okozott. Miiszaki és gazdasagi szempontbol
optimalis féliizemi eljarasokat fejlesztettek ki a szennyezett talaj és a talajviz tisztitasara.
Talajtisztitasra az ellenaramt reaktiv termodeszorpcid, és az eluatum ezt kovetd katalitikus
oxidacidja bizonyult a leghatékonyabb megoldasnak. A szennyezett viz tisztitasara tobbféle
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fél-lizemi eljarast (sztrippelés a kihajtott klor-benzolok katalitikus oxidéaciojaval, UV-
oxidacio, illetve szolaris fotokatalitikus oxidacio) fejlesztettek ki; ezek mindegyikével
elérhetd a kivant tisztitasi hatasfok. Gazdasagi megfontolasok alapjan ugyanakkor e harom
eljaras kombinacioja latszik a legjobb ipari megoldasnak.

Hazai energiaiiltetvényrdl szarmazo fiatal fahajtdsok, valamint nemzetkdzi egyiittmitkodésbol
szarmaz6 famintak, mint energiahordozo biomasszak esetében tanulmanyoztak, hogy a kéreg-
, az asvanyi anyag-, valamint az extrahalhat6 anyag tartalom miként befolyasolja a termikus
sajatsagokat. A mérési adatokat kemometriai, valamint reakciokinetikai moddszerekkel
értékelték. A vizsgalatok soran olyan, a szakirodalomban eddig nem ismert Osszefiiggéseket
tartak fel, amelyek eldsegitik a kiilonb6zé biomasszak kozott észlelhetd hasonlosagok és
kiilonbségek értelmezését.

A napenergia termikus hasznositasara iranyuld kutat6-fejlesztd munka soran, a Dunatijvarosi
Foiskolaval egylittmiitkddésben, kifejlesztették, bevizsgaltak, és hotani, valamint gazdasagi
szempontbol jellemezték a napfényalld miianyag kollektorbdl és atmoszférikus nyomasu
melegviztartalybol alld6 napenergias vizmelegitd prototipusat. A berendezés, a jelenlegi
szolaris vizmelegitd rendszerekhez képest, joval kisebb beruhdzasi koltséggel alakithato ki, és
a 20 évre szamitott életciklus koltségeket tekintve 30-40%-o0s megtakaritast igér.

A BME Vegyipari Miiveletek Tanszékével kozos kutatasaik soran a szakaszos, extraktiv
desztillacio alkalmazhatosagat vizsgaltak minimalis, illetve maximalis forraspontt
azeotropokra, kozbenso forraspontt oldészerek alkalmazasaval. Modellszamitasokkal
feltérképezték a varhato hatékonysagot és gazdasagossagot, majd elképzeléseiket kisérleti
uton, nagylaboratoriumi berendezésben igazoltak.

NKFP projekt keretében vizsgaltdk a timfoldgyartas soran keletkezd veszélyes hulladék, a
vOrosiszap fémtartalmanak kinyerési lehetéségeit, kiilonos tekintettel a plazmatechnoldgiara.
fvplazmaban végzett olvadékredukcioval a voOrdsiszap vastartalmanak mintegy 75%-at
sikeriilt kinyerniiik. A vasolvadék kevés szenet, sziliciumot, magnéziumot, titant és
aluminiumot tartalmazott. A voOrdsiszapban 1évé nidbium gyakorlatilag teljes mértékben a
fémfazisba keriilt. Vizsgaltadk a vorosiszap fémkomponenseinek klorozasos illositassal torténd
elvalasztasat is. Megallapitottak, hogy foszgénnel, 850°C-on torténd illositaskor a vas és titdn
gyakorlatilag teljesen, mig az Al és a Na, 68%, illetve 82%-ban nyerhetd ki.

Beszamolo néhany kiemelt kutatasi eredményrol
Elektroszorpcios és elektrokatalitikus kutatdsok

A kutatolaboratériumban folyd elektroszorpcios és elektrokatalitikus kutatasok alapvetd célja
az elektrokémiai rendszerek hatarfeliiletein lejatszodd folyamatok pontos megismerése,
kiilonos tekintettel a mindinkabb elétérbe keriild nanotechnologiai eljarasokra. E kutatdsok
tipikusan interdiszciplinaris jellegliek: a klasszikus elektrokémiai, kolloidkémiai, korr6zids és
kornyezetkémiai kutatdsok hatérteriiletein mozognak. Az elmult idészakban elsésorban a fém-
oldat hatarfeliileteken lejatszodd elemi adszorpciés folyamatokat tanulményoztak,
elektrokémiai impedancia spektroszkopias, voltametrids, elektrokémiai zajméréses, valamint
radioaktiv nyomjelzéses modszerekkel. Fontosabb eredményeik a kovetkezékben foglalhatok
Ossze:

e A fémoxid-elektrolit hatarfeliileten végbemend anion-adszorpcié mechanizmusanak
vizsgalata soran megallapitottak, hogy az adszorpci6 feltétele az oxidfeliilet
protonalodasa.

41



e A fémionok mas fémek feliiletén torténd adszorpcidja alapvetd reakcidlépés minden, a
hatarfeliileteken  Osszekapcsolodo, két- ¢és  tobbfémes rendszer kialakulasaban.
Bizonyitottak, hogy a rédium-ionok platinan jol adszorbealddnak, mikdzben az ionizacios
potencial hatarozottan eltolodik.

o Tisztaztak, hogy a Pt(111) elektrodon, olyan vizes oldatokban, ahol az elektrod feliiletén
csak hidrogén-, illetve hidroxid-ionok adszorbealdodhatnak, a voltametrias és impedancia
mérésekben miként tikrozédik a felilletre torténd hidrogén-, illetve hidroxid-ion
adszorpcié. A folyamatok sebességére kiiszobértékeket adtak meg, és kovetkeztetéseket
vontak le az adszorpcié mechanizmusara. Az adott rendszerekben a kettésréteg kapacitas -
elektrédpotencial gorbén megjelend csucsot azzal magyarazzak, hogy a csucsnak
megfeleld potencialon a hatarfeliileti vizréteg, mint dipdlus-sor, atfordul.

e Kimutattdk, hogy a perklorationok, a korabbi altaldnos felfogassal ellentétben, savas
kdzegben, szamottevé mértékben redukalhatok fém vassal és kobalttal. Ezek az
eredmények segitséget nyujthatnak egyes perklorat-szennyezések felszdmolasahoz.

A témaban megjelent fontosabb kozlemények

1. Horanyi Gy: Electrocatalysis - Heterogeneous in encyclopedia of catalysis (Horvath IT
ed). Vol. 3. Wiley-Interscience, John Wiley & Sons Inc, Hoboken NJ, 2003, pp 115-155

2. Bakos I, Szab¢ S: Electrochemical adsorption of rhodium on platinum. Journal of Electro-
analytical Chemistry, 547: 103-107 (2003)

3. Pajkossy T: Voltammetry and impedance of Pt(111) electrodes in aqueous KCIO,4
solutions, Z. Phys. Chem., 217: 351-363 (2003)

4. Pajkossy T. Kolb DM: On the origin of the double layer capacitance maximum of Pt(111)
single crystal electrodes, Electrochem. Comm., 5 (4): 283-285 (2003)

5. Lang GG, Horanyi Gy: Some interesting aspects of the catalytic and electrocatalytic
reduction of perchlorate ions. Journal of Electroanalytical Chemistry, 552: 197-211 (2003)

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok

Az AKKL kutatéi a hazai kutatohelyek koziil tobb akadémiai kutatointézettel (KK-KI, KK-
IKI, ATKI, FKK-GKL) és egyetemi tanszékkel (ELTE, BME, VE, ME, SZE, DE) dolgoztak
egylitt kiilonféle kutatasi témakban. Az AKKL a BME-vel kozosen miikodteti a hazai
feliiletmérnok-képzés bazislaboratoriumat, és a Veszprémi Egyetem kihelyezett tanszékeként
is részt vesz a hazai felséfoku oktatasban. Az Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Osztaly
gyakorlatilag egy szakmai egységet alkot a Budapesti Miiszaki Egyetem Mianyag- és
Gumiipari Tanszékével. A kutatolaboratorium munkatarsai ezen kivill a kovetkezd
egyetemeken tartanak gradualis és posztgradualis kurzusokat: CEU, ELTE, SOTE, ME, SZE,
DE, Dunatjvarosi Féiskola.

Nitrid-rétegek feliiletkémiai jellemzésében a Leobeni Banyaszati Egyetemmel, plazmakémiai
folyamatok termodinamikai szdmitdsaiban az OTA Szervetlen Kémiai Intézetével, platina
elektrodok toltésmentes potencialjanak meghatarozasaban az Ulmi Egyetemmel, napenergias
desztillalo berendezések fejlesztésében a Cagliari Egyetemmel mitkodnek egyiitt.

Igen eredményes az AKKL egyiittmiikodése a Drezdai Polimer Intézet és a mainzi Polimer
Kutatasi Max Planck Intézet munkatdrsaival, valamint a Freiburgi Egyetem
Makromolekuléaris Kémiai Tanszékével, az ottani Anyagtudoményi Kutatdsi Centrummal €s a
Nottinghami Egyetemmel. Kétoldalu egyiittmiikodés keretében a két indiai kutatohellyel, a
Jodhpur Egyetemmel, valamint az Indian Institute of Technology-val végeznek ko6zos
kutatasokat.
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IV. Hazai és nemzetkozi palyazatok

Hazai palyadzatok

A kutatoélaboratorium kutatoi 2003-ban a kovetkezd OTKA palyazatok miivelésében vettek

részt:

Nemegyensulyi, Langmuir-Blodgett  tipusi  szupramolekuldris  rendszerek
stabilitasvizsgalata XPS technikaval (T25789)

Kozepes amplituddju perturbaciora kiterjesztett EIS modszer kidolgozasa ¢és
alkalmazasa korr6zios folyamatok kinetikajanak vizsgalatara (T26727)

Kvaziéld gyokos polimerizécios rendszerek (T29711)

Hatarfeliileti kdlcsonhatasok vizsgalata heterogén polimer rendszerekben (T29719)
Amfifil kotérhalok biokompatibilitdsanak kutatasa (F29728)

Relaxacios folyamatok tanulmanyozasa fém/elektrolit hatarfeliileteken (T30150)
Szilard katalizatorok eldallitasa szerkezet- és feliiletmodositassal, és alkalmazasuk
szerves vegyiiletek atalakulasaiban (T30156)

C3Ng4 és CNy fazisokat tartalmaz6 rétegszerkezetek kutatasa (T30424)
Szerkezet-tulajdonsag Osszefiiggés heterogén polimer rendszerekben (T30579)
Modositott feliileti rétegek mechanikai tulajdonsagainak vizsgalata (T30833)
Elektrokatalizis ¢€s elektroszorpcid klasszikus moddszereinek helye és szerepe a
modern kutatasban (T31703)

A rénium, iridium ¢és rodium idegen fémfeliileteken végbemend adszorpcidjanak és a
rénium korr6zidgyorsitd hatasanak vizsgalata (T31846)

Uj tipusti csillag polimerek szintézise és oldataik sajatsagainak tanulmanyozasa
(T33107)

Hdébomlasi folyamatok kdlcsonhatésa polimer keverékekben (T33111)
Béta-polipropilén és kétalkotds rendszerei (T34230)

valamint a stabilitas egyes kérdéseinek vizsgalata (T37687)

A réz-aluminium fémpar korrdzids sajatossagai (T37693)

Adalékanyagok hatdsa a hulladékhasznositds szempontjabol fontos hdébomlasi
folyamatokban (T37704)

Biomassza tiizeldanyagok optimalis hasznositasat eldsegitd alapkutatas termikus
analizis segitségével (T37705)

Szerves aeroszol képzddése felhéfolyamatokban (T43578)

Uj tipust amfifil kotérhalok duzzadasi dinamikajanak tanulményozasa (F31901)

Uj MINP modellek kidolgozasa anyagcsere haldzatokra (F35085, kozremiikddéként)

A kutatdlaboratorium a kovetkez6 NKFP programokban mitkodott kozre 2003-ban:

Hosszi élettartami  human-iziileti protézisek kifejlesztése (NKFP 1/013/2001.
Koordinator: MTA KK-AKKL)

Komplex prevencids kutatasok a hazai egészségi allapotok javitdsara; természetes
eredet(i antioxidansok in vitro és in vivo vizsgalata (NKFP 1/016/2001. Koordinator:
Semmelweis Egyetem)

Validalt célmolekulakon alapuld gyodgyszer €s diagnosztikum tervezés: szabadgyok-
fogo tulajdonsagt, természetes eredeti szerves fémkomplexek (NKFP 1/047/2001.
Koordinator: MTA KK-KI)
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Kornyezetbarat, piacképes termékfejlesztés ¢€s kornyezetvédelmi kutatdsok az
aluminiumiparban (NKFP 3/035/2001. Koordinator: Veszprémi Egyetem)
Természetes nyersanyagbazison alapuld és/vagy biologiailag részlegesen, illetve
teljesen lebomlo, tarsitott anyagbol késziilt termékek eldallitasa és alkalmazasa
(NKFP 3A/0036/2002. Koordinator: MTA KK-KI)

A kutatohely altal miivelt egyéb hazai palyazatok a beszdmolasi évben a kdvetkezdk voltak:

Poliamid-6 nanokompozit (OM KFHA 00151/2001)

Nem nutritiv tdplalkozasi faktorok jelentdsége a maj €s bélbetegségek gyogyitasaban:
Természetes eredeti antioxiddnsok in vitro és in vivo vizsgalata (Népjoléti
Minisztérium, ETT 250/2000)

Hibrid elvélasztdé miiveletek Osszehasonlitdsdra alkalmas mérdrendszer kialakitdsa
(OM KFHA 02335/2000)

Klorozott szénhidrogénekkel szennyezett talaj és talajviz karelharitdsanak vizsgalata
és fejlesztése (OM KFHA 00919/2002)

A talaj termdképességét befolydsold bioldgiai illetve mikrobioldgiai folyamatokat
gatld kornyezetszennyezd anyagok szinergista, illetbe antagonista hatdsanak
felmérése (Kornyezetvédelmi Minisztérium, KAC K0O441232001)

Feliiletaktiv anyagok adszorpcidja és deszorpcidja magyarorszagi talajtipusokban, a
folyamatot  befolyasolé  koriilmények  meghatarozdsa  (Kdrnyezetvédelmi
Minisztérium, KAC K0441242001)

Biodizel hasznalt siitéolajbol (KMFP 00042/2001)

Uj hordozéanyag helikopterrel végzett, biologiai szinyogirtashoz (OM KFHA
00708/2003)

OM miiszerpalyazat (OM MU-55/02)

Nemzetkozi palyazatok

A kutatolaboratorium kutatoi az alabbi EU palyazatok kidolgozasaban vettek részt 2003-ban:

Uj, feliiletmodositott, 1angallé polimer rendszerek kifejlesztése a tomegkozlekedés és
mas terliletek biztonsaganak javitasa céljabol (G5RD-CT-1999-00120)

Uj, felilletmodositott anyagpar-rendszerek protézisekhez (EU CRAFT G5ST-CT-
2002-50247 NSE PRO)

Ujszerli, ivplazmas eljaras veszélyes hulladékok lebontisara, és nagy értéki
épitdéanyagok egyidejii eléallitasara (GRD1-2000-25035)

Elektromos ¢és elektronikus berendezések hulladékainak kezelése €s ujrahasznositasa.
Integralt termikus-kémiai eljaras halogéntartalmti anyagok artalmatlanitasara (GIRD-
CT-2002-03014)

Egyéb nemzetkozi palyazat:

DuPont Research Award

V. Az év folyaman megjelent jelentosebb publikaciok

1. Blazso M, Janitsek S, Gelencsér A, Artaxo P, Graham B, Andreae MO: Study of tropical
organic aerosol by thermally assisted alkylation-gas chromatography mass spectrometry.
Journal of Analytical and Applied Pyrolysis, 68-69: 351-369 (2003)
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. Cserhati T, Forgacs E: Cyclodextrins in chromatography. RSC Chromatography
Monographs (Smith RE ed). The Royal Society of Chemistry, Cambridge, UK, 2003, pp
1-157

. Foglein KA, Babievszkaya 1Z, Szépvolgyi J: Recent studies on the decomposition of n-
hexane and toluene in RF thermal plasma. Plasma Chemistry and Plasma Processing,
23(2): 233-243 (2003)

. Foldes E, Szab6 Z, Janecska A, Nagy G, Pukanszky B: Quantitative analysis of functional
groups in HDPE powder by DRIFT spectroscopy. Macromolecular Symposia, 202: 97-
115 (2003)

. Horéanyi Gy: Electrocatalysis - Heterogencous in encyclopedia of catalysis (Horvath IT
ed). Vol. 3. Wiley-Interscience, John Wiley & Sons Inc, Hoboken NJ, 2003, pp 115-155

. Ivan B, Fonagy T, Erdey-Graz T, Holl6-Szabé G, Szesztay M, Schulze U, Pionteck J:
End-functional polystyrenes via quasiliving atom transfer radical polymerization and new
polymer structures therefrom. ACS Symposium Series, 854: 331-341 (2003)

. Lelkes Z, Rév E, Steger Cs, Varga V, Fonyo Zs, Horvath L: Batch extractive distillation
with intermediate boiling entrainer. Proc. ESCAPE-XIII, Lappeenranta, 2003, pp 197-202

. Popok VN, Khaibullin RI, Téth A, Beshliu V, Hnatowicz V, Mackova A: Compositional
alterations of polyimide under high fluence implantation by Co* and Fe* ions. Surface
Science, 532-535: 1034-1039 (2003)

. Sreedhar B, Bhaskar V, Sridhar Ch, Srinivas T, Koétai L, Szentmihalyi K: Acylation of
alcohols and amines with carboxylic acids: a first report catalyzed by iron(lll)oxide-
containing activated carbon. Journal of Molecular Catalysis A: Chemical, 191(1): 141-147
(2003)
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A kutatolaboratorium 2003. évi tevékenységének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokdzpont, Anyag- és Kornyezetkémiai
Kutatélaboratorium

Atlaglétszam: 75 Ebbdl kutato: 46

35 év alatti, intézeti allomanyban levo kutatok szama: 21

Az év folyaman megjelent 6sszes (tudomanyos és ismeretterjesztd) publikaciok szama: 110

Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos publikéacié szama: 109

ebbdl  idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 62 idegen nyelvi hazai folyoiratban: 4
nemzetkozi egyiittmitkodés keretében: 22 SCI altal regisztralt folyoiratban: 61
Osszesitett impakt faktor: 81,785 Osszes hivatkozasok szama: 667

Osszes hivatkozas szama, 6nidézetek nélkil: 477

Megjelent konyv: 2 konyvfejezet: 17 jegyzet:
Ebbdl magyar nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 7 jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 3 Megvédett MTA doktori értekezés: O

Bejelentett talalmanyok szama: 2 megadott szabadalmak szama: 1
ebbsl  kilfoldon: 1 ebbdl kiilfoldon: 1

Ertékesitett szabadalmak szama: 0

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos

szobeli el6adasok szama: 42 poszterek szama: 42

Rendszeres hazai fels6foki1 oktatési tevékenységet végzok szama: 23

Nemzetkozi tudomanyos bizottsagi tagsag: 6 nemzetkdzi folyoirat szerk. tagsag: 9

Az év folyaman a teljes koltségvetési timogatas 0sszege: 377,478 MFt
beruhazasi tamogatas: 0 MFt fiatal kutatoi allashelyek szama: 7

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama: 21

az id0szakra vonatkoz6 szerzddésallomany: 14,979 MFt

Az év folyaman miivelt OM KFHA palyazat témainak szama:
NKFP: 5 a targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 32,393 MFt
egyéb: 5 a targyévre vonatkozo szerz6désallomany: 8,801 MFt

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol miivelt témak szama:
EU forrasbol: 4 a targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 9,849 MFt

Egyéb: 0 a targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 0 MFt

Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama: 8

A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 5,140 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzédésallomany: 0,640 MFt
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