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I. A Kutatohely f6 feladatai a beszamolasi évben

A Kutatokozpont {6 feladata a kémia és a vele rokon szaktudoméanyok (elsésorban az
¢lettudoméanyok ¢és a fizika) fontos terililetein olyan alapvetd és nemzetkdzi szinvonali
tudomanyos kutatasok folytatasa, amelyek nagyobb létszdmu kutatocsoportok Osszehangolt
tevékenységét és korszerli nagymiszeres modszerek koordinalt alkalmazasat igénylik.

A kutatohely fontos feladata tovabba az egyetemi oktatdmunkdban és a posztgradualis
képzésben vald részvétel.

A Kozpont tevékenységében lényeges szerepiik van a gyakorlati célokat szolgald kutatasi
programoknak. Ebbdl a szempontbol kiemelkedd jelentdsége van a 2004-ben elnyert, ,,Kémia
az ¢letmindség javitasaért” c. (GVOP) kooperacios kutatokdzpont palyazatnak.

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont 2004. évi tudoményos kutatasait a funkciondlis anyagok
kémiai kutatasanak tematikaja foglalta egységes keretbe.

A kutatasi tevékenység 0 iranyai a kovetkezdk voltak:

Biomolekularis és szerves kémiai kutatasok,
Feliiletkémiai és katalizis kutatasok,

Szerkezeti kémiai és reakcidkinetikai kutatasok,
Anyagtudomanyi és kornyezeti kémiai kutatasok,
Nuklearis kémiai kutatasok.
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VI. A kutatohely 2004. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont

Atlaglétszam': 453 Ebbél kutato®: 252

35 év alatti, intézeti allomanyban levo fiatal kutatok szama: 109

Az év folyaman megjelent 0sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama: 340
Az év folyaman megjelent dsszes tudomanyos publikacié szama®: 336

Ebbol idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 242 idegen nyelvii hazai folyoiratban: 3
nemzetkdzi egyiittmiikodés keretében: 104 SCI 4ltal regisztralt folyoiratban: 233
Osszesitett impakt faktor: 345,837 osszes hivatkozas szama*: 3675

Osszes hivatkozas szama Onidézetek nélkiil: 3098

Megjelent konyv: 2 konyvfejezet: 47 jegyzet: -
ebbol magyar nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 1 jegyzet: -
Megvédett PhD értekezés: 15 Megvédett MTA doktori értekezés®: 1
Bejelentett talalmanyok szama: 2 Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szama: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli el6adasok szama: 164 poszterek szama®: 169

Rendszeres hazai felséfoki oktatasi tevékenységet végzék szama': 64

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 32 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 33
Az idGszak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege: 1.900,168 MFt
Beruhdzasi timogatas: 26,462 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szama®: 4
Az év folyaman miivelt OTKA témak szama: 68
A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 79,267 MFt
Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama: 76
NKFP: 11 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 242,783 MFt
Egyéb: 65 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 202,951 MFt

Az év folyaman miivelt NFT témék szama®: -
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: - MFt

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol miivelt témak szama'®: 17

EU forrasbol: 15 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 125,397 MFt

Egyéb: 2 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 0,792 MFt
Egyéb palyazatok keretében miivelt téméak szama'': 13

A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 15,554 MFt

Kiilsd alvallalkozokkal ktott szerzédésallomany™: - 27,973 MFt

Megjegyzések

1. A Kutatokozpont egészére vonatkozd tdblazat adatai egyiittesen tartalmazzdk az 6t intézet Gsszeadott
adatait, tovabba a Kozpont egészéhez rendelt részlegek, ill. anyagi eszkozok személyi, ill. pénziigyi
adatait.

2. A publikaciok adatai nem az intézetek halmozott adatai, azok a Kézpont egészére vonatkoznak.




Kémia,i Kutat()k,iizpont i
BIOMOLEKULARIS KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri it 59/67. 1525 Budapest, Pf. 17.
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I. A Kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

A Biomolekuléris Kémiai Intézet {6 feladata volt 2004. évben:

e nemzetkdzi szinvonali tudomanyos kutatdsok folytatasa az ¢l6 szervezetek kémiai
folyamatainak, az ezekben szerepet jatsz6 molekulaknak a megismerése, a folyamatok
kedvezd iranyu befolyasolasa, illetve a molekulak tervezése és szintézise teriiletén.

Az Intézet tovabbi feladatai voltak a kovetkezok: részvétel az egyetemi oktatasban és a
posztgradudlis képzésben, valamint szakmai tanicsadas és gyakorlati céli kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

I1. Az év folyaman elért kiemelkedd kutatasi és mas jellegii eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Palladium-katalizalt, keresztkapcsolasos technika kiterjesztésével piridazingylriivel
kondenzalt 0j heteroaromas rendszereket szintetizaltak, és nemzetkozi kooperacioban
vizsgaltdk az 1j szarmazékok biologiai (interkalalo) hatdsat.

Uj fenotiazin-szarmazékokat ismertek fel és szintetizaltak, melyek a multidrog-rezisztencia
gatladsa terén aktivnak bizonyultak. Minthogy a tumoros betegségek kezelésének egyik
legnagyobb akadalya az, hogy a hatékony tumorgétlo szereket a szervezet 6nként (un. ,,efflux
pumpa” mechanizmussal) eltavolitja, ezek az anyagok, melyek éppen ezt az eltavolitast
gatoljak, fontosak lehetnek a gyogyitasban.

Ikerionos reaktiv heterociklusok atrendez6dését figyelték meg, és tobb esetben sikerrel
értelmezték e bonyolult folyamatok reakciomechanizmusat. Az elért kutatisi eredmények
lényeges hozzajarulast nyujtanak ujabb  ciklizaciés reakciok kidolgozasahoz  és
altalanositasahoz.

Olyan kinkona alapti bifunkcionalis organokatalizatorokat (fématomot nem tartalmazo
szerves katalizatorokat) allitottak eld, amelyek aszimmetrikus Michael-addicios reakciok
megvaldsitasara alkalmasak. fgy szamos, gyogyéaszatban alkalmazott kiralis hatoanyag
szintézise valik lehetdvé. Az 1) modszer eldnye, hogy nem alkalmaz nehézfém
katalizatorokat, a végtermék tisztitdsa ezaltal egyszeriibbé valik, s a kornyezet nehézfém
terhelése is megsziinik.

Kutatoi kapacitas: 7 6
ebbdl intézeti allomanyban: 516
Teljes raforditas: 40 M Ft
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ebbol palyazati forras: 18 M Ft
Az irodalombodl ismert diketon intramolekularis aldolkondenzacidjat vizsgaltak, ¢és
megoldottdk a D-gylrt kialakitasat. Az emlitettek alapjan és az el6zé évben sikeresen
magvalositott lizergsav-szintézis tovabbi optimalizaciojaval olyan eljarast dolgoztak ki, amely
nagyipari gyartas alapjat képezheti. Az eljarast szabadalmaztattdk. A moddszer alapjan
nemcsak a (+)-lizergsav, hanem a gydgyaszatilag értékes o-ergokriptin és bromo-Kriptin
totalszintézise is kivitelezhetové valt.

A 8-0xo-ergolén sikeres szintézise alapjan egy eddig még nem szintetizalt alkaloid, a
cikloklavin eléallitasanak fontos Iépéseit sikeriilt megvaldsitaniuk.

Korabbi tapasztalatok alapjan 0j spiro-oxindolvazas vegyiileteket allitottak el6 egyiittmikodés
keretében tumor- és gyulladasgatld hatas vizsgalata céljabol.

Enantioszelektiv szintézisutat dolgoztak ki 4-acetoxi-pipekolin észter antipodok eldallitasara,
s két tikorképi mintat at is adtak GABA-receptor kotddési, illetve transzportvizsgéalatok
céljabol.

Kutatoi kapacitas: 516
ebbdl intézeti allomanyban 516
Teljes raforditas: 40 M Ft

ebbol palyazati forras: 2,6 M Ft

Ionotrop glicinreceptorok tropeinszerkezetli modulatorait allitottak eld, amelyek nanomolos
affinitasa nagysagrendekkel meghaladja az eddigi allosztérikus modulatorokét. Ezzel lehetévé
valik Gj tipusu, receptor- és alegység-specifikus terapias agensek kifejlesztése.

Modellt allitottak fel, melynek segitségével az 5-HT3z receptorok agonista kotOhelye
azonosithato, és a kotodés hatasara bekovetkezo konformacidvaltozas értelmezheto.

AGP-szérumfehérje két genetikai variansanak CD-spektroszkopias vizsgalataval kimutattak,
hogy diazepamnak ¢és 3-alkil szamazékainak kotédésekor az F1/S varians a (P)
ligandkonforméciot preferdlja, mig észter-szdrmazékok esetében az A-varidns mutat ilyen
értelmii sztereoszelektivitast.

Dikumarol ko6tédése az F1/S varianson CD-spektrumot indukal, ami az intramolekularis H-
kotések kovetkeztében kialakulo kiralis konformerek szelektiv kotddésének eredménye.

Kutatoi kapacitas: 12 16
ebbdl intézeti allomdanyban: 8 6
Teljes raforditas: 40 M Ft

ebbdl palyazati forrdas: 10 M Ft

Uj szintézisstratégiat alkalmazva egy eddig ismeretlen homokiralis, karbociklusus
nukleozidot allitottak el6, amelynek — mint potencialis tumorgatld szernek — biologiai
hatasvizsgalata jelenleg folyamatban van.

A korabban szintetizalt 5’-antiszensz oligonukleotid—(5-fluor-2’-dezoxiuridin),-3* PS-PO
kimérak in vitro tumorndvekedés-gatld hatasanak vizsgalata soran kideriilt, hogy az emlitett
konjugatumok relativ hatékonysaga (az 1 FdU egységre szdmitott ICs érték) tobb mint egy
nagysagrenddel nagyobb mint a referencia FdU-¢. Az ilyen tipust oligonukleotid prodrugok,



amelyekbdl a gyogyszermolekula (jelen esetben az FAUMP) in vivo enzimatikus hidrolizis
utjan szabadul fel, a tumorgatld szerek egy 0j csaladjat képviselik.

Ot j peptid nukleinsav (PNS) monomert szintetizaltak, amelyek PNS oligomerekbe t&rténd
beépitésével varhatolag novelheté a PNS-DNS, ill. PNS-RNS duplexek stabilitasa, valamint a
PNS szal bazishiba felismerd képessége. Mindennek a nukleinsav alapt diagnosztikumok
(PNS mikrochipek) tovabbfejlesztésében van gyakorlati jelentdsége.

Kutatoi kapacitas: 3,3 16
ebbdl intézeti allomanyban: 3,316

Teljes raforditas: 23 M Ft
ebbdl palyazati forrds: 2,15 M Ft

A potencialis antiepileptikum, Q5 ionotrop (AMPA) és metabotrdp Glu-receptorok funkciodira
gyakorolt hatasat vizsgaltdk hippokampusz szeletben kontrol és epileptikus koriilmények
kozott elektrofiziologias mérési technikék alkalmazasaval.

GABAa receptor alloszterikus benzodiazepin kotéhelyén hato triazin-szarmazékokat terveztek
¢s teszteltek a szintetizalt vegytileteket.

Reaktiv oxigéngyokok képzodését vizsgaltak epilepszids koriilmények kozott izolalt
mitokondriumokban  fluoreszcencia-detektalason  alapuldé  gyorskinetikai  technika
alkalmazasaval, valamint hippokampalis szelettenyészetben konfokalis lézer-szkenning
mikroszkdpiaval.

Jellemezték egyes kozponti idegrendszeri szomatosztatin-receptor altipusok ¢és a
szomatosztatin analog, TT-232 kdlcsOnhatédsat: receptorkdtddési és funkciondlis vizsgalatokat
végeztek in vitro és in silico.

Egy fliggdséget kialakité drog, a GHB hatasat vizsgaltdk a nucleus accumbensben kotddési és
funkcionalis mérésekkel, elektrofiziologiai ¢€s radioaktiv nyomjelzési technikdk
alkalmazasaval.

Kutatoi kapacitas: 11 6
ebbdl intézeti allomanyban: 11 16
Teljes raforditas: 88 M Ft

ebbdl palyazati forras: 52 M Ft

Osszehasonlit6 vizsgalatokat végeztek patkdny maj S9 frakcid és majsejtek benz[a]pirén és 2-
aminoantracén metabolikus aktivalasara nézve. Megallapitottdk, hogy a majsejtek
alkalmazasa igen hasznos modell lehet a testidegen vegyliletek mutagén hatdsanak
becslésében.

Részletesen vizsgaltak a p-nitrofenol-hidroxilaz reakcid gatolhatosagat és megallapitottak,
hogy ezen reakciot a CYP2A6, a CYP2CI19 és a CYP2El enzimek katalizaljak.
Megallapitottak tovabba, hogy a dexametazon human majsejtekben gatolja a CYP1A enzim
3-metilkolantrénnel valé indukcigjat, valamint hogy a gatldas a mRNS atirédasanak a
gatlasara vagy a mRNS fokozott bomléasara vezethetd vissza.

Kutatoi kapacitas: 4 16
ebbol intézeti allomanyban: 4 16



Teljes raforditas: 32 M Ft
ebbol palyazati forras: 3,51 M Ft

Megallapitottak, hogy cukorbetegséget modellez6 kisérleti allatokban a betegség korai
szakaszaban jelentkezd szivnagyobbodas mechanizmusa milyen mértékben fiigg a nitrogén-
monoxid és a peroxinitrit keletkezésétdl, illetve a karbonilezési reakcioktol.

Tumorellenes fotoszenzibilizatorok felhalmozdédasanak egy sajat 0sszeallitast fluoreszcencias
berendezéssel torténd in vivo mérési modszerét dolgoztak ki.

A sejtletapadast eldsegitd, EGF receptorfiiggd jelatviteli rendszerben szerepet jatszd egyes
fehérjék ¢és szintetikus vegyiiletek aktivitasat mérték ki tumoros és idegrendszeri eredetii
sejtvonalakban.

Els6ként a vilagon olyan kemometriai modszereket dolgoztak ki, amelyekkel lehetdvé valt
kén-, nitrogén- és oxigénatomot tartalmazo heterociklusos vegyiiletek retencios indexeinek
eldrejelzése.

Sikeriilt a korabban valtozOkivalasztasra szolgald paronkénti korrelacios modszeriiket
tovabbfejleszteniiik, osztalyozasra alkalmassa tenniiik és Osszehasonlitaniuk a Prokrusztész-
forgatasos eljarassal.

Kutatoi kapacitas: 9 16
ebbdl intézeti dllomdanyban: 8 6

Teljes rdforditas: 56 M Ft
ebbdl palyazati forrds: 19,4 M Ft

A heparin és a hepardn-szulfat oligoszacharid egységeinek eldallitasara kidolgozott
szintézisstratégidjukat kiterjesztették magasabb tagszamu oligoszacharidok szintézisére. Ily
moédon  ortogondlisan  védett tri- és tetra-szacharidokat szintetizaltak. A védett
oligoszacharidokbol a heparin ¢és a heparin-szulfat alkotorészét képezd szulfatalt
célvegyiileteket allitottak el biologiai vizsgalatok céljara. A kidolgozott szintézisstratégiat
nemzetk6zi  kooperacioban  Kkiterjesztették  azacukor-tartalma  glikozidaz-inhibitorok
eldallitasara is. Az egylittmiikodés keretében a heparanaz enzim inhibitorait szintetizaltak.

Uj reagenst vezettek be szénhidratok ciklikus benzilidén acetaljainak benzil-éterekké torténd
atalakitasara. A kidolgozott reakcid jobb hozamu és szélesebb korben alkalmazhatd, mint az
eddig ismert modszerek.

Uj, igen reaktiv alkilszulfenilezé reagenst fejlesztettek ki. A reagens alkalmazasaval uj,
rendkiviil hatékony glikozilezési mddszert vezettek be.

Kutatoi kapacitas : 516
ebbdl intézeti allomanyban: 516
Teljes raforditas: 25 M Ft

ebbdl palyazati forras: 10 M Ft

A tumor kemoterapiaban alkalmazhat6 glutation peptidomimetikumokat allitottak eld,
szintézisiikre 1) modszert dolgoztak ki. Uj izotiocianat rovarattraktansokat azonositottak és
szintetizaltak.

10



Kutatoi kapacitas: 316

ebbil intézeti allomanyban: 3 16
Teljes raforditas: 18 M Ft
ebbol palyazati forras: 25M Ft

Jelzéstechnikai eljarasokat dolgoztak ki tobb, gyogyszerré fejlesztendé vegyiilet **C- éslivagy
3H-izotopokkal jelzett valtozatainak eléallitisara.

Kutatoi kapacitas: 2 16
ebbdl intézeti allomanyban: 2 16
Teljes raforditas: 16 M Ft

ebbol palyazati forras: 3MFt

Beszamolo egy kiemelt kutatasi eredményrol
Mitokondridlis karosodds in vitro epilepsziamodellben

A felnéttkori epilepszia egyik leggyakoribb formaja, a halantéklebeny epilepszia, az esetek
egy részében nem kezelhetd gyogyszeres Uton. Ennek az Un. gyogyszer-rezisztencidnak a
hatterében rejld, sejtszintti folyamatokat eddig még nem sikeriilt azonositani. A korabbi évek
kutatasa az epilepsziaval jard receptorszintli €s anatomiai elvaltozasok vizsgélatara iranyult.
Ugyanakkor a gyogyszer-rezisztens epileptikus szovetek tanulmanyozasa az idegsejtek
anyagcseréjének hosszl tava valtozasaira terelte a figyelmet.

Epileptikus aktivitas alatt az idegsejtek ion- €s energiahaztartdsanak fenntartasa fokozott
terhet r6 az energiahordozé molekuldk (ATP) szintéziséért felelds sejtszervecskékre, a
mitokondriumokra. Habar tobbféle olyan mechanizmus létezik, amely a mitokondrialis ATP-
-szintézist a sejt igényeihez igazitja, jelenleg nem ismeretes, hogy ezek hogyan miikodnek
patologias koriilmények kozott és fokozott aktivalodasuk milyen maradando hatdssal van a
mitokondriumokra. Mivel harom olyan mitokondridlis kulcsenzim is van, amelynek
mukodését a kalciumion-szint novelése serkenti, a mitokondrialis kalciumion-koncentracio
vizsgalata az ATP-szintézis valtozasaira enged kovetkeztetni. Ugyanakkor a tulzott
kalciumion-felvétel a mitokondriumok karosodéasat €s igy az energiahdztartds deficitjét
okozhatja.

Az Intézet Neurokémiai osztalyanak kutatdéi az idegszelet tenyészeteken hipomagnézias
koriilményekkel kivaltott epileptikus aktivitast valasztottak a gyogyszer-rezisztens epilepszia
modelljéiil, és az epileptikus aktivitds kovetkeztében kialakulé metabolikus valtozasokat
elektrofiziologiai és mikrofluorimetrids moddszerekkel kovették nyomon. Kezdeti
kisérleteikben kimutattdk, hogy a mitokondridlis membranpotencidl és a mitokondridlis
kalciumion-koncentracié megvaltozik epileptikus rohamok alatt és ezen valtozasoknak a
szabad gyokok képzdédésének fokozasa révén szerepiik van az epileptikus allapotot kdvetd
idegsejtpusztulasban. Az Intézet 1Uj beruhdzasanak, egy ’state-of-art” kombinalt
elektrofiziologias és pasztazo-1ézer konfokalis mikroszkopos méréallomasnak a segitségével a
vizsgalatokat kiterjesztették egyedi idegsejtek, sot, egyedi mitokondriumok szintjére is. Igy
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els6ként sikeriilt megmutatniuk, hogy az epileptikus aktivitds egy-egy specifikus formaja
miként befolyasolja a mitokondriumok mukodését. A rohamok kozotti, Gn. interiktalis
epileptikus aktivitas alatt a mitokondridlis kalciumion-koncentracié €s membranpotencial
fluktualni kezdett az idegnyalvanyok egyes régidiban. Az epileptikus rohamok alatt ez a
fluktuacid kiterjedt az egész idegsejtre és a mitokondriumok egyszerre depolarizalédtak. A
mitokondriumok kalciumion-felvételét ¢és -leadasat specifikusan blokkold szerekkel
megallapitottak, hogy a mitokondriumok kalciumion-fluktuaciéja és a membranpotencial
valtozasa kozott ok-okozati Osszefliggés van. Ugyanakkor a mitokondrialis permeabilitasi
csatorna aktivaloddsdnak nem volt szerepe a mitokondriumok depolarizaloddsédban, ami
ellentétben all a tulzott idegi serkentéssel kivaltott sejtkarosodasnal (excitotoxicitas)
tapasztaltakkal. Mivel a mitokondridlis membranpotencidl az ATP-szintézis f6 hajtdereje, az
epileptikus rohamok okozta depolarizici6 kéarosan befolyasolja az idegsejtek
energiahdztartasat s hozzajarulhat a patoldgias allapot sulyosbodasahoz.

Az epileptikus aktivitds kozvetleniil, illetve a szuperoxid gydkanion termelés fokozasan
keresztiil kifejtett hatdsa tartosan megvaltoztathatja a mitokondriumok milkodését, és
érz¢kenyebbé teheti az idegsejteket a visszatérd rohamokkal szemben. Ezen hosszl tava
valtozasok  tanulmanyozdsa egy Dberlini  kutatointézettel (Humboldt Egyetem)
egylittmiikddésben zajlott. Kronikusan epileptikus humén és allati szovetmintdkbol a
mitokondrialis karosodas jeleit sikeriilt kimutatni. Fiziol6gids ingerlés hatasara az egészséges
idegszovet metabolikus aktivitasa fokozodik, amelyet az ATP-szintéziséhez elengedhetetlen
molekula, a NADH szintjének novekedése jelez. A kronikusan epileptikus idegszovetben a
metabolizmus aktivalodasa nem kovetkezett be, és ez hidnyossag az epileptikus aktivitas altal
legjobban érintett anatomiai struktirakban volt a legkifejezettebb. Ugyanakkor pasztazo-l1ézer
konfokalis mikroszkopiaval ki lehetett mutatni, hogy a mitokondriumok rendelkeznek a
kalciumion és a szubsztrat transzportjahoz sziikséges membranpotenciallal. Ebbdl arra lehet
kovetkeztetni, hogy a NADH-szintézis hibas szabalyozasanak hatterében a kalciumion-fiiggd
mitokondrialis dehidrogenaz enzimek karosodasa all.

Mind a kronikus, mind az akut epilepsziamodellb6l szarmazd eredményeknek, az epileptikus
aktivitds metabolikus kovetkezményeinek leirdsdn tal, jelentésége van potencialis
neuroprotektiv stratégidk kidolgozasdban is. A gyogyszer-rezisztencia mechanizmusanak
megismerése pedig az antiepileptikus terapia szamara jelenthet attorést.

ITI. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az Intézet eredményesen miikodik egylitt hazai egyetemi kutatohelyekkel. Ezek koziil
kiemelendé a Semmelweis Egyetem Orvosi-Vegytani Tanszékével folytatott hosszu tava
kooperacio, aminek a keretében tobb kozos publikacid jelent meg kondenzalt pirimidin-
szarmazékok elballitasarol és vizsgalatarol. A Szegedi Egyetem Mikrobiologiai Tanszékével
multidrog-rezisztencia gatlasara végeztek teszteket. A Pécsi Tudomanyegyetem Biokémiai és
Orvosi Kémiai Intézetével folytatott kozos kutatasok négy publikdciot eredményeztek. A
SOTE 1. sz. Pathologiai és Kisérleti Rakkutatd Intézetében végzik az Intézetben eldallitott
oligonukleotid-prodrugok tumorgatld hatasanak tesztelését. A Szegedi Egyetemmel
kemometriai kutatdsokban miikddnek egyiitt.

Az Intézet tevékenyen részt vesz az egyetemi oktatomunkaban. Osszesen 11 kutatd oktat
rendszeresen a BMGE-n, a Semmelweis Egyetemen és az ELTE-n. Két k6z0s laboratoriumot
miikddtetnek az ELTE-vel. Az Intézetben 14 Ph.D.-hallgaté dolgozik.
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2005-ben egyetemi kollégakkal kozdsen 13 tudomanyos publikacidjuk jelent meg.

A hazai egyiittmiikodések kiemelt jelentdségli hanyada a MEDICHEM 1., ill. II. program
— ,,Validalt célmolekuldkon alapuld gyogyszer- €és diagnosztikum tervezés” — keretében folyt,
ill. folyik jelenleg is. E programban négy hazai egyetemmel (Pécsi Tudomanyegyetem,
Semmelweis Egyetem, ELTE, BMGE) dolgoznak egyfitt.

Az MTA Peptidkémiai Kutatdcsoportjaval a szomatosztatin receptorokon valo kotodést
vizsgéljak. Az MTA Enzimoldgiai Intézetével egyiitt vesznek részt 2005-2007 kozott egy
tematikus GVOP-palyazat kutatasaiban oligonukleotid — prodrug kutatasok témaval. Az MTA
Novényvédelmi Kutatointézetével uj fermonok szintetizalasat végzik egylittmiikodésben.
Tobb hazai wvallalat (pl. Ubichem Rt., Richter Gedeon Vegyészeti Gyar, IVAX
Gyodgyszerkutato Intézet) részére végeznek jelentds, gyakorlati célu K+F munkat.

Elénk és eredményes nemzetkozi egyiittmiikodéseket folytattak 2004-ben.

A 2003-ban elnyert Eurdpai Kivalosagi Kozpont palyazat programja lehetdséget nyujtott
szdmos tanulmanyutra, ill. kiilfoldi kutatok fogadasara.

2004-ben sikeresen megszervezték a XXI. European Conference on Heterocyclic Compounds
(Sopron) rendezvényét.

6 tudomanyos publikacidjuk jelent meg kiilfoldi kutatokkal kooperalva 2004-ben.

A Humboldt Egyetemmel (Berlin) ,,Ca és NO hatdsa a metabolizmus aktivitdsara és az
idegsejtek sériilésére epilepszidban™ témateriileten kialakitott gylimolcs6z6 egyiittmiikodésiik
eredményeit 2004-ben kdz6s dolgozatban foglaltdk Gssze.

Német-magyar TéT-projekt részeként a frankfurti Max-Planck-Institute fiir Hirnforschung-
ban folytatott kéthonapos tanulmanyit keretében az Intézet egyik Ph.D.-hallgatdja
mutagenézissel glicin-receptor pontmutansokat allitott eld, amelyeket az Intézetben vizsgaltak
tovabb.

Az Alaszkai Egyetemmel folytatott koz6s munka eredményeként sziiletett a ,,The structural
basis of ligand interactions in the 5-HT3 receptor binding site” c. konyvfejezet.

Az Intézetben szintetizalt, potencialisan tumorgatld hatasu karbociklusos nukleozidok
biologiai tesztelését egy német kutatdcsoport végzi (Resprotect Ltd., Drezda) tudomanyos
egylittmiikodés keretében.

Az Osztrak-Magyar Akcidalapitvany tamogatasaval, a Grazi Miszaki Egyetem Szerves
Kémia Tanszékével kozosen azacukor tipusu glikozidaz-inhibitorokat, elsésorban a heparanaz
enzim bnb gatloszereit szintetizaltak. Az egyiittmikodésben két Ph.D.-hallgatd két-két
honapig a grazi egyetemen tanulmanyozta az azacukrokra ott kidolgozott metodikénak
heparin oligoszacharidokra torténd alkalmazasat. A tovabbi rovidebb kutatdcserék az Intézet
kutatoi altal kordbban kidolgozott ortogonalis véddcsoportstratégia azacukrokra vald sikeres
kiterjesztését eredményezték. A kutatasokrol kozosen szamoltak be a 22. Nemzetkozi
Szénhidrat Szimpdziumon.

Fontos gyakorlati célu egytttmikodéseket folytatnak tobb kiilfoldi vallalat kutatéival, igy
példaul a kovetkezokkel: Altana Pharma AG (Németorszdg), Bayer CropScience
(Németorszag), Sigma-Aldrich (Németorszag), Clariant-Lancaster (UK), Hawai-Biotech
(US), Novartis (Svajc).

2004-ben Osszesen 38 kiilfoldi konferenciai, ill. tanulményuti kiutazason vettek részt az
Intézet kutatoi.

Tobb nemzetkozi folyoirat szerkesztObizottsagaban is képviselteti magat az Intézet (Drug
Metabolism Reviews, European Journal of Drug Metabolism and Pharmacokinetics, Pest
Management Science, Heterocyclic Communication, Arkivoc).
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Tobb fontos nemzetkdzi szervezet munkdjaban vesznek részt tisztségviseloként, igy pl. a
kovetkezOkben: European Collegium on Heterocyclic Chemistry, Blue Danube Symposium
on Heterocyclic Chemistry tudomdnyos bizottsaga, International Society for the Study of
Xenobiotics, COST B16, D13, D31 bizottsagok.

IV. Fontosabb, elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Az Intézet biomolekuladris és szerves kémiai kutatdsi irdnya, a korszeri tudoményos
iranyzatokhoz illeszkedve, az ¢élettudomanyi kutatdsok integrans részeként tekintheto.
Kiilonosen igaz ez, ha a 2001-2003. kozotti idére NKFP-tamogatast elnyert MediChem 1.,
illetve annak folytatasaként a MediChem II. projektek céljait és részfeladatait tekintjiik. Az
Intézet altal koordinalt MediChem Konzorcium, Validalt célmolekulakon alapuld gyogyszer
¢s diagnosztikum tervezés c. projektje a Nemzeti Kutatasi Fejlesztési Palyazaton 410 millio
forint tamogatést nyert el.

Az interdiszciplinaris kutatasi potencialt 6sszefogd konzorcium kutatasainak elsédleges célja
volt, hogy hozzajaruljon a Magyarorszagon legfobb haldlokként szerepld sziv- és érrendszeri,
valamint daganatos megbetegedések, tovabba bizonyos idegrendszeri megbetegedések korai
felismerését célzo, nagy kapacitasu diagnosztikai eljarasok kidolgozasahoz, diagnosztikai
reagensek kifejlesztéséhez, valamint a betegségek kezelésére iranyulo specifikus gyogyszerek
eléallitdsdhoz és terapids kiprobalasdhoz.

Az Intézetnek meghatdrozd szerepe volt a programban, aminek egyik legfontosabb
eredménye, hogy az 0j hatéanyagok kutatasanak feladatait az anyagok eldallitasatol, a
szerkezetvizsgalatokon ¢és a hatdsmechanizmus felderitésén at a fiziologiai-klinikai
hatasvizsgalatokig egységbe foglalta.

Az Intézet altal elért eredmények koziil megemlitenddk a kovetkezok:

Tobb 11, biomolekuldkon aktiv heterociklusos vazii molekulat allitottak eld. Felderitették a
vegyiiletek biologiai hatasat. Kimutattdk, hogy a GYKI-47261 jelzésii gyogyszerjelolt
antiepileptikum nem toxikus a majsejtekre in vitro. Uj, proteoglikan-fehérje kélesonhatasokon
alapulo, kismolekuldji vegyiileteket szintetizaltak. Szabad gydk fogd tulajdonsaggal
rendelkez6 komplexeket allitottak eld, amelyek engedélyezése folyamatban van. Olyan
szintetikus, analitikai és hatasvizsgalati modszereket fejlesztettek ki, amelyek jol
alkalmazhaték a racionalis hatdanyag-tervezés soran. A neuralis halozat elvén miikddo
farmakofor modellt alakitottak ki. Részt vettek az EGIS-7229 antiarrithmikum
kidolgozasdban, ami szabadalmi oltalmat kapott. Proteomikai modszerekkel kimutattak az
MMP9 és MMP2 szerepét fényindukalt retinopatidban. In silico mddszert dolgoztak ki az
AMPA-tipusi glutaminsav receptor ligandumok agonista, ill. antagonista hatasanak
elérejelzésére. Olyan antiszensz oligonukleotid-szarmazékot sikeriilt eldallitaniuk, amely a
mar ismert AON-gyogyszernél mintegy 8-szorosan hatasosabbnak bizonyult.

A ,.Center of Excellence for Biomolecular Chemistry” program 2004-ben t6bb teriileten
kiemelkedd kutatasi eredményeket hozott. igy pl. Gj, szintetikus modszereket fejlesztettek ki
¢s ¢lettanilag aktiv heterociklusos vegytileteket allitottak eld, a drug-receptor kdlcsonhatasok
modellezésére szamitdégépes programot készitettek, aktiv és inaktiv. CNS-receptor

crer

modellekben in vivo.
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Kiilonosen gylimolcsozéek voltak az egyiittmiikodések a kovetkezo kutatohelyekkel: Danish
University of Pharmacological Sciences, Catholic University of Louvain-la-Neuve, University
Hospital, Malmo, European Institute of Oncology, Milano, FOM Institute for Atomic and
Molecular Physics, Amsterdam, Technical University of Graz.

A program keretében tobb Uj kutatasi egyiittmiikodés jott 1étre, ill. er6sodott meg. Tobb fiatal
kutat6 tett kilfoldi tanulmédnyutakat, amelyek révén 1Uj mérési modszereket sikertilt
meghonositaniuk, ill. k6z0s konferencia-el6adasokat tartottak.

Az elnyert hazai és nemzetk6zi palyazatokrol a VI. b. és c. tablazatok adnak tdjékoztatast.
V. Az év folyaman megjelent jelentdsebb publikaciok, szabadalmak
és mas bemutathaté eredmények

1. Nagy I, Hajés Gy, Riedl Zs: New preparative route to hetaryldienes and azadienes,
Heterocycles, 63, 2287-2307 (2004)

2. Moldvai |, Temesvari-Major E, Incze M, Szentirmay E, Gics-Baitz E, Szantay Cs:
Enantioefficient synthesis of a-ergocryptine: First direct synthesis of (+)-lysergic acid,
The Journal of Organic Chemistry, 69, 5993-6000 (2004)

3. Kovacs I, Simon A, Szarics E, Barabas P, Héja L, Nyikos L et al. (7): Cyclothiazide
binding to functionally active AMPA receptor reveals genuine allosteric interaction with
agonist binding sites, Neurochemistry International, 44, 271-280 (2004)

4. Jemnitz K, Veres Zs, Torok G, Toth E, Vereczkey L: Comparative study in the Ames test
of benzo[a]pyrene and 2-aminoanthracene metabolic activation using rat hepatic S9 and
hepatocytes following in vivo or in vitro induction, Mutagenesis, 19, 245-250 (2004)
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V1. A kutatohely 2004. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont, Biomolekularis Kémiai Intézet

Atlaglétszam®: 92 Ebbé! kutato?: 65

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama: 34

Az év folyaman megjelent 6sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacié szama: 36
Az év folyaman megjelent dsszes tudomanyos publikacié szama®: 36

Ebbdl idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 27 idegen nyelvi hazai folydiratban: -
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 6 SCI altal regisztralt folyoiratban: 26
Osszesitett impakt faktor: 42,972 osszes hivatkozas szama®: 440

0sszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 375

Megjelent konyv: - konyvfejezet: 2 jegyzet: -
ebbdl magyar nyelven konyv: - konyvfejezet: - jegyzet: -
Megvédett PhD értekezés: 4 Megvédett MTA doktori értekezés”: -
Bejelentett talalmanyok szama: 1 Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szama: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eldadasok szama: 18 poszterek szama®: 27

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzOk szama': 12

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 6 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 5
Az iddszak folyamén a teljes koltségvetési tamogatas dsszege: 368,190
Beruhazasi tamogatas: - MFt  Fiatal kutatoi allashelyek szama®: 1

Az év folyaman miivelt OTKA témaék szama: 12
A targyévre vonatkozd szerzodésallomany: 13,125

Az év folyaman mivelt NKTH palyazat témainak szama: 15
NKFP: 2 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 107,200
Egyéb: 13 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 34,636

Az év folyaméan miivelt NFT témék szama®: -
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: -

Kiilfoldi vagy nemzetkézi forrasbol miivelt témak szama'™: 2
EU forrasbol: 2 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 40,881
Egyéb: - A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: -

Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama: 1
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 0,388

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerz6désallomany™: 0,739

MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt

16




VI/.a A kutatéhely 2004. évi tudomanyos teljesitményének egyéb bemutathato
eredményei13

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont, Biomolekularis Kémiai Intézet

Megvizsgaltak a Hawaii Biotech amerikai gyogyszerfejleszté cég altal eldallitott, intravénds
bevitelre tervezett karotinoid szdrmazék kolcsonhatasdt human szérum albuminnal (HSA).
vizes koOzegben, igy az biztonsadgosan alkalmazhatd injekcios készitmény hatdanyagaként
nagy mennyiségli szabadgyok felszabaduldsaval jar6 akut emberi megbetegedések kezelésére.
Kimutattdk hogy a széleskorii farmakologiai aktivitassal rendelkezd kurkumin megkotédik a
DNS kis arkaban. Ez az eredmény 0j megvilagitasba helyezheti a molekula részleteiben
korantsem tisztazott daganatellenes és egyéb hatasait.

Az Onkologiai Intézettel egyiittmiikodve klinikai vérmintdkban meghataroztak az AGP
genetikai Gsszetételét.
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i Kémiai !(utat()kﬁzpon,t )
FELULETKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri ut 59/67. 1525 Budapest, Pf. 17.

Tel.: 325-9040, Fax: 325-5990
e-mail: palg@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A Kutatohely f6 feladatai a beszamolasi évben

A Feliiletkémiai és Katalizis Intézet f6 feladata 2004-ben a kovetkezd volt:

e nemzetkdézi szinvonali tudoméanyos kutatasok folytatdsa a feliiletkémia ¢és a
heterogénkatalizis-kutatds teriiletén, kiilonds tekintettel a hatarfeliiletekre, az
aszimmetrikus katalizisre, a nanodimenzioju részecskékre és szerkezetekre.

Az Intézet tovabbi feladatai voltak még a kovetkezdk: részvétel az egyetemi oktatdsban és a

posztgradualis képzésben, szakmai tanacsadés, valamint gyakorlati céli kutatdsi-fejlesztési

feladatok elvégzése.

I1. Az év folyaman elért kiemelkedd kutatasi és mas jellegii eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Uj mangén- és vastartalm, pirokatechin-oxidaz és fenoxazinon-szintetaz tipust, funkcionalis
enzimmodelleket allitottak el dioximato-ligandumok felhasznalasaval. Részletesen
vizsgaltdk az ) komplexek szerkezetét (egykristaly rontgendiffrakcio, ill. oldatrontgen,
Maossbauer-spektroszkopia) és katalitikus aktivitdsat (gazvolumetria, ESR-spektroszkopia)
3,5-diterc-butil-pirokatechin  és  2-amino-fenol  modell-szubsztratum  oxidaciojaban.
Megallapitottadk a modellreakciok kinetikdjat és mechanizmusat. A vizsgalt esetekben az
oxidaci6 szabadgyokos mechanizmus szerint jatszodik le, aminek f6 1épése vagy a
hidrogénatom-leszakitas vagy pedig a proton-csatolt elektronatvitel az aromas OH-csoportrol
a dioxigén molekuldra. Deutérium kinetikus izotopeffektus mérésével e két eset
megkiilonboztethetd, €s ezaltal dsszefiiggés mutathato ki az aktivitas és a katalizatorkomplex
szerkezete kozott.

Kutatdi kapacitas: 3,56
ebbdl intézeti allomanyban: 3,516
Teljes raforditas: 175 M Ft

ebbol palyazati forras: 1MFt

Eljarast dolgoztak ki uj tipusu, OnszervezOdésen alapuld felilletmodositasra acél és vas
feliiletén. Tanulmanyoztak alkil-mono- és difoszfonatok (H(CHy),-PO3sH,, ahol n=6-10, ill.
H203P-(CH3),-POsH,, ahol n=5-12) onszervezddését, a feliileti rétegek kialakulasanak
kinetikajat és korroziogatld hatasat. A kidolgozott eljarast alkalmazva megvizsgaltdk, hogy
ezek a specialis tulajdonsaggal rendelkezd rétegek hogyan épithet6k Ossze poliakrilat vizes
bazisu bevonati rendszerekkel. Megéllapitottak, hogy a foszfonatos kezelés minden esetben
nagy mértékben csokkentette mind a vizes bazisu lakk szaradasa sordn fellépd korr6zids
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kozegben. Tanulmanyoztak a foszfonatok passziv vas feliileten lejatszodod Onszervezddését.
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Megallapitottak, hogy az oxidréteg igen fontos szerepet jatszik a foszfonatcsoport feliileti
kolcsonhatasaban. Potenciosztatikusan passzivalt vas felillet a foszfonat réteg jelentds
stabilizalasat eredményezte.

Onszervezédott molekularis rétegek segitségével a tombi fazistol eltérd tulajdonsagu (acél,
aluminium, horgany és tizihorgany) korr6ziogatlo és adhézionoveld fémfeliileteket hoztak
létre, amely elOsegiti fémfeliileteken a véddbevonatok biztonsagos kialakitasat.
Megallapitottak, hogy a feliileteken kialakitott szerves bazist, Onszervezddd rétegekkel
érheték el a legjobb eredmények.

Langmuir-Blodgett és  OnszervezOdott nanorétegek — kialakitasaval — nagymértékben

megtapadasat.

Az adszorpcids-deszorpcids folyamatoknak a réz feliiletén torténd in situ nyomon kovetésére
az elektrokémiai kvarckristaly — mikromérleg — modszert alkalmaztak.

Megvalositottak  aluminium-oxid-hidroxid mikrorészecskék feliiletének titan-dioxiddal
torténd bevonasat, és kidolgoztak azokat a kisérleti paramétereket, amelyek lehetové teszik a
bevonat kristalyszerkezete el6re eltervezett mindségének elérését.

Uj tipust, korroziévédd bevonatrendszer elBallitasat dolgoztak ki armco vas feliiletének
védelmére, amely a kordbban mar sikerrel alkalmazott 6nszervez6dd molekuldk rétegének és
szervetlen ZrO,-rétegeknek az egyiittes alkalmazasan alapul. Kimutattak, hogy a két,
kiilonb6zd tipust védoréteg kombinalt alkalmazdsa rendkiviil nagymértékii szinergetikus
effektust eredményez.

Megvalositottdk a nanoindentacid soran keletkezett lenyomat alakjanak Osszehasonlitdsat a
probatest alakjaval, és a modszert liveghordozds SnOj-réteg ¢és a Ti-fém vizsgalatara
alkalmaztdk. A durvaszemcsés titdnon szemcsénként eltérd anizotropidt, mig az SnO, rétegen
eltér6 mértékii relaxaciot mutattak ki. A Kkatalizatorkutatds szamara a vizsgalatok uj
eredményekhez vezethetnek.

Vizsgaltdk szén-nanocsovek vezetOképességét ab initio kvantumkémiai moddszerek
alkalmazasaval. Kimutattak, hogy az ,,n - m = 0 mod 3” szabaly nem szigortan érvényes. Az
eredmény a szén nanocsovek tervezésénél birhat jelentdséggel. Numerikus modszereket
dolgoztak ki, amelyek alkalmasak kiilonb6z6 alaka grafit-mintdzatokban a Kekulé-
hatarszerkezetek és a konjugalt gylrlik megszamlalasara. A moddszer a szén-nanocsovek
stabilitdsanak meghatarozasa szempontjabdl jelentds.

A szén-nanocsovek felilletét modositottak, hogy azoknak a kiilonb6z6 miianyag
kompozitokba valé bekeverésekor tapasztalhatdo Osszetapadasat megel6zzék. A modositott
szén-nanocsovek jelenléte javitja a milanyag kiilonb6z0 fizikai tulajdonsagait. Az aromas és
alifas hidrofob csoportokat tartalmazé molekuldkkal elvégzett funkcionalizalas hatékonysagat
diszpergalasi kisérletekkel és SEM-felvételekkel bizonyitottdk. Sikeriilt olyan molekuldkat
talalniuk, amelyek alkalmazéséaval stabilizalni lehetett nanocsdvek vizes és szerves oldoszeres
diszperzioit.

Egyes molekuldkkal nem diszpergalast értek el, hanem a nanocsé-kotegek szerkezetét,
stabilizalasat. Kiilonb6zd szerves reakciok segitségével olyan feliiletmodositott
szén-nanocsOveket allitottak eld, amelyek eldsegitik a milanyagokba valé homogén
bekeverést és novelik az elektromos vezetoképességet.
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Szén gbzfazisu levalasztasaval sikeriilt szilicium feliileteken tomor, gyémant-védoréteget
kialakitaniuk. Kimutattdk, hogy a keletkezett réteg hatékonyan védi a szilicium feliiletét, ezért
az eljaras varhatoan fémek esetében is alkalmazhat6 lesz. A korrozioval szemben a védoréteg
csak akkor lesz hatékony, ha Osszefiiggd és tomor. Az emlitett tényt miszeres vizsgalatokkal
is igazoltak.

Kutatoi kapacitas: 14,5 16
ebbol intézeti allomanyban: 11 6
Teljes raforditas: 55,2 M Ft

ebbol palyazati forras: 26,2 M Ft

Folytattak az alkil-on vegyliletekkel végzett katalizdtormodositds tanulméanyozasat a 0
hangsulyt a Pt-Re/Al,O3 kétfémes katalizatorokra, valamint az SnOy nanoréteget tartalmazo
hordozok eldallitasara helyezve. Kimutattdk, hogy az On-tetraetillel torténé modositas
eredményeként harom fémet tartalmaz6 Sn-Pt-Re nanoklaszterek képzddnek. Az ily modon
kialakitott hordozos katalizatorokat benzin reformalasaban vizsgaltak. Kimutattak, hogy az 6n
bevitelével jelentdsen csokkenthetd a reformalt benzin aromastartalma.

SnOx nanoréteget vittek fel SiO;, Al,O3, MgO ¢és TiO, hordozokra. Az igy kialakitott
hordozokon nanoméretli aranyklasztereket stabilizaltak. Az eldallitott 0j tipusi hordozos
aranykatalizatorokat CO alacsonyhémérsékletli oxidacidjaban vizsgaltak.

Szénmonoxid alacsonyhdémérsékletii oxidaciojat tanulményoztak mind hidrogén jelentétében,
mind anélkiil. Ezekben a vizsgalatokban egyrészt kiilonb6z6 modszerekkel eldallitott
Sn-Pt/SiO,, Au/MgO, AU/Al,O3 és modositott Fe/MCM-41 Kkatalizatorokat alkalmaztak,
masrészt 1j tipusu hordozds aranykatalizatorokat Aallitottak eld atmenetifém spinelleket
alkalmazva katalizatorhordozoként. A kapott eredmények egyértelmiien bizonyitottak a redox
tipust modositok aktivitds noveld szerepét. A CO oxidaciojat nagy ateresztoképességii
reaktorokban is vizsgaltak. A kinetikai vizsgéalatok ramutattak a hidrogén aktivitast noveld
szerepére. Valoszinlsitették, hogy a hordozés aranykatalizatorokon a CO oxidaciojanak
mechanizmusa eltéro 273 K alatt, szobahomérsékleten, illetve 350 K folott.

A CO molekula és a karbonilvegyiiletek heterogénkatalitikus aktivalasdban tovabbi
bizonyitékokat kaptak a ,,fémion-fém nanoklaszter” aktivhely egyiittesek szerepére a PtRe, a
RuSn, a RuPtRe, a Fe/MCM-41 és a redox tipusu fémoxidokkal modositott hordozos
aranykatalizatorokon.

Folytattdk az pirosz6losav-etilészter ¢€s kiilonb6zd diketonok heterogénkatalitikus
aszimmetrikus hidrogénezését. Vizsgaltdk az akirdlis tercier aminok enantioszelektivitast
noveld hatasat, valamint a izocinkoninek anomalis viselkedését aprotikus oldoszerekben.

A metan alacsonyhdmérsékletii oxidaciojat kombinatorikus uton tervezett, tdbbkomponensii
katalizatoron vizsgaltak. Kimutattak a kismennyiségi arany promotor hatasat a Pt-Pd/CeO,
katalizatorok aktivitasanak ndvelésében.

Osszehasonlitottdk a kombinatorikus-katalizis kutatdsokhoz kidolgozott informatikai
rendszeriiket (Holografikus Kutatasi Stratégia, HRS) az irodalomban ismert mddszerekkel.
Kimutattdk, hogy a HRS gyorsabb ¢s megbizhatobb moddszer katalizatorkdnyvtarak
eléallitasara, mint a legelterjedtebben alkalmazott Genetikus Algoritmus.
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Kutatoi kapacitas: 916

ebbdl intézeti allomanyban. 9 16
Teljes raforditas: 45 M Ft
ebbdl palyazati forras: 2,3 M Ft

Szilicium-dioxid mellett atmeneti fémet, aluminiumot, vasat, rezet, illetve kobaltot
tartalmazd, MCM-41-szerkezetli anyagokat szintetizaltak. A szintézist Uigy vezették, hogy a
25-100 nm hosszusagu, hexagonalis elrendezési, 2-2,5 nm atmérdji parhuzamos csatornakat,
azaz nanopoOrusokat magukba foglald részecskék 50-100 nm atmérdji gombocskéket
formaljanak. Mechanizmust javasoltak a gdmb-morfoldgia kialakuldsara. Kimutattak, hogy az
aluminium vagy a vas beépiilése a szilicium-dioxid szerkezetbe Bronsted- és Lewis-savas
helyek képzddését valtja ki a nanopdrusokban. Maguk az 4dtmenetifém ionok redoxi tipusq,
katalitikusan aktiv centrumok. Kiilonféle reakciokban jellemezték a szabalyos és egységes
méretli nanoporusokban elhelyezkedd savas €s a redoxi centrumok katalitikus aktivitasat és
szelektivitasat.

Kutatoi kapacitas: 916
ebbdl intézeti allomanyban. 3 16

Teljes raforditas: 45 M Ft
ebbdl palyazati forrds: 13,5M Ft

Korroziogatld hatast, Onszervez6d6é és Langmuir-Blodgett monorétegek szerkezetét
hataroztak meg O0sszegfrekvencia-keltési spektroszkopia segitségével.

Feliileti tulajdonsdgaikban modositott livegeket vizsgaltak. Tanulméanyoztdk a hidrofobicitas
¢s a feltileti szerkezet k6zotti kapcsolatot.

Tenzidelegyek oldat/levegd hatarfeliileti viselkedését tanulmanyoztak. Osszegfrekvencia-
keltési spektroszkdpia alkalmazasaval megallapitottak, hogy hosszu oldallanccal rendelkezd
katanionos tenzidek esetén egy hatarfeliileti elsérendii fazisatalakulas jon létre.

Aminosavak adszorpcidjat tanulmanyoztak oxidos Ti és kvarciiveg feliileten. Megallapitottak,
hogy a savas oldallancot tartalmaz6 aminosavak irreverzibilisen adszorbealddnak TiO;
feliiletre, mig a semleges oldallancuak vizes oblitéssel eltavolithatoak.

Kutatoi kapacitas: 4 16
ebbdl intézeti dllomanyban: 4 16
Teljes raforditas: 16 M Ft

ebbol palyazati forras: 0,5M Ft
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Beszamolo egy kiemelt kutatasi eredményrol

Kombinatorikus heterogén-katalitikus kutatasok

Korunk erételjesen fejlodé kémiai kutatdsi iranyzatai egyre inkabb alkalmazzak a
kombinatorikus megkozelitéseket és modszereket. A kombinatorikus, illetve nagy atereszt6-
képességii modszerek kozos jellemzdje a nagyszamu minta parhuzamos eléallitasa, illetve
parhuzamos vizsgalata anélkiil, hogy barmelyik részlépés a teljes folyamat szlk
keresztmetszetét jelentené. Ezért helyeztek munkajukban az Intézet kutatdéi egyre nagyobb
hangsulyt a katalizis és anyagtudomany teriiletén hasznalhatd6 kombinatorikus, ill. nagy
ateresztoképességli modszereket alkalmazd eszkozok kifejlesztésére és alkalmazasanak
vizsgalatara.

A kombinatorikus modszerek katalitikus optimalizalasi feladatok megoldasara igen jol
alkalmazhaték. Hasonléan a biokémiai kombinatorikus kutatdsokhoz, itt is anyag-
konyvtarakat, pontosabban katalizatorkonyvtarakat hoztak létre. ,,Katalizatorkonyvtar” alatt
tulajdonképpen a katalizatordsszetétel tobbdimenzids kisérleti terének adatait értjiik. Az
Intézet kutatéi olyan katalizatorkonyvtarak tervezését végzik, amelyek tagjai
tobbkomponensii szilard anyagok. Ezek csak dsszetételben kiillonboznek egymastol.

A katalizatorkonyvtarak tervezéséhez sziikséges 11j és hatékony optimumkeresd algoritmusok
létrehozasa kulcsfontossagu. A kutatocsoport kifejlesztette az tigynevezett Holografikus
Kutatasi Stratégiat (HKS), ami egy 0j optimalizald algoritmus. Ezen a teriileten jelenleg még
»egyeduralkodonak™” szamit a Genetikus Algoritmus (GA), ami véletlenszeri elemeket
alkalmaz. Ezzel szemben a HKS determinisztikus eljaras, ami hatékonyabb optimalizalast tesz
lehetové, mint a GA.

A HKS a tobbdimenzios kisérleti tér specidlis, kétdimenzids leképezésén alapul. A
transzformacioban képz4dd, un. kisérleti hologramok szdmos analogidt mutatnak a
hagyomanyos értelemben vett optikai holografikus képekkel. A kisérleti hologramok kis
részletei is tartalmaznak informéciot a teljes térrdl, és a teljes tér folytonos leképzésének
tekinthetdk. Kisérleti hologramok esetén a dimenzidkat a katalizatorok kiilonbozd
komponensei jelentik, amik szama altalaban haromnal tobb. Az abrazolasmod jellemzdje,
hogy a komponenseket a kétdimenzids tér X és Y tengelye mentén szdmos variacidban
rendezhetjiik el, amelyek mas és mas kisérleti hologramhoz vezetnek. A kisérleti hologramok
képpontjai, a tengelyeken meghatarozott Osszetételhez tartozo katalizatorok aktivitasat
jelenitik meg altalaban kiilonbo6z6 szinekkel. Igy a kapott kép leginkdbb egy domborzati
térképhez hasonlit.

A holografikus optimalizalas iterativ jellegli. A kdvetkezd generacio katalizatorait a megeldz6
1épésben kapott eredmények hatdrozzak meg. A kisérleti hologramban elhelyezziik a
megeldzo 1épésekben kapott eredményeket, majd ezt az elrendezddést elsd 1€pésben az X és Y
modon a ,.képpontok™ 1j kornyezetbe keriilnek. Masodik 1épésben a katalitikusan legjobbnak
bizonyuld adatpont kérnyezetében vessziik fel az 0j generacid katalizatorait. Az algoritmus a
fenti 1épések ismétlddése révén egyre kozelit az optimum felé.

Ki kell emelni a komponensek X és Y tengely menti forgatasanak jelentéségét. Mivel ez
megvaltoztatja a képpontok elrendezddését, azok 0j kornyezetbe keriilnek, ahol eddig még
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nem vizsgalt katalizatorok talalhatok. Azt is mondhatjuk, hogy a komponens forgatasa a
holografikus optimalizalas hajtoereje.

A HKS-t sikerrel alkalmaztuk a Mesterséges Neuralis Halozatokkal (MNH) 6sszekapcsolva
mind optimalizalasra, mind tobbdimenzids kisérleti terek feltérképezésére, azaz
informacionyerésre (,,information mining”). A MNH-k szerepe ezekben az esetekben a
katalizatorok Osszetétele és aktivitasa kdzotti mennyiségi 6sszefliggés feltarasa. Segitségiikkel
tulajdonképpen virtudlis kisérleteket hajthatunk végre. A MNH-k viselkedése ebben az
értelemben egy fekete dobozéhoz hasonlithatd, amelynek bemeneti adatai a komponensek
koncentracioi, mig a kimenetén az ehhez az Osszetételhez tartozd aktivitasérték jelenik meg.
Hasonl6 célra polinomok is alkalmazhatok, de a neuralis halok 6ridsi elonye a polinomokkal
szemben, hogy megfeleld kialakitasukhoz lényegesen kevesebb elézéleg megmért kisérleti
pontra van sziikség.

Az el6zdekben bemutatott hatékony informatikai hatteret a kutatds hardver eszkozei egészitik
ki és teszik alkalmazhatovd. A nagy dateresztOképességili tesztelést egy a csoport altal
kifejlesztett 16-csatornas reaktorrendszer biztositja. Maganak a reaktornak a felépitése
egyenletes homérséklet- és dramlaselosztast biztosit mind a 16 csatorndban, amit kénnyen
szabalyozhatunk. A reaktornak egy bemenete és a 16 csatornanak megfeleléen 16 kimenete
van. A katalitikus reakcio eredményeképpen a bementi gdzdram dsszetétele megvaltozik, amit
a kimeneteknél tdvozo gazelegy folyamatos elemzésével kovethetiink nyomon. Egy 16-allasu
szelep valasztja ki a csatorndkat, amelyeket igy periodikusan vizsgdlnak tomeg-
spektrométerrel. A katalizatorok eldallitasat robottechnikat alkalmazva automatizaltak. Sajat
fejlesztésti folyadékkiosztd robot segitségével a kivant prekurzor vegylileteket tetszéleges
koncentracioban lehet dsszekeverni.

A katalizatorkonyvtarak tervezésének lépéseit egy kornyezetvédelemmel kapcsolatos
esettanulmanyban vizsgaltak, ami tobbkomponensii katalizdtorok optimalizalasara iranyult
metan teljes oxidacidjaban. A f6ldgdzzal miik6dd jarmiivek egyre nagyobb szamban jelennek
meg, s igy az elégni nem képes metan emisszidja évrol-évre nd, ami erdsiti az liveghazhatast.
A cél olyan, Gjszerli katalitikus anyagok eldallitasa, tovabba tesztelése kombinatorikus uton,
metant és ellendlloak a fiistgdzokban el6forduld kénszennyezésre és vizgdzre. A kezdeti
katalizatorkonyvtarban mutatkozo legjobb katalizatoron csak 44 %-os metan konverziot
mértek, mig 167 katalizator tesztelése utan az 5. generacioban talaltak egy olyan katalizatort,
amelyen mar a metan teljes atalakulasat tapasztaltdk. Tobbkomponensti katalizatorok
Osszetétele és aktivitdsa kozotti Osszefiiggések feltardsdhoz MNH-k nemlinearis illesztését
végezték el a rendelkezésre 4llo adatsoron, majd ezt a matematikai Szerkezetet
transzformaltdk konnyen érthetd kétdimenzids hologramokka. Ezzel lehetdség nyilt a teljes
kisérleti tér megjelenitésére. Az abrak tanulmanyozaséaval vilagos képet kaptak a vizsgalt
heterogén katalitikus rendszerrél, igy a MNH-k alkalmazisa gyorsitja a tovabbi
optimalizalast, hiszen elkeriilhetd a katalitikusan feltehetéen inaktiv anyagok eldallitasa és
vizsgélata.

Feltehetd, hogy a jové autdiban a hidrogén fontos szerepet fog jatszani, mint lizemanyag,
amelyet azonban meg kell tisztitani a benne nyomokban eléforduld szénmonoxidtol. Ehhez a
CO szelektiv oxidacioja sziikséges az elegyben jelenlevé hidrogén oxidacidja nélkiil. Az
Intézet kutatocsoportja mar megkezdte a kinetikai vizsgalatokat spinell-hordozés,
aranytartalmu katalizatorok jellemzésére CO szelektiv oxidacidjaban. A 16-Csatornas
reaktorban a vizsgalatok hatékonyabban hajthatok végre, mint a hagyomanyos ataramlasos
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reaktorban. Ezek a kutatasok jelentdsek a kombinatorikus modszerek tovabbi fejlesztését és
alkalmazasat célz6 munkaikban.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az Intézetnek 2004-ben, csakigy mint korabban, igen szertedgazo6 ¢és szakmailag mindegyik
résztvevO szamara eredményes kapcsolatai voltak kiilonb6zo egyetemi tanszékekkel. A kozos
kutatdsok eredményeirél 2004-ben hét publikacid jelent meg. Egyiittmikddtek mind
kataliziskutatasi, mind feliiletkutatdsi (nanotudomanyi) témékban a BMGE, az ELTE, a
Veszprémi és a Szegedi Egyetem megfeleld tanszékeivel, ill. akadémiai kutatocsoportjaival.
Az Intézet jelentés mértékben kiveszi részét — mind elméleti targyak oktatdsédval, mind
gyakorlatok vezetésével, ill. a doktoranduszi képzésben vald kozremitkodésével — az egyetemi
oktatdmunkabol a Veszprémi Egyetemen ¢és a Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetemen. A kutatok koziil 8 {6 vesz részt rendszeresen az egyetemi oktatasban.
2004-ben az Intézetben 9 fiatal kutaté dolgozott Ph.D. munkajan.

Eredményesek voltak 2004-ben is azok a tudomanyos kutatdsokra alapozott alkalmazott
kutatasok, amelyeket hazai fejleszt6 intézményekkel és vallalatokkal folytattak. Ezek koziil
kiemelendé a Szilikat és Keramia Anyagkutatdo és Fejlesztd Kft-vel sikeresen befejezett
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tovabbfejlesztése” c. projekt.

Az Intézet, a korabbi évekhez hasonloan sikeres egylittmiikodéseket folytatott szamos
témaban kiilfoldi kutatohelyekkel. A kozos kutatasok 2004-ben 14 publikéciot
eredményeztek.

Kiilonosen eredményesek voltak az Edinburgh-i Egyetemmel ,,Uj szén/zeolit kompozit
anyagok eldallitdsa és jellemzése” (5 kozlemény és 2 konferenciaeldadas), a BTA-MTA-
egyezmény keretében a Bolgar Tudomanyos Akadémia Szerves Kémiai Intézetével ,,Uj tipust
zeolitok és zeolitszeri anyagok eldallitasa és szilard fazisu modositasa” (4 kézlemény és egy
eléadas), valamint az ,,NOy szelektiv katalitikus redukaldsa szénhidrogénekkel, kiilonféle
zeolit alapu katalizatorokon” c. témaban (egy kozos cikk és egy eldadas) és a Santa Fe-i
Egyetemmel (Argentina) (TéT-egyiittmiikodés keretében) folytatott kozos kutatasok.
Jelentések a tudomanyos kooperaciok a kovetkezd kutatohelyekkel is: University of
Pittsburgh az ,,Sn-Pt/SiO, katalizatorok alkalmazasa a kornyezetvédelemben”, University of
Concepcion (Chile) az ,,Aszimmetrikus hidrogénezési reakciok tanulmanyozasa”, Instituto de
Investigaciones en Catalisis y Petroquimica (Argentina) a ,Nanostrukturalt kétfémes
hordozds katalizatorok eldallitasa és vizsgalata”, Lille University of Sciences and
Technologies Laboratory of Catalysis (Franciaorszag) a ,,Tobbkomponensii katalizatorok
eldallitdsa szénhidrogén reakciokhoz”, Raluca Ripan Chemical Research Institute, Cluj
(Romania) az ,,On-oxid nanorétegek eléallitasa, jellemzése és alkalmazasa elektrokémiai
szenzorok kifejlesztésére” c. témakban.

Megemlitendd tovabba, hogy a Roméan és a Magyar Tudomanyos Akadémia kozotti
egyittmiikodési egyezmény keretében a ,Kornyezetbarat, vékonyrétegili, nanokristalyos
onoxid bevonatok™ c. téméban tobb tanulmanyutat bonyolitottak le 2004-ben, €s egy kozds
cikk is sziiletett.

Tobb témaban kolesonds tanulmanyutak révén jelenleg folyik a publikacidk véglegesitése.
fgy pl. a kévetkezSkben: ,,Rozsdamentes acélok elékezelése és a korroziot eléidézd anaerob
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mikroorganizmusok megtapaddsa kozotti Osszefiiggések” (Universidade de Lisboa,
Portugalia), ,Nanocsovek kémiai tulajdonsdgainak modellezése, ill. nanocsdvek
elektronszerkezete” (National Institute of Chemistry, Ljubljana, MTA-Szlovén Tudomanyos
Akadémia kozotti szerzodés).

Az Intézet kutatdi 2004-ben Osszesen 64 kiilfoldi kiutazason vettek részt.

Néhany kiilfoldi tarsasag fejlesztései részben az Intézetben végzett tudomanyos munkara
alapozodnak. Anyagi szempontokbdl is jelentés példaul a Petroleum Research Centre-vel
folytatott egyiittmiikodés (Libia). A nevezett intézmény részére: ,,Korr6zios inhibitorok és
biocidek kifejlesztése”, valamint ,, Kombinatorikus modszerek alkalmazasa katalizatorok
tervezésére” c. témakordkben folynak kutatdsok.

Az Intézet kutatéi koziil tobben fontos nemzetkdzi tudomanyos bizottsagoknak a
tisztségviseldi, igy pl. a kovetkezéknek: International Society of Electrochemistry, Eurdpai
Korrozids Szovetség, Electrochemical Society (USA), International Geothermal Association,
COST Nanostag (Strategic Forecast) munkabizottsag, European Federation of Catalysis
Societies (EFCATS).

Az Intézet kutatoi a kovetkez0 nemzetkozi folyodiratok szerkesztdiként, ill.
szerkesztébizottsaganak tagjaként reprezentaljak a magyar tudomanyt: Corrosion Reviews;
Corrosion Engineering, Science and Technology; Materials and Corrosion; J. Electrochemical
Society; Croatica Chemica Acta.

IV. Fontosabb, elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Az Intézet feliiletkutatdssal foglalkozd csoportjainak tematikdja a legkorszerlibb
iranyzatokhoz kapcsolodik. Az Intézet altal koordinalt, a nanotudomanyok rendkiviil sokrétii
¢s szerteagazo teriiletét feloleld, harom évre 110 millio forint tdmogatast élvezett: , A
kiilonleges  tulajdonsdgli, nanoszerkezetli  bevonatok  fejlesztése  kornyezetbarat
felilletmodositasi eljarasokkal” c. projekt (NANOTECH) keretében fémfeliileteken olyan
komplex, nanostrukturalt bevonatrendszereket dolgoztak ki, amelyek ellenalloak a
legkiilonfélébb kiilsé hatdsokkal (mechanikai, tribologiai, korr6zids) szemben. Korszerti
feliiletmddositod eljarasokat vezettek be, a jelenleg hasznalatos feliiletkezelési technologidkat
1), kornyezetbarat eljarasokkal fejlesztették tovabb. Nanoszerkezetii, specialis tulajdonsagy,
tobbrétegli  bevonatrendszereket alakitottak ki  szol-gél technikaval, a molekulak
Onszervezddése alapjan, nem-egyensulyi elektrokémiai eljarasokkal, CVD-, PVD-
modszerekkel és 1ézeres feliiletmddositassal. Ipari hasznositasra alkalmas, Onszervezddo
molekulakat tartalmazd, korr6ziévédd alapanyagokat fejlesztettek ki.

Az Intézet kutatasaiban jelentds szerepiik van az NKFP, ill. a GVOP-programoknak. Ezeket
széles korii egylittmiikddésekben végzik. A K+F-munka mind katalitikus technologiak
vizsgélatara, mind funkciondlis nanoszerkezetek, ill. nanokompozit-anyagok kutatdsara
Kiterjed.

Az Intézet nemzetkdzi egyiittmiikddési projektjei jelentds mértékben hozzdjarulnak ahhoz,
hogy erdteljesebben kapcsolddjanak be az eurdpai kutatdsi térség munkajaba. A korabbi
eredmények alapjan olyan kapcsolatokat sikeriilt kialakitaniuk, amelyek lehetdve tették, hogy
az Intézet a kovetkezd idészakban fontos témakban koordinator, ill. partner lehessen. A témak
koziil kiemelendd a szdmos résztvevovel folytatott nanotudomanyi egyiittmikodés.
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Kornyezetvédelmi szempontbol jelentések a hatékonyabb és egyszerlibb szennyviztisztitasi
eljarasok kidolgozasat célz6 EU-program keretében elért eredmények.

A ,,Hungarian Network of Excellent Centers on Nanosciences” projekt keretében lehetdség
nyilott egy virtualis Magyar Nanotudomanyi Kozpont kiépitésére, tovabba arra, hogy
0sztondzzEék a hazai K+F-helyeket az eurdpai egylittmiikodésekben valo aktiv részvételre,
elomozditsak a kutatok-fejlesztok informaciocseréjét ¢és a fiatal kutatok szakmai
tovabbképzését. A programban résztvevO kiilfoldi kutatohelyekkel a nanotudomanyok
teriiletén igen hasznos és eredményes kapcsolatokat sikeriilt kialakitaniuk.

A projektben részt vesz az Intézet koordinalasaban a BMGE, az ELTE, a Miskolci Egyetem, a
Debreceni Egyetem, a Szegedi Egyetem, a BAYATI, tovabba a SciTech Link, SE, SME
(Svédorszag), a Tel Aviv University (Izrael), az NMRC, Cork, IRE PRP, RES (lrorszag), a
Lund University (Svédorszag), az Atomic Energy Commission, Grenoble (Franciaorszag) és a
University of New Castle (UK).

Az elnyert palyazatoknak jelentds hatdsa van a kutatasok interdiszciplinaris jellegének
erésitésére, ) témak inditdsara, korszeri kutatdsi profil kialakuldsira, a hazai- és a
nemzetkozi egyiittmiikodések erdsitésére, tovabbi EU-palyazatokon torténd részvételre.

Az elnyert hazai és nemzetkdzi palyazatokrdl a VI. b. és c. tablazatok adnak tajékoztatast.
V. Az év folyaman megjelent jelentdsebb publikaciok, szabadalmak
és mas bemutathaté eredmények
1. Siméndi TM, Siméndi LI, Gyér M, Rockenbauer A, Géméry A: Kinetics and mechanism

of the ferroxime(ll)-catalysed biomimetic oxidation of 2-aminophenol by dioxygen. A
functional phenoxazinone synthase model, Dalton Transactions, (7), 1056-1060 (2004)

2. Szbcs E, Bako I, Kosztolanyi T, Bertoti I, Kalman E: EC-STM study of 5-mercapto-1-
phenyl-tetrazole adsorption on Cu(1 1 1), Electrochimica Acta, 49, 1371-1378 (2004)

3. Margitfalvi JL, G6bo16s S: Role of 'metal ion-metal nanocluster' ensemble sites in activity
and selectivity control, In: Catalysis 17, The Royal Society of Chemistry, 2004, pp 1-104

4. Ulla MA, Gutierrez L, Lombardo EA, Lonyi F, Valyon J: Catalytic features of Pt,Co-
mordenite for the SCR of NOx monitored by DRIFT spectroscopy using adsorbed N, as a
probe, Applied Catalysis A: General, 277, 227-237 (2004)

5. Paszti Z, Wang J, Clarke ML, Chen Z: Sum Frequency Generation vibrational
spectroscopy studies of protein adsorption on oxide-covered Ti surfaces, Journal of
Physical Chemistry B, 108, 7779-7787 (2004)
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VI. A kutatohely 2004. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont Feliiletkémiai és Katalizis Intézet

Atlaglétszam®: 58 Ebbé! kutato?: 39

35 év alatti, intézeti 4lloméanyban levd fiatal kutatok szama: 14

Az év folyaman megjelent 0sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama: 54
Az év folyaman megjelent dsszes tudomanyos publikacié szama®; 54

Ebbdl idegen nyelvi kiilfoldi folyoiratban: 28 idegen nyelvi hazai folydiratban: -
nemzetkdzi egylittmiikodés keretében: 14 SCI altal regisztralt folyodiratban: 21
Osszesitett impakt faktor: 45,786 osszes hivatkozas szama®: 480

0sszes hivatkozas szama 6nidézetek nélkiil: 411

Megjelent konyv: - konyvfejezet: 9 jegyzet: -
ebbdl magyar nyelven konyv: - konyvfejezet: - jegyzet: -
Megvédett PhD értekezés: 1 Megvédett MTA doktori értekezés”: -
Bejelentett talalmanyok szama: 1 Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szdma: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli el6adasok szama: 30 poszterek szama®: 17

Rendszeres hazai felséfokt oktatasi tevékenységet végzék szama': 8

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 8 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 5
Az iddszak folyaman a teljes koltségvetési timogatas dsszege: 256,081
Beruhazasi tamogatas: 17,489 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szama®: 1

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama: 15
A targyévre vonatkozd szerzodésallomany: 19,267

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama: 22
NKFP: 4 A targyévre vonatkozd szerzodésallomany: 73,153
Egyéb: 18 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 25,832

Az év folyaméan miivelt NFT témék szama®: -
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: -

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol miivelt témak szama'®: 7
EU forrasbol: 7 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 52,995
Egyéb: - A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: -

Egyéb palyazatok keretében miivelt témék szama'': 3
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 9,164

Kiils alvallalkozokkal kotott szerz6désallomany™: 4,471

MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt

28




Vl/a. A kutatohely 2004. évi tudomanyos tel{' esitményének egyéb bemutathato
eredményei 3

Az intézet neve: Kémiai Kutatokdzpont Feliiletkémiai és Katalizis Intézet

A SzIKKTI Kft. és az MTA Kémiai Kutatokozpont, Feliiletkémiai és Katalizis Intézet
konzorciuma az OMFB tamogatasaval folytatott ,,A katalitikus paraffin atalakito alloagyas
DEW  katalizator  gyartdsi  technologidjanak  tovabbfejlesztése (DEWPRO)” c.
kutatasi-fejlesztési projektet 2004-ben befejezte. Az MTA KK FKI Mikro és mezoporusos
anyagok osztalya kutatasi eredményeire alapozva, 01j gyartasi technologiaval a SzZIKKTI Kft.
6000 kg katalizatort gyartott le a MOL Rt. gazolajok dermedéspontjanak katalitikus
csokkentését megvaldsitd GOK-3 ilizeme részére a 2004-ben esedékes ilizemi katalizator
cseréjéhez. A korabban alkalmazottnal kedvezébb aktivitasu zeolitkatalizator lehetévé teszi a
MOL Rt. szamara, hogy versenyképes ajanlattal palyazzon 1j, hasonlo tizemek 1étesitésére.

A kutaté-fejlesztd konzorcium elérte, hogy a zeolitmatrix szerkezetének valtoztatdsaval a
fejlesztés  targyat  képezd,  Ni-tartalmi  bifunkcidos  zeolitkatalizatorok  alkén
krakkolasi/izomerizalasi szelektivitasat tervezheté modon lehessen valtoztatni. Egy 1) alkén
hidroizomerizacids katalizatorbdl piackutatasra alkalmas mennyiséget, 1000 kg-ot gyartottak.
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Kémiai Kutfltékﬁzpont )
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri ut 59/67. 1525 Budapest, Pf. 17.
Tel.: 325-9040, Fax: 325-5990

e-mail: palg@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A Kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

A Szerkezeti Kémiai Intézet f6 feladata 2004-ben a kovetkezd volt:

e nemzetkodzi szinvonall tudomanyos kutatasok végzése a molekulak és a szupramolekularis
szerkezetek sajatsagainak kiillonbozd spektroszkopiai és diffrakcios mérési modszerekkel,
tovabba elméleti kémiai vizsgalatokkal torténd feltarasara.

Az Intézet tovabbi feladatai voltak még a kovetkezdk: részvétel az egyetemi oktatdsban és a

posztgradualis képzésben, szakmai tanacsadés, valamint gyakorlati célu kutatdsi-fejlesztési

feladatok elvégzése.

I1. Az év folyaman elért kiemelkedd kutatasi és mas jellegii eredmények, azok gazdasagi-
tarsadalmi haszna

Kimutattak, hogy az ionos folyadékok kivaloan alkalmasak micellak tulajdonsagainak
megfeleld modositdsara a felhasznalasi igények szerint. Oktilcsoportot tartalmazd ionos
folyadékok vizes oldataban aggregalodast vagy micellaképzddést tapasztaltak, ami
kornyezetvédelmi szempontbol is fontos lehet.

A molekulaszerkezet €s a fotofizikai folyamatok sebessége kozotti kapcsolat szisztematikus
vizsgalatanak eredményeként egy olyan anyagot (1-hidroxi-fluorenon) talaltak, melynek
fluoreszcencids sajatsdgai nagymértékben fliggnek a mikrokornyezettdl, hidrogénhid kotésre
képes vegyiiletek jelenlététdl, igy jol alkalmazhato jelzéanyagként. Eldallitottak egy uj
naftalimid szarmazékot (N-(4-piridil)-1,2-naftalimid), mely protonaldédas hatasara nagy
hatasfokkal fluoreszkal, és ezaltal mar nyomnyi mennyiségii sav is kimutathat6 segitségével.
Naftalin jelenlétében e vegyiilet kettds fluoreszcenciat bocsat ki. Igazoltdk, hogy e jelenség
gerjesztett allapoti komplex képz6désétdl ered. Feltartak, hogyan hatnak a hidroxilcsoportot
tartalmazo vegyiiletek a gerjesztett komplex képzddésének és energiavesztésének kinetikdjara.

Fontos méréstechnikai fejlesztéseket hajtottak végre platina-, palladium- €s oOntartalmu,
szupramolekularis  szervezddéssel jellemezheté fémorganikus vegyiiletek szerkezet-
vizsgélatdban. Méréseik kiterjedtek a szupramolekuldk transzlacids diffiizids sajatsagainak,
tovabba molekuladinamikai folyamatok energetikajanak tanulméanyozéasara. Fejlesztéseik a
korszerfi egy- és tdbbdimenzids, heteronuklearis diffuzios (DOSY) mérések *H-*C, *H-3'P,
'H-Sn magkombinaciokon torténd hazai meghonositasat, valamint a kémiai kicserélédési
folyamatok  tanulmanyozasdhoz  sziikséges  szelektiv  inverziotranszfer  kisérletek
kiértékelésének modernizalasat valdsitottak meg.

FTIR-spektroszkopiai diagnosztikai mddszert dolgoztak ki az emberi szervezet altalanos
fiziologiai allapotanak felmérésére. A kivalasztott személyek részletes orvosi vizsgalatai
igazoltak, hogy kiilonféle betegségek, ill. kezdeti, még tiinetmentes stadiumban 1évo
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elvaltozasok az alkalmazott spektroszkopiai modszerrel detektalhatok. Eredményeik a
preventiv orvosi diagnosztika teriiletén gyiimolcséztethetok.

FT-IR ¢és Raman-spektroszkdpiai mérések alapjan, valamint skaldzott kvantumkémiai
erOterekkel végzett teljes rezgési analizis, ill. intenzitisszamitasok segitségével részletesen
értelmezték kiilonb6zo bonyolultsagi foku szerves vegyliletek (benzolszarmazékok, arilidén-
izokromanonok, elektromosan t6ltott molekulak) rezgési spektrumait.

Fullerének, magas-hémérsékletli szupravezetdk és zeolitok elektromos ¢és magneses
tulajdonsagainak jellemzésére ) ESR-spektroszkopiai modszereket dolgoztak ki. A C60
matrix NC59 dopolasaval toltéshordozokat vittek be a szigeteldanyagba, amely a megfigyelt
elektrondelokalizacié révén lehetdséget kinal 0j tipust félvezetd anyagok kifejlesztésére. A
megfigyelt jelenség elvi lehetdséget nyujt kvantumszamitogépek kidolgozasara is.

Kutatoi kapacitas: 14 16
ebbdl intézeti allomanyban. 10 16

Teljes raforditas: 55 M Ft
ebbdl palyazati forrds: 1,3MFt

Gazfazis vizsgalatok keretében Ujszerli gyorsaramlasos ¢és lézerfotolitikus modszerek
alkalmazasaval meghataroztak az acetonilgyok (CH3C(O)CH,) lézergerjesztési (LIF) és
tranziens abszorpcios (TA) spektrumat. Sebességi egylitthato értékeket adtak meg a
CH3C(O)CHz-gyok 0Og-nel, NO-dal, NO,-dal és H-atommal végbemend reakcidjara,
amelyeknek alapjan molekulaszerkezet-reaktivitas Osszefiiggéseket allapitottak meg. Az LIF-
és a TA-spektrumok alkalmasak a légkorkémidban fontos szerepet jatszo acetonilgyok
nagyérzékenységli detektaldsara; a meghatarozott kinetikai adatokat pedig légkor kémiai
modelljeiben hasznaljak fel. Ilyen modellek kifejlesztésében a SCOUT-O3 EU kutatasi
projekt keretében vesznek részt.

Reakciokinetikai mérésekkel megallapitottak, hogy az OH-gyok a hangyasav-észterek alkil-
csoportjanak hidrogénatomjat hasitja le, szemben a vart formil H-atom absztrakcidval;
eredményeiket kvantumkémiai szamitasokkal tdmasztottak ala.

Oldatfazist vizsgalatok keretében fontos eredményeket értek el a hidrogénhidas komplexek
termodinamikajaval és képzddésiik kinetikajaval kapcsolatban. Fenantridinon és N-naftalimid
szarmazékok fotofizikai vizsgalatai alapjan daltalanosithatdo kovetkeztetésekre jutottak.
Megallapitottak, hogy a komplexalodas hatasara megvaltozik a szingulett gerjesztett allapot
energidja. A fellépd szingulett energiavaltozas linearisan fiigg a komplexképzddés egyenstlyi
allanddjanak logaritmusatdl. Az Osszefiiggést egyszerti modellek segitségével értelmezték,
amelyeknek felhasznalasaval eljarast dolgoztak ki a szingulett gerjesztett allapot
hidrogénhidas savassdganak és ezen keresztiil a reakcidk szabadentalpia valtozasanak
becslésére. A szabadentalpia-valtozas ismeretében korrekt moddon kiértékelheték a
komplexalodas folyamatat jellemz6 fluoreszcencia-lecsengési paraméterek, becsiilheté az
alapallapoti komplexalodas és a komplex elbomlasanak a sebessége.

Kutatoi kapacitas: 7 6
ebbdl intézeti allomanyban: 716
Teljes raforditas: 48 M Ft

ebbol palyazati forras: 9,6 M Ft
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Olyan instabilis Pd- és Pd-Pt dimereket izolaltak és jellemeztek kristalydiffrakcios modszerek
segitségével, amelyekrél kordbban csak folyadék NMR-adatok alltak rendelkezésre.
Elvégezték a di(p-tert-butilfenil)-N,N-di-(izo-butil)karbamoilmetilfoszfin oxid (a Los Alamos
National Laboratory-ban hasznalt ,,aktinida extraktor”) és organodn-, ill. uranil-komplexeinek
teljes szerkezeti és spektroszkopiai jellemzését. Vizsgaltak a triorganoon(IV)-vegyliletek
kétfogtr O,0/N-donor ligandumokkal mutatott 6nszervezddési reakcidjat iranyitod tényezoknek
a képz6dé termékekre gyakorolt hatasat. Megallapitottdk, hogy szilard fazisban a
triorganoon(IV)-tetramer diorganodn(IV)-dimerré alakul metilcsoport-vandorldssal jard
diszmutacios reakcioval.

Rendszerezték a réz- és on-tiokarbamid komplexek szerkezeti tipusait.
Jellemezték a teofillin zarvanyvegyiileteinek szerkezetét.

Tanulmanyoztdk az izostrukturalitas el6forduldsat polimorf rendszerekben, leirtdk egy
aliciklusos beta-laktam 3-dimenzidban izostrukturalis polimorfjait.

Meghataroztdk a kristalytervezésben fontos H-hid-kolcsonhatas kiilonbségek vérhato
nagysagat. Eloallitottak és vizsgaltak nagy porusu, kristalyos, haromfogasi szimmetriaja
gazdavegyiiletek rendszereit és meghataroztak kristalyszerkezetiiket.

Kutatoi kapacitas: 716
ebbdl intézeti allomanyban: 716
Teljes rdforditas: 49 M Ft

ebbol palyazati forras: 6 M Ft

Hazai egyiittmiikodésben meghataroztdk egyes katalitikus hatdsu katekoldz vaskomplexek
szerkezetét rontgendiffrakcioval ¢és  sirliségfunkciondl-szamitdsokkal. Jellemezték a
komplexek kinetikai viselkedését. Ilyen jellegi vizsgalatokat eddig még nem irtak le az
irodalomban, a mddszernek potencialisan komoly hatéasa lehet a kataliziskutatasra.

Amerikai kutatokkal egyiittmiikodésben vizsgalatokat végeztek egyes Onszervezddd
szupramolekularis  rendszerek  (makrociklusos  platinakomplexek)  szerkezetének
meghatarozasara, a kialakuld szupramolekuldris formdk geometriai jellemzésére. A vizsgalat
az el6z6hdz hasonloan uttord jelentdségii.

Osztrak  egyiittmiikodésben (T€T) ab initio szamitasokat, molekuldris dinamikai
szimul4ciokat, rontgendiffrakcios és neutrondiffrakcios méréseket végeztek Li* és Be?* iont
tartalmaz6é oldatokon (acetonitril és dimetilszulfoxid olddszerekben). Az eredményekrdl
harom kozos kdzlemény mar megjelent.

Folytattdk a nagynyomasu rontgendiffrakcios- és stiriségméréseket a metanol szerkezetének
felderitésére 100 bar-3 kbar nyomason. Az adatok kiértékelése jelenleg folyik.

Kutatoi kapacitas: 316
ebbdl intézeti allomanyban: 316
Teljes raforditas: 15 M Ft

ebbdl palyazati forras: 1,2 M Ft

A tomegspektrométerben lejatszodo folyamatok modellezésére kifejlesztett Windows-alapu
szamitogépes programot (MassKinetics), aminek népszertiségét a tobb mint 950 regisztralt
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felhasznalo jelzi, 2004-ben tovabbfejlesztették. A programot sikeresen alkalmaztak protonalt
dimerek entropiaeffektusainak vizsgalatara. Szamitasaik segitségével meghataroztak, hogy az
un. kinetikus modszer milyen feltételek teljesiilése esetén alkalmazhatdé és az igy
meghatarozott entrépia mennyire pontos. Eredményeikkel az irodalomban egy mar régota
foly6 vitat sikeriilt lezarniuk.

Egyiittmikodve az ELTE és a BMGE kutatocsoportjaival, kiilonb6z6 szintetikus és izolalt
természetes vegyiiletek szerkezetazonositdsat végezték el, tobbek kozott U tipusu
perfluoro-alkil lancot tartalmazé heterociklusos, ill. foszfororganikus vegyiiletekét.

Az ujsziilottkori  anyagcsere-betegségek sziirésére kidolgozott modszeriiket sikeresen
alkalmaztak: a Budai Gyermekkorhdz megbizasabol tobb szaz csecsemd sziirését végezték el
2004-ben. Az eredményes sziirésnek kdszonhetden sok csecsemd szellemi és testi leépiilése
valt elkeriilhetové.

Az Orszagos Onkologiai Intézettel megkezdett egylittmikodés folytatasaként 1j,
tomegspektrometriai alapu diagnosztikai moddszert fejlesztenek ki rosszindulati daganatos
megbetegedések korai kimutatasara. Kutatasaik soran megallapitottak, hogy a vérben talalhato
alfa-1-savas-glikoprotein (AGP) oligoszaccharid részében bekovetkezd szerkezetvaltozas a
rakos megbetegedés kialakulasat jol jelzi. A kidolgozott modszert varhatéan fel lehet
hasznalni a rdkos megbetegedések diagnosztizaladsaban.

Kutatoi kapacitas: 9 16
ebbdl intézeti allomanyban: 9 16

Teljes raforditas: 54 M Ft
ebbol palyazati forras: 13,5 M Ft

Kvantumkémiai modszerekkel meghataroztak harom Ru-bipiridil és Ru-fenatrolin komplex
szerkezetét triplett gerjesztett allapotban.

Klasszikus mechanikai trajektoriaszamitasokban megéallapitottdk a reakciddinamikaban ismert
Polanyi-szabalyok érvényességi hatérait.

Kimutattak, hogy a Lowdin-féle atomi populaciok nem rendelkeznek az elvarhato altalanos
rotacids invariancia tulajdonsaggal, ami miatt alkalmazasuk jelentds elvi és gyakorlati
problémaékat vet fel.

Egy 10 masodkvantalt formalizmust javasoltak kolcsonhatasok —additivitdsanak és
interferencidjanak vizsgalatara.

Bevezették az "atomi egységfelbontas" fogalmat, ami lehetdvé teszi, hogy a legkiilonb6zd
populécios analizis €s energiadekompozicios modszereket egy kozos, altaldnos formalizmus
keretében vizsgaljuk.

rrrrrr

tartoz6 potencialfeliiletek kozti atmeneti dipolmomentumokat, illetve nem-adiabatikus csatolast.

Periodikus modelleken elvégzett kvantumkémiai szamitdsok segitségével jellemezték a
Pd(111), Rh(111) és Pt(111) feliileteken adszorbealt molekuldk szerkezeti tulajdonsagait.
Rontgen- és neutron-diffrakcios mérések, illetve molekuladinamikai szamitdsok alapjan
pontositottak a 2,2,2-trifluoroetanol és a hangyasav folyadékszerkezetét.
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Kvantumkémiai szamitasok segitségével értelmezték azt a kisérleti tapasztalatot, miszerint a
[PdH(dppe)]” fémkomplex reakcidiban a hidrogénjét mind proton, mind pedig hidrid
formaban is atadhatja.

Megmutattak, hogy a CO, és CyH; molekulak oxidativ C-C csatolasakor a széndioxid

fémcentrumhoz torténd koordinacidja nem sziikségszerti elemi 1épés, tovabba azt, hogy a C-C
kapcsolas aktivalasi gatja a segédligandumok modositasaval elonydsen szabalyozhato.

Kutatdi kapacitdas: 8 6
ebbol intézeti allomanyban: 8 16
Teljes raforditas: 48 MFt

ebbdl palyazati forras: 8 MFt

Beszamolo egy kiemelt kutatasi eredményrol

Onszervezédé organoon(IV)-vegyiiletek szintézise és szerkezeti jellemzése

Az Onszervez6d6 organoon(IV)-vegyiiletek szintézisével és az ezeknek a koordinacios
vegyiiletek kristalyaiban eléforduld6 molekulaelrendez6dések szupramolekularis kémiai
szemléletli elemzésével az Intézet Egykristalydiffrakcios Laboratériuma mar tobb mint hét
éve foglalkozik. Az utdbbi években az organodn(I1V)-szupramolekuldk koordinativ kotéseken
alapuld spontan Onszervezddési reakcioinak tanulmanyozasa a szervetlen kémiai kutatasok
egyik hajtoerejévé valt, hiszen e molekulak alkalmazasaval nagy bonyolultsagl, kémiailag
egységes koordinacios vegyliletek kialakitdsa lehetséges. Ezeknek, a koordinativ kotéseken
keresztiil 1étrejovo Onszervezddési reakcioknak a preciz és kontrollalt iranyitasahoz el0szor az
onszervez6dd egységek szerkezeti milyenségét (a fém koordinacids helyeinek szdmat és
szimmetriajat, kotésszogét, a ligandum merevségét, sth.) tervezik meg, majd a szintetikus
tényezOknek (oldoszer, hdomérséklet, koncentracid, templatok stb.) a kialakuld
szupramolekularis szerkezet képzddésére gyakorolt hatasat deritik fel. Az Onszervezddési
reakcioban alkalmazando alegységek szerkezeti sajatossdgainak a tervezéséhez a
krisztallografiai adatbdzisokat hasznaljdk, a folyadékfazisit NMR-spektroszkdpia modern
mérési modszereivel pedig a szintetikus tényezOknek az dnszervezddési reakcidkra gyakorolt
hatasat deritik fel. Az oldatbeli molekulaszerkezetek megismerése elengedhetetleniil
sziikséges a kristalyképzddés torvényszerliségeinek a feltdrdsdhoz, hiszen az oldatfizisban
kialakuld6 rend dontéen meghatarozza a kristalyképz6dést ¢és ezaltal a kialakuld
szupramolekularis szerkezet milyenségét. A lehetséges szintézisutak, valamint az alkalmas
szerkezetfelderit6 modszerek kidolgozasa teszi lehetévé az Onszervez6dé modon eldallo
organoon(IV)-vegyiiletek potencialis alkalmazasi teriileteinek feltarasat (pl. nanoméretii
részecskék gyartasa, molekularis elektronika, elvalasztastechnika, katalizis, stb).

Triorganoon(IV)-vegyliletek korében végzett kutatasaikra tdmaszkodva valaszt kerestek arra a
kérdésre, hogy a triorganoon(IV)-kationok kétfoga O,0-donor ligandumokkal mutatott
reakcidjdban milyen tényezOk eredményeként keletkezik az egyik esetben ciklikus, maskor
pedig nyiltlanct termék. A templathatés tisztazasa érdekében kiilonb6zo kationok jelenlétében
vizsgaltak a trimetilon(IV)-kation (MesSn™) és a kétfogli O,0-donor kupferronito-anion (N-
nitrozo-N-fenil-hidroxil-aminato) (a tovabbiakban cupf) Onszervezddési reakcidjat. Azt
talaltak, hogy az NH, -kationok jelenléte a szupramolekularis szervezédést mutatéd tetramer
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[MesSn(cupf)]s vegyiiletet kialakulasanak, mig a Na'-kationok a sztannoxan kotéseken
keresztiil 6nszervez6d6 dimer [Me,Sn(cupf),], kialakulasanak kedveztek. E16z6 munkaikbol
ismeretes volt, hogy a dimer a tetramer metanolos atkristalyositdsa soran spontan ligandum
redisztribucios reakcioval képzddik, tetrametilon(IV) keletkezése kozben. Oldatfazisit NMR-
spektroszkopiaval vizsgaltak kiilonboz6 olddszereknek a tetramer — dimer atalakuldsra
gyakorolt hatasat. Apolaris oldoszerekben a tetramer koordinativ kdtései monomer egységek
képzddése kozben atszervezOdnek. Ez a tetramer <> monomer egyensuly a hdmérséklet
valtoztatasaval befolyasolhatd. A MesSn*-kation és a kétfogu O,0-donor benzoato-anion (bz")
onszervezddési reakcidjat NH, - és Na'-kationoknak a jelenlétében is megvizsgaltak. Azt
talaltak, hogy mindkét reakcid az S-alaka szupramolekularis szervezddést mutatd végtelen
hosszl koordinaciés polimer, [Me3Sn(bz)], kialakuldsanak kedvezett.

Egy, a szakirodalomban még le nem irt 0j, termikusan indukalhato, szilard fazist atalakulast
is azonositottak, amelynek soran egy metilcsoport-vandorlasos dizmutacios folyamatban a
[MesSn(cupf)]s tetramer egykristalyai [Me,Sn(cupf).], dimer egykristallyokka alakultak. Az
1dofiiggo, szilardfazisa atalakulas termékeinek molaranyat NMR-mérésekkel deritették fel, a
képzddd egykristalyokon rontgendiffrakcios méréseket végeztek. Azt taldltdk, hogy az
olvadékbol kivald [Me,Sn(cupf),], dimer kristalyszerkezetében kiilonbozik a hagyomanyos
szintézisbol atkristalyositassal nyert terméktol.

Tri-, di- és monoorganoon(IV)-vegyiiletek és szamos O,0- és O,N-donor gyogyszermolekula
koordinativ kotéseken keresztiil megvalosuld Onszervezddési reakcidjat is tanulmanyoztak.
Az igy nyert fémkomplexeken egykristaly rontgendiffrakcios és NMR-méréseket végeztek. A
mérésekbdl levonhatd szerkezeti Osszefliggéseket peptid, fehérje és DNS-kutatasokban
hasznositjak.

IT1. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az Intézet 2004-ben, a korabbi évekhez hasonloan, széles korli és eredményes
egylttmiikodéseket folytatott a hazai egyetemekkel. Ezekbdl a munkdkbdl 35 kozos
publikacié sziiletett. Kiilondsen eredményesek voltak a kooperacick a BMGE Szerves
Kémiai, Altalanos és Analitikai Kémiai, Fizikai, valamint Szerves Kémiai Technologia
Tanszékével, amelyekkel 6sszesen 11, a Szegedi Egyetem Fizikai Kémiai, Gydgyszerkémiai,
Szervetlen ¢és Analitikai Kémiai, tovabba Magkémiai Tanszékével, amelyekkel 8, a
Veszprémi Egyetem Szerves Kémiai Tanszékével, ill. az MTA Analitikai Kémiai Tanszéki
Kutatocsoportjaval, amelyekkel 3, ill. 4 k6zos dolgozatot jelentettek meg.

Az Intézet kutatéi kozil jelentds szamban (18 f6) vesznek részt mind az elméleti, mind a
gyakorlati targyak oktatdsdban a kovetkezd egyetemeken: Veszprémi Egyetem, ELTE,
BMGE, Pazmany Péter Katolikus Egyetem, Debreceni Egyetem.

Jelenleg 7 Ph.D.-6sztondijas dolgozik az Intézetben.

Hazai kapcsolataik kozott jelentdsek a mas MTA-intézetekkel, kutatocsoportokkal, tovabba
korhazakkal folytatott egylittmiikodések. Kiemelendé a Heim Pal Gyermekkoérhazzal és az
Orszagos Onkologiai Intézettel kialakitott kooperaciojuk orvosi diagnosztikai kutatdsokban.
Alapkutatasi eredményeiket jol hasznositjdk ipari szerkezetfelderitési problémak
megoldasaban. A kovetkezdkben felsorolt hazai vallalatokkal dolgoznak kozos feladatokon:
Chinoin, Biogal és EGIS Gyogyszergyar Rt, Biromedicina Rt.
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Az Intézet nemzetkézi tudomanyos egyiittmiikodései igen sikeresek voltak 2004-ben is.
Osszesen 34 tudomanyos publikaciot jelentettek meg a kozds munka eredményeibdl. Az
egyiittmiikddések kozil kiilon kiemelenddk a kovetkezd intézményekkel folytatott kutatasok:
Université de Provence, Marseille, amellyel két k6zos publikacio és egy eldadas késziilt, a
The Ohio State University, Columbus, amellyel egy kozos cikket jelentettek meg.
Megemlitendé tovabba a Helsinki és a Stockholmi Egyetem, amellyel MTA-egyezményes
kutatdsok sordn két-két kozos cikk, az Universitidt Innsbruck Ionfizikai Intézete (TéT
egylittmiikodés), amellyel harom publikédcio, valamint a Technische Universitdt, Miinchen
Szervetlen Kémiai Tanszéke (TéT-DAAD-egyezmény), ill. az Elemento-organikus
vegyiiletek Nesmeyanovrdl elnevezett Intézete (Oroszorszag), a Notre-Dame de la Paix
Egyetem, Namur (Belgium) és a Bolgar Tudoméanyos Akadémia Szerves Kémiai Intézete
(Szofia), amelyekkel a megfeleld akadémiai egyezményes kutatdsok eredményéiil tobb kozds
eldadast tartottak nemzetkozi konferencidkon 2004-ben. Fontos partnerilk a Max-Planck-
Institut fiir Biophysikalische Chemie, Goéttingen, az Unversidad Extremadura, Badajo
(Spanyolorszag), a University of Texas at El Paso, a University of Cape Town, a University
of Lodz és a Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, amely intézményekkel egy-egy, mig a
Technische Universitét, Freiburg, amellyel harom kozos publikaciot jelentettek meg 2004-
ben.

MTA-NSF-OTKA projekt keretében egy kutatd 3 hetet toltott a Northwestern University
Kémiai Tanszékén, Evanstonban (US). Az egyiittmikodés eredményeként sokatomos
molekulak reakciédinamikai vizsgalatara szamitogépes programot dolgoztak ki, amelyet
konferencian is bemutattak. K6z6s Marie Curie Training Network palydzatot nyujtottak be a
Perugiai Egyetem Kémiai Tanszékével. Két olasz kutatd 1-1 honapot toltott az Intézetben és a
SzTAKI-ban a reakciddinamikai programok parhuzamositdsa c. téma keretében (COST
Action D23).

Az Intézet kutatéi 2004-ben 0Osszesen 82 alkalommal vettek részt konferenciakon, ill.
tanulmanyutakon.

Jelentds szakmai sikert hozott a Central European Symposium on Quantum Chemistry
megrendezése 2004-ben Tihanyban, valamint a 14th Informal Meeting on Mass Spectrometry
nemzetkdzi konferencia, amelyet 2004-ben Padovdban rendeztek meg (az Intézet a
rendezvény tarsszervezdje volt).

Az Intézet nemzetkdzi kapcsolatainak jelentdségére mutat az is, hogy részt vesznek a COST
harom kiilonb6z6 bizottsagdnak munkédjaban ¢és mas jelentés nemzetkozi, ill. hazai
tudomanyos szervezetek irdnyitdsadban is (pl. Eurdpai Fotokémiai Tarsasag Magyar Nemzeti
Tagozata, Combustion Institute US Magyar Egéstudomanyi Bizottsag, ICORS International
Steering Committee, AMPERE Committee, European Molecular Liquid Society).

Tobb nemzetkozi folyoiratot szerkesztenek, ill. szerkesztObizottsagi tagként tevékenykednek
(pl. Croatica Chemica Acta, Asian Journal of Spectroscopy; Journal of Raman Spectroscopy;
Vibrational Spectrocopy; Journal of Mass Spectrometry; European Journal of Mass
Spectrometry; Journal of Analytical, Environmental and Cultural Heritage Chemistry; Rapid
Communications in Mass Spectrometry).
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IV. Fontosabb, elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Az Intézet arra torekszik, hogy olyan korszerii, kémiai szerkezetvizsgaldé miszerparkot
hozzon létre és vizsgéalati modszereket fejlesszen ki, amelyeknek a segitségével mind a hazai,
mind a nemzetkdzi, kiemelt jelentdségii projektek feladatainak elvégzéséhez is hozza tud
jarulni.

Az Intézet kutatocsoportjai szerkezetkutatasi problémak megoldasaval eredményesen vesznek

részt mind a Medichem 1. és II., mind a Center of Excellence for Biomolecular Chemistry
EU-programban.

Az Intézet igen aktivan dolgozik olyan kooperacios tudomanyos témakban, amelyekben
egyetemi kutatok is részt vesznek. Ezeket a munkékat az OTKA tamogatja. A tudomanyos
eredményekrol a beszamolo I1. fejezetében olvashat6 tajékoztatés.

A COST D23-as akci6 (Metachem: metalaboratoriumok kémiai feladatok komplex
szamitogépes megoldasara) keretében a SIMBEX (Molekulasugéar kisérletek szimulacidja
szamitogép Griden) munkacsoportban vesznek részt. A munka célja: foldrajzilag tavoli,
szamitogépes eroforrasok elérhetévé tétele a jobb kihaszndlds és a nagyobb kapacitas
biztositasa végett. A projekthez egy hazai IKTA-projekt is kapcsolodik, amelyben a SZTAKI
egyik kutatocsoportjaval hazai, kémiai célu szamitogépgridet épitettek Ki.

Kiemelendék azok a kutatdsok, amelyek a sztratoszférdban lejatszodd, az éghajlatot
befolyasold kémiai folyamatok koriilményeinek és okainak feltarasara iranyulnak egy
SCOUT-program keretében. A projekt fontossagat mutatja, hogy kiilonosen nagy (64) a
résztvevok szama, s a tAmogatas mértéke is jelentds.

Az elnyert hazai €s nemzetkozi palyazatokrol a VI. b. és c. tablazatok adnak tajékoztatast.

V. Az év folyaman megjelent jelentdsebb publikaciok, szabadalmak
és mas bemutathaté eredmények

1. Villamena FA, Rockenbauer A, Galluci J, Velayutham M, Hadad CM, Zweier JL: Spin
trapping by 5-carbamoyl-5-methyl-1-pyrroline N-oxide (AMPO): Theoretical and
experimental studies, Journal of Organic Chemistry, 69, 7994-8004 (2004)

2. Sebdk-Nagy K, Biczék L, Morimoto A, Shimada T, Inoue H: Energy dissipation
processes of singlet-excited 1-hydroxyfluorenone and its hydrogen-bonded complex with
N-methylimidazole, Photochemistry and Photobiology, 80, 119-126 (2004)

3. Skripkin MY, Lindqvist-Reis P, Abbasi A, Mink J, Persson I, Sandstrém M: Vibrational
spectroscopic force field studies of dimethyl sulfoxide and hexakis(dimethylsulfoxide)
scandium(111) iodide, and crystal and solution structure of the hexakis(dimethylsulfoxide)
scandium(111) ion, Dalton Transactions, (23), 4038-4049 (2004)
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10.

Keszler AM, Nemes L, Ahmad SR, Fang X: Characterisation of carbon nanotube
materials by Raman spectroscopy and microscopy - A case study of multiwalled and
singlewalled samples, Journal of Optoelectronics and Advanced Materials, 6, 1269-1274
(2004)

Keresztury G, Holly S, Istvan K, Sundius T, Lorand T: Analysis of vibrational spectra of
some new E- and Z-4-arylidene-3-isochromanones Part 2. Isomers and conformers of the
2 '-pyrrolyl and 2 ‘'-nitrophenyl derivatives, Journal of Biochemical and Biophysical
Methods, 61, 107-118 (2004)

Imrik K, Farkas E, Vasvari G, Szilagyi I, Sarzynski D, Dobé S et al. (8): Laser
spectrometry and Kkinetics of selected elementary reactions of the acetonyl radical,
Physical Chemistry Chemical Physics, 6, 3958-3968 (2004)

Fébian L, Kdlman A, Argay Gy, Bernath G, Gyarmati ZsCs: Two polymorphs of a beta-
lactam (trans-13-azabicyclo[10.2.0]tetradecan-14-one). Concomitant crystal polymorphism
and isostucturality, Chemical Communications, 2114-2115 (2004)

Megyes T, Grosz T, Radnai T, Bako I, Palinkas G: Solvation of calcium ion in polar
solvents: An X-ray diffraction and ab initio study, Journal of Physical Chemistry A, 108,
7261-7271 (2004)

Drahos L, Peltz Cs, Vékey K: Accuracy of enthalpy and entropy determination using the
kinetic method: are we approaching a consensus? Journal of Mass Spectrometry, 39,
1016-1024 (2004)

Lagana A, Lendvay Gy(eds): Theory of Chemical Reaction Dynamics, Kluwer: Academic
Publishers, Netherlands, 2004, p. 514
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V1. A kutatohely 2004. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont, Szerkezeti Kémiai Intézet

Atlaglétszam®: 84 Ebbé! kutato?: 62

35 év alatti, intézeti allomanyban lev fiatal kutatok szama: 27

Az év folyaman megjelent 6sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama: 102
Az év folyaman megjelent dsszes tudomanyos publikacié szama®; 102

Ebbdl idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 94 idegen nyelvii hazai folydiratban: -
nemzetkdzi egylittmiikodés keretében: 34 SCI altal regisztralt folyoiratban: 92
Osszesitett impakt faktor: 178,751 osszes hivatkozas szama®: 1351

0sszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 1148

Megjelent konyv: - konyvfejezet: 3 jegyzet: -
ebbdl magyar nyelven konyv: - konyvfejezet: - jegyzet: -
Megvédett PhD értekezés: 4 Megvédett MTA doktori értekezés”: -
Bejelentett talalmanyok szama: - Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szdma: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli el6adasok szama: 31 poszterek szama®: 44

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzOk szama': 18

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 8 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 8
Az iddszak folyaman a teljes koltségvetési timogatas dsszege: 381,723
Beruhazasi tamogatas: - MFt  Fiatal kutatoi allashelyek szama®: -

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama: 20
A targyévre vonatkozd szerzodésallomany: 20,181

Az év folyaman mivelt NKTH palyazat témainak szama: 13
NKFP: 1 A targyévre vonatkozd szerzodésallomany: 20,351
Egyéb: 12 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 50,759

Az év folyaméan miivelt NFT témék szama®:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

Kiilfoldi vagy nemzetkozi forrasboél miivelt témak szama'®: 2
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 4,120
Egyéb: 1 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 0,792

Egyéb palyazatok keretében miivelt témék szama'': 1
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 0,800

Kiils alvallalkozokkal kotott szerz6désallomany™: -

MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt
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Vl/a. A kutatohely 2004. évi tudomanyos tel{' esitményének egyéb bemutathaté
eredményei

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont, Szerkezeti Kémiai Intézet

Sajat kutatas-fejlesztési munkaval elkészitették egy uj tipusu rézgozlézer laboratdriumi
példanyat, amit sikeresen alkalmaztak tajékozdodo jellegli fotokémiai vizsgalatokban. A
kifejlesztett 1ézerberendezést varhatoan alkalmazzak a gyakorlatban is. Jelentds érdeklddés
mutatkozik irdnta bérgyogyaszok és kozmetologusok részérdl.
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. Kémiai Kutat(')kiizpront .
ANYAG- ES KORNYEZETKEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri it 59/67. 1525 Budapest, Pf. 17.
Tel.: 325-7896, Fax: 325-7892
e-mail: szepvol@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu/aki

1. Az intézet 1o feladatai a beszamolasi évben

Az intézetben folyo kutatasok - a korabbi évekhez hasonldan - 2004-ben is az anyagtudomany
és a kornyezeti kémia egyes tudomanyos problémadinak felderitésére iranyultak. A f6
teriileteken beliil ugyanakkor folyamatosan korszertisitik miivelt témaikat.

Anyagtudomdnyi kutatdsaikban az anyagok Osszetétele, szerkezete, tulajdonsagai és eldallitasi
modszerei kozotti Osszefiiggések kémiai részleteinek feltardsara torekedtek, célszeriien
valasztott funkciondlis és szerkezeti anyagok esetében. A tanulmanyozott modellek kozott
egyre nagyobb részt képviselnek a nanoszerkezetli rétegek és tombi anyagok, valamint a
bioldgiai-orvosbiologiai vonatkozéasu anyagi rendszerek.

Kornyezeti kémiai kutatdsaik olyan fizikai-kémiai és kémiai Osszefiiggések felderitésére
iranyultak, amelyek eldsegitik a természeti kornyezetet az eddigieknél kisebb mértékben
terhel Uj termékek ¢és eljarasok megalapozasat és kifejlesztését.

I1. Az év folyaman elért kiemelkedo kutatasi és mas jellegii eredmények,
azok gazdasagi-tarsadalmi haszna

Anyagkémiai kutatdsok

NKFP projekt keretében iziileti endoprotézisekben alkalmazott, ultra-nagy molekulatomegii
polietilént kezeltek kiilonféle ion- €és atomsugarakkal, a kopasallosdg javitdsa céljabol.
Osszefiiggést taldltak a kopasallosag és az elektronspektroszkopiai iton meghatarozott, un.
Cls plazmonveszteségi energia kozott.

Széraz levegbben végzett, plazmaimmerzids ionimplantacioval (PIII) megjavitottak
titanotvozetek €és aluminium-tartalmu titdndtvozetek keménységét és kopasallosdgat. Az
tartalmu feliileti réteg kialakulasaval magyaraztak. Ugyanezen anyagok nitrogénben végzett
PIIT kezelésekor nem tapasztaltak szegregéciot, viszont titan-nitrid képzddott a minta
feliiletén.

Folytattak az XPS mérések kvantitativ kiértékelésének fejlesztését. Befejezték a CNy tipusu
rétegek tulajdonsagainak jellemzésére irdnyuld kutatdsokat. OTKA palyazat keretében
megkezdték szén-alapui nanokompozit rétegek és szilicium-tartalmtt DLC-rétegek ndvesztését
¢s vizsgalatat.

Aromas poliimidet kobalt- €s vas-ionokkal, nagydozisban bombazva, elszenesedett polimer-
matrixbol és fémrészecskékbdl all6 nanokompozit rétegek képzodését mutattdk ki. XPS
vizsgalataik szerint ezekben a rétegekben a vas oxidként, mig a kobalt fémes és oxidos
allapotban van jelen. A kapott eredmények alapjan a polimerek dtmenetifém ionokkal torténd
bombazasa alkalmas modszer lehet kiilonleges tulajdonsagu nanokompozitok eldallitasara.
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Vizsgaltdk fullerének termikus plazmaban torténd eldallitasat, kiilonbozé korom és
grafitporokbdl kiindulva. A vizsgalatok célja a fullerénképzddés mechanizmusénak ¢és
kinetikdjanak megismerése, ¢és az eldallitdsi koriilmények hatasanak felderitése volt.
Megallapitottdk, hogy a kiindulasi anyagok szemcseméretén tulmenden, a korom- ¢és
grafitszemcsék hdvezetd képessége is nagymértékben befolyasolja a plazmaban lezajlo
folyamatokat. Ennek oka, hogy a hdvezetd képesség (ami szoros kapcsolatban van a
szerkezeti rendezettséggel) hatdrozza meg a szemcsék elparolgasanak mértékét. Ezzel
magyarazhatd, hogy fullerének termikus plazmaban torténd eldallitdisdhoz nem a kis
szemcseméretll, amorf szerkezeti korom, hanem az 1-10um szemcseméretii, rendezett
szerkezetli grafit a megfeleld kiinduldsi anyag. Az eddigi legkedvezdbb esetben 6%-os
fullerén kihozatalt értek el, ami kozel masfélszerese az eddig alkalmazott eldallitasi
modszereknél elért kihozatalnak. Az RF termikus plazmaban kapott fullerén elegyben a
Ce0/C7o arany 2,6 volt, és tobb magasabb szénatom-szamu fullerént (pl. Css-et) is kimutattak a
termékek kozott. Felvazoltak a fullerén képzddés mechanizmusat, adott koriilmények kozott.
A fullerén kihozatal, a reakciokoriilmények tovabbi javitasaval, varhatoan novelhetd. J6 esély
van arra, hogy a korabbinal termelékenyebb és gazdasdgosabb moddszert dolgoznak ki
nagyobb molekulatomegl fullerének eldallitdsara, ami lehetévé teszi a fullerének eddiginél
sz¢lesebb felhasznalasat.

Tanulmanyoztak szerkezeti és funkcionalis kerdmidk eldallitdsara alkalmas, nanoszemcsés
porok, igy cink-oxid és cink-ferritek, illetve cink-ferro-ferritek eldallitasat, termikus
paramétereket, a kivant 6sszetételii, komplex oxidok kialakitasanak feltételeit, valamint az n.
inverz spinellek szintézisének legcélszerlibb koriilményeit. A kapott, nagy tisztasagu,
nanoszemcsés porokbol ujszerti, kiilonleges optikai, elektromos vagy magneses tulajdonsagu
keramidk készithetok.

Eljarast dolgoztak ki 0j tipusu, hipereldgazdsos polimerek szintézisére, a kvaziéld, gyokos
polimerizaci6 torvényszerliségeinek alkalmazasaval. A kapott anyagok szerkezetének
felderitésével ¢és oldatainak vizsgéalatdval igazoltdk a nagyszamu funkcids csoporttal
rendelkezO, hipereldgazasos polimerek létrejottét. E polimerek alkalmasak lehetnek
molekularis kapszuldzésra, nanorészecskék szintézisére, Uj tipusi polimer keverékek és
térhalositd adalékok eldallitdsara, és a gyodgyszerkémiaban is varhatdéan széles korben
hasznalhatok fel.

Az utobbi id6ben vilagszerte igen intenziv kutatdsok folynak a szupramolekularis
rendezddésre képes, szintetikus polimerekkel kapcsolatban. Az intézetben - nemzetkdzi
egylittmiikddésben - egy 0j szupramolekularis polimer rendszert allitottak eld tokeletes
lancvégi funkcionalitassal rendelkezd poliizobutilénbdl kiindulva, kvaziéld karbokationos
polimerizaciéval. A poliizobutilén-polietilénoxid blokk-kopolimerekbdl képzddd micellak
szabalyosan kitoltik a teret. Ezeket templatként alkalmazva, nanoméreti, iireges szilicium-
dioxid és titan-dioxid szemcséket allitottak eld. Az igy készitett, rendkiviil nagy fajlagos
feliiletli anyagok szamos teriileten eldnydsen hasznalhatok fel.

Szamottevo eredményeket értek el az amfifil polimer kotérhalok nanofazisti morfologiajanak
felderitésében. A vilagon elséként allitottak eld széles Osszetétel-tartomanyban olyan amfifil
kotérhalokat, amelyekben az elkiiloniild fazisok jellemzd mérete 3-20 nm kozé esik.
Kiilonféle, egymastol fiiggetlen szerkezetkutatd modszerekkel tanulmanyoztak az Gsszetétel
és a morfologia kozotti Osszefliggéseket ezeknél az anyagokndl. Megallapitottak, hogy az
ezeket alkotd fazisok nanoméretben kiiloniilnek el egymastdl, és az Osszetevok térbeli
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elrendezddése nagymértékben fiigg az dsszetételtdl. Az ilyen polimer kotérhalok - szemben a
hasonlo jellegli, két- és tobbkomponensti polimerekkel - széles Gsszetétel tartomanyban
megorzik kiilonleges, kofolytonos morfologidjukat. Ez szdmos nanotechnologiai alkalmazast
tesz lehetdveé.

Folytattdk a polimerek kornyezeti lebomlasaval és stabilizacidjaval foglalkozo kutatasaikat.
Megallapitottdk, hogy egyes fenolos antioxidansok hidrolitikus stabilitdsa nemcsak a
modellkisérletek koriilményei kozott, hanem az iparilag feldolgozott polietilén csovekben is
kicsi, €és erdsen fligg a stabilizator kémiai szerkezetétdl. A kutatds elméleti és gyakorlati
szempontbol is fontos, mivel a modellként valasztott, nagysiiriiségli polietilén egyik
legnagyobb felhasznaldja a csOgyartds. A vizzel ¢érintkez0 polietilén csovekben levo
stabilizatorok sorsa egyeldre nem ismert, bar ennek jelentds egészségligyi ¢és
kornyezetvédelmi vonatkozéasai vannak.

Heterogén polimer rendszerek tanulmanyozasa kapcsan vizsgaltak a PP/PIB keverékek
szerkezete ¢és tulajdonsdgai kozotti kapcsolatokat. Megallapitottdk, hogy a komponensek
kolesonds oldhatosaga kiillonbozik, ami az Osszetétel fiiggvényében érdekes szerkezetek
kialakulasdhoz, ¢és ennek megfelelé tulajdonsagokhoz vezet. Részletesen vizsgaltak a
toltdbanyagok feliileti jellemzdinek meghatdrozasara alkalmas modszereket. Az egyik
leggyakrabban alkalmazott ilyen eljards az inverz gazkromatografia. Irodalmi adatok,
valamint sajat méréseik alapjan megallapitottdk a modszer buktatoit €s korlatait, és eljarast
javasoltak a feliileti jellemz6k megbizhaté meghatarozasara.

Jelentésen eldrehaladtak a delaminacioval eldallitott, rétegszilikdt nanokompozitok
tanulmanyozasaban. Kiilonb6zé matrixu nanokompozitok vizsgalatdval megallapitottdk, hogy
a rétegszilikadt mindig csak részlegesen delaminalodik. A feldolgozds soran bonyolult
szerkezet alakul ki, ami eredeti szemcséket, a polimer altal duzzasztott szilikat egységeket és
delaminalt egyedi lemezeket egyarant tartalmaz. Nagy szilikattartalomnal kartyavarszerii
szerkezet is kialakulhat. A delaminacio mértékét a komponensek kolesonhatasa és kinetikai
tényezOk hatdrozzak meg; a szerkezet mennyiségi jellemzése azonban még nem megoldott.
Egyértelmiien bizonyitottdk, hogy poliamid nanokompozitok tulajdonsagait jelentsen
befolyasoljak a hatarfeliileti kdlcsonhatasok.

Folytattak a biologiailag lebonthaté milanyagok eldéllitasara és a természetes alapanyagok
felhasznalasara iranyulo kutatasaikat. Befejezték a celluléz savas €s enzimes bontasi
kisérleteit, amelyek célja az volt, hogy a bomlastermékeket alifas poliészterrel kombinalva,
bioldgiailag lebonthatdé miianyagot allitsanak eld. Megallapitottak, hogy mind a savas, mind
az enzimes bontds nagyon kis polimerizacid-foku termékekhez vezet, amelyekkel az eredeti
célt nem lehet elérni. Ennek megfelelden mddositottdk a kutatas iranyat, és a celluléz kémiai
lagyitasanak  lehetOségeit  kezdték  tanulmanyozni.  Természetes  erdsitdanyagok
felhasznalasaval modositott polipropilén tarsitott anyagokat allitottak eld; ezekbdl hasznélati
targyak és akusztikus eszkozok allithatok eld. Vizsgaltak, hogy a kompozit tulajdonsdgai
mikeént fliggnek a komponensek tipusatol, valamint a hatarfeliileti kolcsonhatdsoktol.
Megallapitottak, hogy kombinalt, reaktiv/nem-reaktiv feliiletkezeléssel jelentdsen ndvelni
lehet a szilardsdgot. Az erdsitbanyag mennyis€égének novelése ugyanakkor lerontja a
feldolgozhatdsagot.

Elektrokémiai kutatdsaik soran iparilag hasznalhaté foszfatozo fiirdot fejlesztettek ki. A
fiird6ben kis porozitdsu, nanométer vastagsagli bevonatok alakithatok ki horganyfeliileteken.
Az 1j eljarassal kikiiszobolhetok azok a kornyezetre artalmas, kromadtozasi eljarasok,
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amelyeket eddig a karosszériaclemek gyartdsdra haszndlt, tlizihorganyzott vaslemezek
korrozidvédelmére alkalmaztak.

Réz-aluminium fém-par korr6zids sajatsdgainak vizsgdlatakor megallapitottak, hogy a
rézionok, illetve az aluminiummal galvanikus kapcsolatban 1év6 fémréz gyorsitja a korroziot;
a hatds nagymértékben fligg az aluminium feliiletének allapotatol. Utdbbi mar viszonylag
rovid ideig tartd, forrd desztillalt vizben végzett elokezeléssel is jelentésen modosithato.

Klorid-ionok ¢és hidrogén-szulfat-ionok specifikus adszorpciojanak radioaktiv nyomjelzéses
vizsgalataval bepillantast nyertek a vas, kobalt és mangan korr6zidja soran bekdvetkezo
hatérfeliileti jelenségekbe. Megallapitottak, hogy a klorid- és szulfat-ionok adszorpcidé mas és
mas pH tartomanyban jatszodik le. A jelenséget azzal magyaraztak, hogy a kétféle ion
kiilonboz6 erdséggel kotodik meg oxidalt, illetve tiszta fémfeliileten.

Iridium (111) egykristalyon végeztek -elektrokémiai vizsgalatokat. A voltammetrids
modszerrel és a kettOsréteg-kapacitas mérésével kapott elektrodpotencial gorbéket
hasonloknak talaltak a platina (111) elektrodokon mérhetokhoz.

Nagyérzékenységli, mintegy 0.1pA felbontasu elektrokémiai mérdberendezést (in. biponten-
ciosztatot) fejlesztettek ki nanorések kialakitasdhoz, és az igy létrehozott résekben a
molekularis vezetoképesség méréséhez.

Uj modszert dolgoztak ki vas(Il)-poligalakturonat komplexek molekulatomegének
meghatarozasara. A moddszer 1ényege, hogy a lancvégi cukormolekula nem egyszeriien
komplexet képez a vas(ll1)-ionokkal, hanem a gyiirii felhasadasa révén redoxireakcioba is 1ép
vele, mikozben a wvas(lll) vas(ll)-vé redukalodik. A redoxireakcid kvantitativ, ¢és
felhasznalhaté a lancvégzdédések szamanak meghatarozasara. Utobbibol kiszamolhatd a
cukormolekulak szdma, majd az atlagos molekulatomeg. A vas(I1II)-poligalakturonat komplex
atlagos tomegének ismerete az €16 szervezetben torténd vasfelszivodas szempontjabal fontos.

Gyobgynovénykutatasaik soran elsOként irtdk le az illdolajok €s komponenseik antioxidans
tulajdonsagat, redukalo képességiik meghatarozasa alapjan. Osszefiiggést taldltak a redukald
képesség ¢€s a molekula szerkezete kozott: megallapitottdk hogy a nagyobb redukalo
képességli illoolaj komponensek delokalizalt elektron szerkezetiiek. Kimutattak, hogy az
illoolajok redukalo képessége nagyobb, mint az illoolaj komponenseké; a redukalo képesség
tehat nem kothetd kizardlag a terpénekhez, hanem azt a jelenlévd egyéb vegyiiletek is
befolyasoljak.

Kornyezetkémiai kutatasok

Nagyteljesitményl folyadékkromatografias HPLC/APCI-MS ¢s MALDITOFMS modszert
dolgoztak ki novényolajok gyors elemzésére és eredetének vizsgalatara, a triglicerid sszetétel
alapjan.

Tanulményoztdk kornyezetszennyez0 anyagok kotddését egyes novényi fehérjékhez.
Meghataroztak, hogy a vizsgalt szennyezé molekuldk (ndvényvéddszerek bomlastermékei,
oldoszerek, feliiletaktiv anyagok) lipofil jellege ¢és sztereokémiai viszonyai hogyan
befolyasoljak a kialakuld kolcsonhatasok erdsségét. Bizonyitottdk a Trucker-3 modell
alkalmazhatosagat nagy kromatografias adatmatrixok értékelésére.

Szamos, elsésorban kdrnyezetvédelemhez és ipari korr6zidvédelemhez kapcsolodd analitikai
feladatot oldottak meg hazai iparvallalatok és kutatohelyek megbizésai alapjan.
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Modszert dolgoztak ki a miianyaghulladékok pirolizisekor kapott olajok finomitasara hasznalt
katalizatorok gyors és egyszer tesztelésére. Megallapitottak, hogy a katalizatorok aktivitasa a
feliiletiikon lerakddd szén miatt csokken. A lerakodés, levegOben torténd hevitéssel, teljes
mértékben eltavolithatd, egyéb modszerekkel a katalizatorok aktivitasit nem lehet
visszaallitani. Az eredmények arra utalnak, hogy az elektronikai hulladékok technologiai
méretben is kornyezetkimélé mdodon hasznosithatok.

Vizsgaltdk bromozott égésgatlok pirolitikus bontdsat kalcium-karbondt - szén adalékelegy
jelenlétében. Ezzel az adalékkal a polimerekbdl keletkezd, folyékony pirolizis termékekben
levé halogének jo hatasfokkal megkothetok.

Folytatva korabbi kutatasaikat, megallapitottak, hogy a poli(vinil-klorid), a vilagon harmadik
legnagyobb mennyiségben gyartott polimer az ipari gyartasndl mindig alkalmazott
stabilizatorok jelenlétében is lebonthato, oxidalo koriilmények kozotti kezeléssel. Kimutattak,
hogy az éltaluk korabban kidolgozott oxidacidos modszer On-stabilizatorok jelenlétében is a
PVC lancok jelentds tordelédését eredményezi, és kisebb molekulatomegli, oxidalt
szerkezeteket tartalmazo polimer lancok képzddnek. Ez lehetdséget teremt a PVC masodlagos
Ujrahasznositasara olyan teriileteken is, ahol az eredeti PVC - szerkezete miatt - nem
alkalmazhato.

Vizsgaltak egyes, nagy mennyiségben el6fordulod veszélyes hulladékok — égetémiii pernye,
kohaszati hulladékok stb. — plazmatechnoldgiaval torténd artalmatlanitasanak, illetve
masodlagos nyersanyagként torténé felhasznalasanak lehetOségeit, a plazmatechnologia
kornyezetvédelmi célu hazai bevezetésének megalapozasa céljabol. A kutatasok soran fontos
szempont, hogy a kidolgozando eljaras ne csak a hulladékok artalmatlanitasara, hanem azok
értékes termékké torténd  atalakitisara is alkalmas legyen. Igy mnemcsak kisebb
kornyezetterheléssel lehet szamolni, hanem az eljards bevezetésével gazdasagi haszon is
realizalhato.

A téma eddigi miivelése soran analitikai moddszereket dolgoztak ki égetdmiii pernyék,
kohaszati szalloporok és iszapok szervetlen és szerves Osszetevoinek mindségi és mennyiségi
meghatarozasara. Termodinamikai szamitasokat végeztek poliklorozott szénhidrogének és
szarmazekaik esetében a termikus plazmaban végzett hObontas meértékének eldrejelzésére, €s
a varhaté egyensulyi Osszetételek meghatdrozasara. Ugyancsak termodinamikai szamitasok
alapjan meghataroztak a vizsgalt szervetlen hulladékok termikus plazmaban végzett
olvasztasa soran létrejové fazisokat. Mintavételi modszert és elemzési eljarast dolgoztak ki a
plazmareaktorbol kilép6 gazaram Osszetételének meghatarozasara.

Vizsgaltdk a viztisztitdo kapacitds bovitésének lehetdségeit Garé és Hidas térségében, ahol a

korabban lerakott és nem megfeleloen tarolt, 16000 tonna vegyes poliklor-benzol hulladék

sulyos talaj- és talajvizszennyezést okozott. Kombinalt reaktort fejlesztettek ki a szennyezett

talajviz eldtisztitasara, ezaltal a meglévd viztisztitd lizem ateresztoképességének jelentds

novelésére. A reaktor a kdvetkezd feladatokat latja el:

— mnappal - napenergia felhasznalasaval - a klorbenzolokat mozgd folyadekrétegben,
fotokatalitikus reakcioban oxidalja,

— ¢jjel-nappal mikodve, ellenaramt levegdvel sztrippeli a mozgo vizréteget és a kihajtott
klérbenzolokat katalitikusan oxidalja,

— nappal - napkollektorként miikodve - melegiti a kezelendd vizréteget, ami jelentdsen
noveli a sztrippelés hatasfokat.
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A BME Vegyipari Miiveletek Tanszékével egylittmiikddve folytattdk a szakaszos hibrid
elvalasztasi modszerek fejlesztésére iranyuld kutatasaikat.

A napenergia termikus hasznositasara iranyulo kutato-fejleszté munka soran megterveztek és
napenergids berendezést. A rendszer bevizsgalasat és optimalasat a Cagliari Egyetemmel
kozosen végzik.

Energetikai iiltetvényekrdl szadrmaz¢d faféleségek termikus viselkedését tanulmanyoztak,
kiilonos tekintettel a hobomlast befolyasold paraméterekre, igy a szervetlen sok, az
extrahdlhaté anyagok és a kéreg mennyiségére. Megdallapitottak, hogy az extraktumok
bomlasa széles hdmérséklettartomanyban jatszodik le, és ez befolyasolja a fa hobomlasat is.
Az extrahalhat6 anyagokat kiilonb6z6 szarmazékképzési eljarasok segitségével azonositottak.

Ma mar léteznek olyan, gazdasagos és kornyezetkiméld faszéngyartési eljarasok, amelyeknél
a biomassza energiatartalmanak tobbsége a faszénbe kerlil. Ezen eljarasok fejlesztésébe
bekapcsoldodva, mddszert dolgoztak ki faszenek égési tulajdonsaginak termogravimetridval
torténd tanulmanyozasara, és az eredmények matematikai-reakcidkinetikai leirasara. A
biomassza hatékony energetikai hasznositasat eldsegitdé kutatisok az éghajlati katasztrofak
elkertiiléséhez jarulnak hozza, a Kiotoi egyezménynek és az EU direktivaknak megfelelden.

Uj, kornyezetbarat hordozoanyagot fejlesztettek ki helikopterrel végzett, biologiai
szunyogirtashoz. A  granuldtum formdjd hordozdanyag alkalmas a szanyoglarva
elpusztitasara, mivel a ravitt hatéanyagot folyamatosan, szabalyozott médon bocsatja ki. E
tulajdonsaga egyediilallo a vilagon. A gipszet, perlitet, karboxi-metil-cellulozt és glicerint
tartalmazé granulatum tulajdonsagainak optimalasara vizsgaltdk a kiilonb6z6é koriilmények
kozott eldallitott termékek uszoképességet, Uszasi idejét, mechanikai szilardsadgat és a

crer

Biztato eredményeket értek el propilén-glikol hiitdkozegben alkalmazhato, korr6zidgatlo
adalékanyagok kifejlesztésében. Az eredmények alapjan redlis lehetdség van a kdrnyezeti
szempontbol karos etilén-glikolt kivaltod, alacsony dermedéspontt, kérnyezetbarat hiitdkozeg
létrehozasara. Az 0j, propilén-glikol alapt hiitékozeg, a gépjarmiivek hiitérendszere mellett,
ipari rendszerekben is felhasznalhato. Az adalékanyag szabadalmaztatasara, és az eljaras ipari
megvalositasara 2005-ben keriilhet sor.

Beszamolo egy kiemelt kutatasi eredményrol

Az MTA KK AKI-ban hosszabb ideje foglalkoznak plazmakémiai kutatasokkal, elsdsorban is
a magas hdmérsékletii, Gn. termikus plazmék anyagtudomanyi és anyagtechnologiai, valamint
kornyezetvédelmi alkalmazasi lehetdségeinek tanulmanyozasaval.

A termikus plazmak, amelyek 1ényegiiket tekintve nagy energiatartalmu, ionizalt gézelegyek,
kivaloan alkalmazhatok magas hdmérsékleten lejatszodd kémiai reakciok kivitelezésére. Az
intézetben folyd plazmakémiai kutatasok alapvetd célja annak felderitése, hogy kiilonb6z6
modellrendszerek esetében milyen Osszefiiggések allapithatok meg a plazméaban végzett
atalakitasok koriilményei és a képz6do reakciotermékek tulajdonsdgai kozott.

A termikus plazmakban biztosithaté kiilonleges reakcio-feltételek (a tobb ezer fokos
hémeérséklet, az intenziv ho- és anyagatadas, a gazfazis Osszetételének széles hatarok kozotti
valtoztathatosdga) mind a kiilonleges tulajdonsdgi €s nagy tisztasdgi funkciondlis és
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szerkezeti anyagok eldallitasara, mind a fokozottan veszélyes anyagok artalmatlanitiasara
alkalmassa teszi ezeket a rendszereket.

Az AKlI-ben tobbféle, kiillonb6zd kapacitast plazmareaktor 4ll a kutatdsok rendelkezésére. A
nagylaboratoriumi méretli, un. radidfrekvencias (RF) plazmareaktor képe és a reaktorban
kialakul6 plazmaldng hémérséklet-eloszlasa az 1. dbran lathato. Erdemes megjegyezni, hogy a
plazmalang legmagasabb homérsékleti (az dbran vordssel szinezett) zéndjaban 10000K feletti
hémérséklet uralkodik.

™ = T
I

| = R | |
4 — S
| ! / |

1. abra Az AKI-ban iizemelO RF plazmarendszer képe és a plazmareaktor homérséklet-
eloszléasa

Anyagtudomdnyi  vonatkozasti plazmakémiai  kutatdsaikban elsésorban  kiilonleges
tulajdonsagh és morfologiajt, jellemzden mikro- és nanoméretli (Ium = 10°m, Inm = 10”m)
szemcsekbdl allo porok eldallitasi folyamatait tanulmanyoztak. A vizsgalt modellek korébe
tartoznak

— atomor és iireges kerdmiaanyagok (Al,Os, SiO,, Ti0,, Si3N4, ZnO)

— afullerének (Cgo, C79, Cgs) és

— a kiilonleges szerkezetli és tulajdonsagu magneses anyagok (cink-ferritek, inverz

ferritek)

Kutatésaik soran tisztaztak a nanoporok képzdodésének szdmos részletét, a folyamatok idébeli
lefutasat és felderitették a termékek tulajdonsagai és eldallitdsi kortilményei kozotti
kapcsolatokat.

A termikus  plazmaban  eldéllitott, mikroméreti =~ AlLO;  gombok  pasztazd
elektronmikroszkopos (SEM) felvétele a 2. dbran lathat6. A kép kozepén levd, kettétort,
lireges szemcse atmérdje mintegy S0um. Ugyancsak gdmbszemcsés, de 1ényegesen kisebb,
30-60nm atlagos szemcseméretli szilicium-nitridet is eldallitottak az 1. abran lathato kisérleti
berendezésben. A kapott szilicium-nitrid ,,nanoporok” eldnydsen hasznéalhatok fel magas
homérsékleten, kiilonleges igénybevétel mellett (gépkocsi motorokban, erdmiivekben,
Girtechnikéban) alkalmazasra keriil6 miiszaki keramidk alapanyagaként.
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2. abra RF plazmaban készitett A1,O; SEM
felvétele. A felvétel jol mutatja, hogy termék
gombszer, lireges €s tomor szemcsékbal
all.

A termikus plazmak kornyezetvédelmi céli alkalmazasahoz kapcsolododan, széleskorti hazai
¢és nemzetkdzi egylittmitkddésben
— eljarast dolgoztak ki fémtartalmu kohaszati szalloporok kezelésére
— tanulmanyoztdk egyes halogéntartalmu, fokozottan veszélyes szerves anyagok
termikus plazmaban torténé lebontasat és kornyezetre nem veszélyes anyagokka
torténd atalakitasat.
Tisztaztdk a folyamatok szamos fontos részletét, és technoldgiai ajanlast dolgoztak ki a
termikus plazmatechnoldgia hazai kornyezetvédelmi céli bevezetésére.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az AKI kutatéi a hazai kutatdhelyek koziil szamos akadémiai kutatointézettel (KK-KI, KK-
IKI, MFA, GKI) ¢és egyetemi (ELTE, BME, DE, ME, SE, SZE, SZIE, VE) tanszékkel
dolgoztak egyiitt kiilonféle kutatasi t¢émakban. Az intézet BME-vel k6zosen muikodteti a hazai
felilletmérnok-képzés bazislaboratoriumat, és a Veszprémi Egyetem kihelyezett tanszékeként
is részt vesz a hazai fels6fokt oktatasban. Az Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Osztaly
gyakorlatilag egy szakmai egységet alkot a Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetem Milanyag- és Gumiipari Tanszékével. Az intézet munkatdrsai ezen kiviil a tobb
egyetemen (CEU, DE, Dunatjvarosi Féiskola, ELTE, ME, SE, SZE, VE) tartanak gradudlis
¢és posztgradualis kurzusokat.

Témaik tobbségét nemzetkdzi kutatasi egylittmiikodés keretében miivelik. A kozds kutatasok
kereteit egyrészt EU projektek (lasd késdbb), masrészt az alabbi, kétoldalu egyiittmiikodések
adjak.

Plazmakémiai folyamatok modellezésében az OTA Szervetlen Kémiai Intézetével, fullerének
termikus plazmaban végzett szintézisével kapcsolatban a belgrddi Vinca Atommag
Kutatokozponttal, az elektrokémiai kettdsréteg vizsgalatdban az Ulmi Egyetemmel,
napenergids desztillalok fejlesztésében a Cagliari Egyetemmel mitkddnek egyiitt.

Polimer-kémiai kutatasokban igen eredményesen miikodnek egyiitt a Drezdai Polimer
Intézettel, a mainzi Polimer Kutatdsi Max Planck Intézettel, a Freiburgi Egyetemmel, a
Nottinghami Egyetemmel. 2004-t6]1 T€T tdmogatassal kozos kutatasi projektet inditottak a
Bécsi Egyetemmel. Polimertechnologiai témdkban hazai vallalatokkal (TVK Rt), a Bay
Zoltan Anyagtudomanyi Intézettel, a francia Clariant Huningue céggel, a penangi Malajzia
Egyetemmel és a Twenti Egyetemmel végeznek k6zos kutatasokat.
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TEéT tamogatassal két indiai kutatohellyel van kozos kutatasi projektjiik. A Jodhpur
Egyetemmel egyiittmikodve permanganat-komplexek szintézisét tanulmanyozzak, mig a
hyderabadi Indiai Technoldgiai Intézettel fémtartalmt, magneses aktivszenek eldallitasi
lehetdségeit kutatjak.

Mianyaghulladékok ujrahasznositasi lehetdségeinek kutatasaban az Okayama Egyetemmel
(Japan), mig a biomassza anyagok energetikai felhasznalasdnak kutatasdban a Hawaii
Egyetemmel, a Norvég Miiszaki Egyetemmel, a napolyi Frederico II. Tudomanyegyetemmel
¢s a Katalan Miiszaki Egyetemmel mikodnek egyiitt.

IV. A fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Hazai padlyazatok

Az intézet kutatoi altal 2004-ben miivelt OTKA palyazatok koziil az alabbiakban értek el
figyelemreméltd eredményeket:

— Szén alapii nanokompozitok eldallitasara €s komplex szerkezeti jellemzésére iranyulod
palyazatukban (T043359) szilicium-tartalmii DLC-rétegeket novesztettek CVD
modszerrel, és vizsgaltak feliiletkémiai és nanomechanikai tulajdonsagaikat XPS, nano-
indentacios és nano-karcoldsos modszerekkel.

— Nanoporok plazmaszintézisére irdnyuld projektjiikben (T047360) fullerének, tovabba
nanoméretli cink-oxid és cink-ferrit szemcsék plazmatechnologiaval torténd eldallitasanak
részfolyamatait tanulméanyoztak és értelmezték.

— Nanoszerkezetli amfifil kotérhalok és gélek kutatasaban (T046759) jelentds elorehaladast

felderitésében.

— Az elektrokémiai adszorpcidval kapcsolatos kutatasaik (T031703, T045888, T037241,
T042452) hozzajarultak a korrozios folyamatok elsé elemi 1€pésének pontosabb
megismeréséhez, ami jo alapot ad az eddigieknél hatékonyabb korrézidvédelmi eljarasok
és technologiak kidolgozasahoz.

— A réz-aluminium fémpar korrdzids sajatsagainak felderitése, és az azokat befolydsold
tényezok megismerése (T037693) lehetdve teszi a flitési rendszerekben fellépd korrdzios
kéarosodasok csokkentését.

— Az égésgatld szereket tartalmaz6 milanyagok hdbomlasanak kutatasa (T047377) fontos
alapinformacidkat szolgaltatott arra, hogy az adott hulladékféleség Ujrahasznositasa
miként valdsithaté meg kornyezetre artalmas melléktermékek képzddése nélkiil.

Az intézet a kovetkezd egyéb hazai kutatasi palyazatok miivelésében vett részt 2004-ben:

— Hosszu ¢lettartamt humdn-iziileti protézisek kifejlesztése (NKFP 1/013/2001): iziileti
endoprotézisekben alkalmazott, ultra-nagy molekulatomegili polietilént kezeltek kiilonféle
ion- és atomsugarakkal a kopéasallosig javitasa céljabol. Osszefiiggést talaltak a
kopasallosag novekedése és a feliilet kémiai allapotanak megvaltozasa kozott.

— Az AKI Koérnyezetvédelmi Laboratoriuménak akkreditalasa (OM-KMA 00221/2004): az
akkreditalas utdn a Laboratorium az eddiginél is hatékonyabban fogja tdmogatni az
intézetben folyo kutatasokat, és képes lesz konkrét kornyezetvédelmi feladatok ellatasara
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is. A kialakitand6 vizsgalati hattér lehetdséget ad ivoviz, felszini és felszin alatti vizek,
ipari viz, szennyvizek, szennyviziszapok, talaj, valamint veszélyes hulladékok komplex
fizikai-kémiai mindsitésére, az érvényben 1évé szabvanyok és torvényi eldirdsok
figyelembevételével.

— Uj hordozoanyag helikopterrel végzett bioldgiai szinyogirtiashoz (KMFP-00036/ 2002): a
kutatasi-fejlesztési munka sordn olyan olcso, kdrnyezetbarat, konnyen gyarthato, tarolhato
¢és szallithatd, hordozodanyagon rdgzitett készitményt dolgoztak ki, amely alkalmas
szunyoglarvak biologiai irtasara. Kifejlesztették és elkészitették a készitmény célba
juttatdsara alkalmas berendezést is. A fejlesztés fontossagat az adja, hogy
Magyarorszagon is terjedében van néhany gyotré-szunyogfaj ¢és nyugat-nilusi 1az
virushordoz6  szinyogfaj, amelyek sokszor haldlos szovédményekkel —jard
megbetegedéseket terjesztenek. A palydzat kapcsan megvalosult kutatasok, a technologiai
fejlesztések €s a beruhdzasok lehetdvé teszik az e szinyoglarvak elleni hatékony
védekezeést.

— Klorbenzolokkal szennyezett talaj és talajviz tisztitdisa (KMFP-000318/2004): a Gar¢ ¢€s
Hidas térségében talalhato, poliklor-benzolokkal szennyezett talajviz eldtisztitdsara egy 2
m’/h névleges kapacitast, modern adatgyijté és folyamatszabalyozé rendszerrel ellatott,
kisérleti lizemet terveztek és épitettek meg. Megkezdték az lizem miiszaki-gazdasagi
optimalasat.

— Veszélyes hulladékok plazmatechnoldgids artalmatlanitdsdnak hazai megalapozasa
(KMFP-000547/2004): tisztaztak tobb veszélyes hulladék termikus plazmaban torténd
atalakitasanak célszerli koriilményeit. Az eredmények megfeleld kiinduldsi alapot
jelentenek a plazmatechnologian alapuld hulladékhasznositd —eljarasok  hazai
bevezetéséhez. Ennek érdekében egyiittmiikddnek két, az eredmények ipari
megvaldsitasaban érdekelt hazai céggel.

Nemzetkozi palyazatok

Az intézet kutatoi az alabbi EU palyazatok kidolgozasaban vettek részt 2004-ben:

— Uj, feliiletmodositott protézisek (G5ST-CT-2002-50247): szaraz levegében végzett
plazma-immerzidés ionimplantacioval jelentésen megjavitottadk titdn- és aluminium-
tartalmu titanotvozetek keménységét €és kopasallosagat. Nemzetkdzi egylittmiikodésben
megkezdddtek a kapott eredmények gyakorlati alkalmazasaval kapcsolatos vizsgalatok is.

— Halogéntartalmt anyagok integralt termikus és kémiai kezelése (GRD1-CT-2002-03014):
modszert dolgoztak ki a milanyaghulladékok pirolizisekor kapott olajok finomitasara
hasznalt katalizatorok gyors és egyszerii tesztelésére. A modszerrel nyomon kovették,
hogy a projektben, a Karlsruhei Kutatokdzpontban iizemeld kisérleti reaktorban,
elektromos és elektronikai hulladékok hdbontasa soran kinyert olaj halogén-mentesitésére
szolgald zeolit katalizatorok aktivitdsa felhasznalds kozben miként valtozik. Modszert
javasoltak a katalizdtorok regeneralasara. A teljes eljards gazdasdgossagat az EU
projektben hamarosan iizembe helyezendd, ipari reaktor hosszabb idejli, folyamatos
miukodése alapjan lehet majd megitélni.
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Ujszer(i ivplazmas eljaras veszélyes hulladékok lebontasira (GRD1-CT-2000-25035):
sz¢éleskorti nemzetkozi egyiittmitkodésben technoldgiat dolgoztak ki fémtartalmu szilard
ipari és energetikai hulladékok, valamint veszélyes szerves anyagok termikus plazméban
végrehajtott egylittes hdbontasara, €s értékes épitdipari anyagokkd torténd atalakitasara.
Elkészitették a technologia részletes miiszaki-gazdasagi értékelését, és dsszeallitottak az
ipari bevezetést célz6 megvaldsithatdésagi tanulmanyt.

Egyeb nemzetkozi palyazatok:

A Cagliari Egyetemmel folytatott, magyar-olasz T¢T egylittm{ikodés keretében az intézet
kutatéi megterveztek és legyartattak, és Olaszorszagban lizembe helyeztek egy tengerviz
sOtalanitasara szolgald, napenergias modult. Megkezdték a rendszer lizemi koriilmények
kozotti bevizsgalasat és optimalasat.

Osztrak-Magyar TéET palyazatot nyertek el kétéves idészakra, szupramolekularis
polimerek kutatdsdban vald egylittmiikodéshez. A targyévben kapott eredmények
lehetdséget biztositanak 0j szerkezetii, telekelikus polimereken alapuld, szupramolekularis
rendezddésre képes polimerek eldallitasara.

A DuPont amerikai céghez benyujtott kutatasi palyazatukkal ,,DuPont Research Award”
cimen nyertek tdmogatast 0j tipust, funkcios, hiperelagazdsos polimerekkel kapcsolatos
kutatasaikhoz.
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VI. A kutatohely 2004. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokdzpont, Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet

Atlaglétszam': 73 Ebbél kutato®: 47

35 év alatti, intézeti allomanyban levé fiatal kutatok szama: 20

Az év folyaman megjelent Osszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama: 102
Az év folyaman megjelent Gsszes tudomanyos publikacié szama®: 102

Ebbol idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 68 idegen nyelvii hazai folyoiratban: -
nemzetkdzi egyiittmikddés keretében: 27 SCI éaltal regisztralt folyoiratban: 65
Osszesitett impakt faktor: 66,129 osszes hivatkozas szama': 936

Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkil: 774

Megjelent konyv: 1 konyvfejezet: 18 jegyzet: -
ebbd6l magyar nyelven konyv: 1 konyvtejezet: 1 jegyzet: -
Megvédett PhD értekezés: 4 Megvédett MTA doktori értekezés’: -
Bejelentett talalmanyok szama: - Megadott szabadalmak szama: -
ebbdl kiilfoldon: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szdma: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli elbadasok szama: 38 poszterek szama®: 46

Rendszeres hazai felséfoki oktatasi tevékenységet végzok szama’: 19,5

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 5 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 8
Az id6szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas Osszege: 361,673 MFt
Beruhazasi tamogatas: - MFt Fiatal kutatéi allashelyek szama®: 7

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama: 17
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 19,236 MFt

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama: 12
NKFP: 3 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 26,788 MFt
Egyéb: 9 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 66,170 MFt

Az év folyaman miivelt NFT témédk szama’: -
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: - MFt

Kiilfoldi vagy nemzetkozi forrasbol miivelt témék szama'’: 4

EU forrasbol: 3 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 35,342 MFt

Egyéb: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 2,163 MFt
Egyéb palyazatok keretében miivelt téméak szama'':

A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerz6désallomany': 28,799 MFt
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K,émiai Kutat()l,dizpont,
IZOTOPKUTATO INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri ut 59/67. 1525 Budapest, Pf. 17.
Tel.: 325-9040, Fax: 325-5990

e-mail: wojn@iki.kfki.hu, honlap: http://www.kfki.hu

I. A Kutatdhely f6 feladatai a beszamolasi évben

Az Intézet 2004. évi feladatait két alapvetd kutatasi irdnyba csoportositotta:
— heterogén katalitikus folyamatok és katalizatoraik vizsgalata;

— nuklearis kémiai kutatasok, kiilonos tekintettel gyakorlatban is alkalmazhaté modszerek
fejlesztésére és alkalmazasara.

A heterogén katalitikus és kapcsolodd anyagkutatdsok terén f6 feladatok voltak: a
nagyaktivitdsu, nanoszerkezetli arany/fémoxid tartalmu, a kétfémes és grafit nanoszal
katalizator rendszerek fejlesztése ¢s mitkddésiik felderitése, kdrnyezetvédelmi szempontbol
fontos katalitikus reakciok mechanizmusanak vizsgalata. Az anyagszerkezeti kutatasok
terén a feliileti és vékonyrétegek, rétegvegyiiletek és pordzus anyagok szerkezete,
nehézionos sugarzassal eldidézett szerkezetvaltozasok képezték a stlyponti feladatokat.

A nuklearis kémiai kutatasok f6 céljai a Handbook of Prompt Gamma Activation Analysis
(PGAA) c. monografia elkészitésének befejezése, a mddszer tovabbi fejlesztése és az in-
beam Mdssbauer spektroszkopia kiépitése voltak.

A sugarhataskémiai kutatdsok f6 feladata a polimerizacidkinetika terén az inicialas
mechanizmusa €s az inicialdé gyok szerkezete kozotti Osszefiiggések tanulményozéasa és
funkcionalis polimer monolitok eldallitasa volt. Masik {6 irdny volt az ipari szennyvizekben
levd kemikalidk sugarzasos lebontésa.

A kutatasi tevékenység mellett az Intézet végezte ,hattértevékenység” —ét az Orszagos
Atomenergia Hivatal (OAH) szdmara. E téren a sugarzd anyagok 1) nyilvantartasi
rendszerének bevezetése volt kiilondsen jelentds feladat. A nuklearis ellendrzési modszerek
fejlesztése terén a paksi sériilt flitéelemek hasaddéanyag tartalma meghatarozasi
modszerének kidolgozasa volt az egyik 6 feladat.

II. Az év folyaman elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények, azok
gazdasagi-tarsadalmi haszna

Heterogén katalitikus folyamatok és katalizatorok kutatasa (tiszta €s célzott alapkutatés*)
Katalizatorkutatas, kiilonds tekintettel a nano-szerkezetekre:

UPS, XPS, TEM ¢és SIMS-ToF MS vizsgalatok eredményei bizonyitottak, hogy a vas-oxid
vékonyréteg CO oxidacidban mutatott katalitikus aktivitasanak novekedése a feliilet alatt
elhelyezkedd arany fém réteg ill. Au nanorészecskék hatasara kovetkezik be, és nem az Au

crcr

feliiletre torténé migracidjanak kovetkezménye. Elektron kolcsonhatasra utal a

“ A KF tevékenység minGsitése a 2004. évi CXXXIV térvény 4 §-a alapjan
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nanorészecskék nagyobb promoveald hatasa. Hasonldé hatas tapasztalhatd titan-dioxid
esetében is.

0.6 Ti/Au aranyu szilicium—oxid hordozés Au/Ti-0xid-hidroxid nanokompozitot allitottak eld,
amelynek aktivitasa eléri az azonos szemcseméretii Au/TiO,  katalitikus aktivitasat
ugyanebben a reakcioban. Kimutattdk a CeO; hordozdés AuPd nanorészecskékben, tovabba a
két fém kozotti gyenge szinergikus hatast. ElonyOsen befolyéasoltak gamma radiolizis utjan
készitett, polimerrel stabilizalt eziist szolok katalitikus tulajdonsagait arany levalasztasa atjan.
Szamos kisérlet tortént inverz micellds kétfémes nanorészecskék készitésére és CO
oxidacioban mutatott aktivitdsanak vizsgélatara.

Hordozos Pt ¢és Rh katalizatorok feliiletmodositasa soran megallapitottak, hogy kisebb
mennyiségli inaktiv adalékok (Ge Sn) meghatarozott tipusu aktiv helyeket foglalnak el,
nagyobb mennyiségben elegyfazist képeznek. Ugyancsak elegyfazis képzddését allapitottak
meg Pt-Pd és Pt-Rh mintaknal is.

Néhany nm atméréji Rh és Pt-szemcsés, grafit nanoszal hordozos, nagy stabilitasq,
oxidalassal regenerdlhatd katalizatorokat vizsgaltak, ¢és megallapitottdk, hogy azok
szelektivitasa — a grafit nanoszalak hidrogéntarold képességének koszonhetden — eldényos a
hexéan vazatrendezddés szempontjabol.

Modszert dolgoztak ki hordozos eziist katalizatorok eziist feliiletének szelektiv
meghatarozasara N,O kemiszorpcioval.

Fizikai moddszerekkel (XRD, XPS, HRTM) bizonyitottdk Pt és PtS egyidejii jelenlétét
szulfidalt allapotban hordozds platina katalizdtoron, amely nem volt aktiv a benzol, de
aktivnak mutatkozott a ciklohexén hidrogénezésben, O0sszhangban azzal az eredménnyel,
amely szerint a redukalt forméaban feliiletiikon zérus vegyértékallapotii fémet tartalmazo
MoOy bazisu katalizatorok, valamint a hordozdés monometallikus Co, Ni, Pd és Pt szulfidalt
allapotban 1is jol hidrogénezik  a ciklohexént, de egyaltalan nem katalizaljak a
benzolVciklohexan hidro-dehidrogénezést, ami e két folyamat eltéré mechanizmusara utal.

Rdforditas: 18 6 [10 f6 intézeti], 90 MFt allami KV és 5,5 MFt palyazati forras.

Reakciomechanizmus vizsgalatok:

CO preferencialis oxidacioja H jelenlétében (PROX-reakcid, amely mind kornyezetvédelmi,
mind alapanyag-atalakitasi szempontbol nagy perspektivaju folyamat): Kiilonb6z6 aranyu
cirkonium- ¢és cérium-oxidot tartalmazé hordozdés Pt katalizdtoron négy lehetséges
mechanizmust mutattak ki, ezek koziil a fém-fémoxid hatarfeliileten a CO-oxidacio nagy
szelektivitassal Langmuir-Hinshelwood mechanizmus szerint fut le.

Megallapitottak, hogy a H-ZSM-5 hordozoés MoGa katalizatoron adszorbealt metan N,O
jelenlétében CO,-v€, etanna és etilénné alakul. A reakcidban mar szobahdmérsékleten N,O
hatasara Mo®" és Mo*" centrumok keletkeznek. Azonositottak a Ga altal generalt oxidacios
centrumokat.

Raforditas: 5 16 [4 6 intézeti], 15 MFt dllami KV, 2MFt palyazati forrés.

Tombi szerkezetvizsgalatok:

Nehéz ionokkal (**Kr, *Bi) végzett besugarzas soran Ti és Hf-foszfat szerkezetének
valtozatlan allapotban maradasat, ¢és vezetOképességiik valtozatlansagat allapitottdk meg. In
situ Mossbauer spektroszkopias és XRD vizsgalatokkal nyomon kovették az Fe-MF1 templat
impregnalasos szintézisének részlépéseit. Megallapitottak, hogy a lokalis kristalyosodas a
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szintézis els@ szakaszdban megindul, a rontgen diffrakcioval kimutathatd kristdlyos fézis
kialakulasa azonban hosszabb 1d6t igényelt.

Osszességében: az e témakodrdkben eldiranyzott feladatok nagy része teljesiilt.
Raforditas: 4 16 [2 16 intézeti] 3 MFt allami KV

Nuklearis kéemiai kutatdsok (tiszta és célzott alapkutatas és kisérleti fejlesztés)

Kimutattdk a radiativ erdsségfiiggvény nagymértékli novekedését az alacsony energiaji kvazi-
kontinuumban lejatsz6do y-atmenetek soran.

Uj PGAA alkalmazasok:

A moédszer alkalmazhatosagat kiterjesztették tovabbi, nukledris anyagtudomanyi, geoldgiai €s
régészeti (archeometriai) feladatok megoldasara. A PGAA méréstechnikat — részben EU FP6
tamogatassal — fejlesztették: ujabb eljarasokat (pld. nyalabszaggatos mérések) standardizaltak,
az idében valtozdé gamma-intenzitdsok méréstechnikéjat tokéletesitették. A modszer tovabbi
fejlesztésének alapjat képezi a Handbook of Prompt Gamma Activation Analysis with Neutron
Beams c. monografia véglegesitése ¢és megjelentetése. A modszer kidolgozéasaban,
fejlesztésében és sokiranyu alkalmazasi eljarasok kifejlesztésében az Intézet munkatarsai
néhai Molndr Gébor akadémiai doktor (elh. 2004) vezetésével kiemelkedd, vilagszerte
elismert szerepet jatszottak.

Nuklearis PGAA alkalmazésok:

Meghatdroztdk a transzmuticios berendezések f6 szerkezeti anyaga, a
neutronbefogasi hataskeresztmetszetét, modszert dolgoztak ki neutron befogasos y-y
koincidencia mérésére, ®Bi hataskeresztmetszet meghatarozasara, megallapitottak, illetve
pontositottak tobb neutronbefogasi, illetve n,y reakcioval kivaltott gamma atmenet energiajat.

204, 206, NATPb

Az eredmények tobbiranyu gyakorlati hasznositasa lehetséges: a nuklearis hulladékok
atalakitasos feldolgozasa, kiilonboz6 tovabbi modszerek kifejlesztése utjan. A kutatdsok
részben EU FP6 ¢s EU3RC- tamogatassal, részben az OAH-val kotott KF szerzddés
keretében, tovabba kiterjedt nemzetkozi egyiittmiikodés keretében folynak [belga (Geel),
francia (Cadarache, Saclay, Grenoble) intézetekkel].

Raforditas: 3 hazai kutato, 2 hazai PhDs, 4 kiilfoldi kutat6 és 1 kiilfoldi PhD-s. Allami KV: 16
MFt, palyazati forras 8 MFt

Analitikai alkalmazasok:

Kompozit keramidk, szén nanocsdvek és TL doziméterek szennyezettségét,
halogénlampéakban alkalmazott fémhalogenidek Osszetételét, torium tartalmat hataroztdk meg.
(Egyiittmtikddés: MTA MFA, IKI, General Electric Bp.)

Geologiai alkalmazasok:

A Bodai Aleurolit formaciobol szarmazo furémag-mintdkban (kiégett flitdelemek végleges
elhelyezésével kapcsolatos vizsgalatokhoz), a Balaton-felvidék vulkanitjaiban és a Persany
hegység felsOkéreg xenolitjaiban meghataroztak az elemi dsszetételt.
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Archeometriai alkalmazasok:

Kiilonb6z6 foldrészeken az Okorban ill. a kdzépkorban miivi Uton készitett anyagok (pld.
venezuelai keramiak, kozépkori és barokk iivegek) Osszetétetelét hataroztdk meg, tovabba
anyagosszetétel alapjan i.e.els6 és masodik évezredi vastechnologiai és 1-V. sz. vaskohdaszati
eljarasokat azonositottak széleskori hazai (MNM) és nemzetkozi (Tiibingeni E. Bolivar E.,
Nukl. Kém. és Techn. Int. Krakko) egyiittmiikodés keretében, részben EU FP 6 keretében.

Az elbiranyzott kutatasi-fejlesztési feladatok messzemenden teljesiiltek. Az in beam
Mossbauer mérdberendezés iizembehelyezése a beszerzések elhtizodasa miatt még nem
tortént meg.

Raforditas: 5 kutatod [3 hazai], 1 hazai PhDs, 2 kiilfoldi kutato, ill. allami KV-boél 11 MFt,
palyazati forrasbol 18 MFt.

Sugarbiztonsagi kutatasok (célzott alapkutatés és kisérleti fejlesztés)

EllenOrz6 modszerek fejlesztése:

Roncsolasmentes modszert dolgoztak ki urdnmintdk koranak (azaz a dusitas, ill.
reprocesszalas ota eltelt iddszak) a gamma spektrum — a 2148334 aktivitas aranyan alapul6 —
meghatarozasara. PGAA eljarast dolgoztak ki 6lomkonténerben elhelyezett, sugarforrassal
maszkirozott uran kimutatasara. Ezek az eredmények a nuklearis anyagok illegélis
forgalmanak felderitésére alkalmazhatok. A PuBe tartalmu forrasok hasadéanyag tartalmanak
meghatarozasara az Intézet altal kidolgozott modszert kiterjesztették mas, transzuran tartalmu
neutron-forrasokra. Ez hozzdjarul a nyilvantartasi és ellendrzési kotelezettségek pontosabb
teljesitéséhez.

Rdforditas: 5 intézeti kutato, 25 MFt allami KV, 30 MFt pélyazati forras

Sugirdozimetria:

Uj eljarast dolgoztak ki nagyenergiaju ipari gyorsitok elektronenergiajanak mérésére. A
»dunna” dozimétert optikai abszorpcid, ill. optikailag gerjesztett lumineszcencia mérésére
alkalmassa tették, ami lehetévé teszi alkalmazéasat dozisellendrzd rutin moédszerként nagy
aktivitasu y- és nagy energiaju elektron-besugarzd berendezésekben. Kiilonbozd sugar-inicialt
jelenségek (optikai €s termolumineszcencia, vezetoképesség, optikai abszorpcid) paraméter
valtozasai és a dozis nagysaga kozotti korrelaciot hatdroztak meg, ezzel ezeket, a dozis
mérésére elvben alkalmazhaté anyagokat rutinmérésekre alkalmassa tették. Igy tovabb
novelték a kiilonbozo feladatokra alkalmas dozismérdk valasztékat.

Rdforditas: 3 intézeti kutato, 35 MFt allami KV, 4 MFt palyazati forras.

Részvétel a PA RT-ben 2003-ban bekovetkezett iizemzavar kovetkezményeinek
felszamoldasara iranyul6 eldkésziiletekben:

Kidolgoztdk a sériilt, tjratokozott flitéelem-maradvanyok hasaddanyag tartalma -
spekrometrias meghatarozasi modszerét. Szamitasos becslést végeztek a tokokban sugarzas
altal inicialt gazkivaldas mértékére. Konzultacidkat folytattak a kivalt gazok katalitikus
hatéastalanitasanak lehetdségérdl és véleményezték az orosz partner erre vonatkozo ajanlatat.

Rdforditas: 3 intézeti kutatd, 4 MFt allami KV, 6 MFt szerzédéses forras.

A nagyaktivitdsu atomerdmuvi hulladékok végleges elhelyezését célzd kutatasok részeként

crer
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metodikat. Elemz¢é tanulmany késziilt e hulladékok elhelyezésének kornyezetvédelmi
problémairol, spallacios atalakitasi €s hasznositasi lehetdségeirdl.

Az eléiranyzott {6 feladatok alapvetden teljesiiltek.

Sugarhataskémiai kutatasok

A polimerizaciokinetika terén:

Az izo-propil gyok reakcidit tanulmanyoztak maleat, fumarat, akrilsav- ill. metakrilsav észter
tipusu vegylilettel, impulzus-radiolizis technikaval. Megéllapitottdk, hogy a gydk
addicionalodik a kettds kotésre, vagy elektronatadas utjan reagal. A polimerizacié témakorben
késziilt akadémiai doktori értekezést 2004 novemberében, a PhD tézist 2005 januarjaban
sikerrel védték meg.

Rdforditas: 2 intézeti kutatd, 16 MFt allami KV, 2 MFt palyazati forras.

Az ipari szennyvizek sugarzasos artalmatlanitasa:

Tisztaztdk az Apollofix red szinezék hig, vizes oldatban lejatszodd sugérzasos

crer

a kiterjedt konjugaciot, ezért jo hatasfokkal szintelenit, mig a hidroxil gyok rossz hatdsfoku,
mert a telitetlen kotéseket tamadja, a reakcioban keletkezd gyokok nagy része visszaalakul
kiindul6 vegyiiletté.

Rdforditas: 2 intézeti kutatd, 21 MFt allami KV, 3 MFt palyazati forras.

Kiilonleges tulajdonsagu polimerek sugarzasos eloallitasa:

Ujabb, gyogyszerek adagolasara alkalmas géleket szintetizaltak polimerek sugarzasos
térhalositasaval. Kromatografids proteintisztitasra €s elvalasztasra alkalmazhat6é funkcionalis
polimer monolitokat A&llitottak eld, ¢és meghataroztdk az adott elvalasztasi feladathoz
rendelhetd optimalis eldallitasi koriilményeket. Kisérletileg bizonyitottdk e monolitok
alkalmassagat HPLC kolonna tolteteként proteinek és nukleinsavak szétvalasztasara.

Raforditas: 2 intézeti kutato, 16 MFt allami KV, 0,8 MFt palyazati forras.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az IKI munkatarsai altal 2004-ben megjelentetett tudomanyos dolgozatok tarsszerzdinek 20
%-a mas hazai, tovabbi 50%-a kiilfoldi intézmény munkatarsa.

A kataliziskutatds terén a f6 hazai egylittmikodd partnerek a SzTE tobb (Kolloidkémiai,
Szerves Kémiai, Alkalmazott és Kornyezetkémiai) tanszéke, az ELTE Magkémiai Tsz., az
MTA MFA, RMKI, a KK egyes intézetei. Nemzetkozi (kétoldalu) egyiittmiikddésben
partnerek a CNR (Nanostrukturalis Anyagtud. 1.), a Svéd TA Kém.Techn. 1., a LACCO
CNRS Katalizis és Petrolkémiai I. CSIC, és a Fritz Haber 1. (Berlin). A nemzetkdzi
egyiittmiikddés tobbek kozott az Au, AuPd nanoszerkezeti katalizatorok eldallitasara és
jellemzésére, a CO-oxidaciora a PROX reakciodra, az eléallitott katalizatorok k6zos kémiai és
fizikai vizsgalatara irdnyul, nagy teljesitményl fizikai berendezések (XRD, XPS, EMR stb)
igénybevételét teszi lehetove.

A nukleédris kémiai kutatdsok terén a hazai egyiittmiikdddé partnerek: MTA KFKI AEKI,
ATOMKI, MFA, Magyar Nemzeti Muzeum, ELTE Kozettan-Geokémiai Tsz. A nemzetkdzi
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egylittmiikddés 14 intézményre terjed ki, melyek koziil kiilon emlitendék a szakteriilet
¢lvonaldban 1évé NIST (Washington DC), a Lawrence Berkeley Nat. L., I. Laue Langevin
(Grenoble), JINR (Dubna). A vezet6 nuklearis intézetekkel a médszerhez kapcsolddo célzott
alapkutatasok és alkalmazott kutatasok egy sor egyetemi tanszékkel, a modszer fejlesztésére
¢s uj alkalmazéasi lehetdségek feltardsara irdnyuld fejlesztd kutatds, tovabba tiszta
(archeometriai) alapkutatasok terén van egyiittmiikodés.

A nuklearis kémiai ¢s sugarbiztonsagi, valamint sugarhataskémiai kutatas és fejlesztések terén
az IKI a Nemzetkozi Atomenergia Ugynokség (NAU) tobb projektjében vesz részt, a PGAA
kutatasok tobb EU programnak is részét képezik.

Kutatasi fejlesztési megallapodasok alapjan az Intézet nukleéris biztonsagi kérdésekben
els6sorban az OAH-val mikddik egyiitt, tovabba a PA RT-vel és az Agroster besugarzo
vallalattal.

A nuklearis biztonsagi (rutin) tevékenység keretében az IKI egyiittmiikodik az OAH mellett
az ANTSZ és a Beliigyminisztérium illetékes szervezeteivel valamint a sugarzé anyagok
szallitdisaban ¢és hasznélatdban érdekelt intézményekkel és vallalatokkal. 18 kiilfoldi
partnerrel, kdzottilk nemzetkozi szervezetekkel ill, munkacsoporttal folytat egytittmiikodést az
Intézet, mint pld. az Internatl. Techn. Group for Combatting Illicit Trafficking of Nuclear
Materials.

A sugarhataskémiai kutatés terén 6t hazai felsdoktatdsi intézménnyel és hét kiilfoldi partnerrel
(akadémiakozi ill. TéT keretben), valamint a NAU-vel miikddik folyamatosan egyiitt az
Intézet. Az egyiittmlikodést nagyban segitette, hogy az év folyaman 13 MTA kétoldalu
egyezményes és 3 TET utazas valosult meg. Példaként emlitendd a CNR Bologna-i
intézetével a sugarzasos polimerizacid terén az egyiittmiikodés: A vizsgalatokat részben az
intézeti mérdegyiittessel, részben MTA-CNR, ill. Bologndban, a nagyobb idéfelbontast
impulzusradiolizis berendezéssel végezték.)

Az Intézet részvételét a felsdoktatasban — féleg a BMGE-n és a Veszprémi Egyetemen —
oktatok szama ¢és az intézeti PhD hallgatok szama jellemzi. Eldadasok tartdsa mellett
emlitendd a radiokémiai oktatds lehetdségét biztositod tevékenység (eldadas €és laboratoriumi
gyakorlatok vezetése) BME ¢és ELTE hallgatok részére. Ketten toltenek be nemzetkozi
szakfolyoiratban (Applied Catalysis A, ill. Radiation Physics and Chemistry) tertileti ill.
szakteriileti szerkesztdi tisztséget.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok

Az Intézetben foly6 nanokatalizis kutatdsok mind hazai (OTKA), mind nemzetkozi (COST)
forrasokbdl részestiltek.

Kiemelkedd fontossagiak ¢s eredményesek a beszdmold II. fejezetében ismertetett,
nanorészecskéket tartalmazd modell katalizatorok kidolgozésara, feliileti tulajdonsagaik és
aktivitdsuk vizsgalatara, valamint az arany alapu katalizatorok eldallitasa €s jellemzése két
COST ¢és egy OTKA program keretében végzett kutatdsok. OTKA forrasok is tamogatjak a
nemzetkozi egyiittmiikodésben folyd PROX- kinetika és a kétfémes katalizatorok szerkezeti,
feliileti és katalitikus tulajdonséagai terén végzett, jelentds eredményeket hoz6 kutatdsokat Az
EUG6Coordination of Nanostructured Catalytic Oxides Research and Development in
EUROPE (CONCORDE) — programjaban is részt vesznek.

A PGAA kutatas-fejlesztés széleskori nemzetkozi elismertségét mutatja az IKI-nek az EUFP
6 program NM13 témdaja keretében jatszott szerepe és az Osszegszerlien nem nagy, de
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sz¢éleskorli nemzetkdzi ismertséget és egylittmiikddési lehetdséget biztositd, rendszeresen
elnyert tobb NAU palyazat. Toébb sugarhatdskémiai OTKA-forras mellett két NAU projekt
keretében végzett célzott alapkutatasok és kisérleti fejlesztés bizonyitja a tevékenység
elismert voltat. A proteinek elvalasztasara és tisztitdsara hasznéalhatdo gélek és porusos
polimerek eldallitasat és vizsgalatat célzd projekt célkitiizései teljesiiltek. A sugéarzasos
szennyvizkezelés keretében a mar ismertetett (Il.fejezet) eredmények ¢és projekt
dsszejovetelek résztvevdinek — beleértve a NAU apparatus illetékeseit — véleménye a kutatas-
fejlesztés eredményesen folyik.

Perspektivikus jelentésége miatt kiemelést érdemel a kozelmultban elnyert Funkcionalizalt
hatarfeliiletek fejlesztése €és alkalmazasa specifikus biokémia és kémiai rendszerekben (NKFP
3A058-04) c. 10 résztvevobdl allo konzorcium keretében induld6 NKTH projekt, (211 MFt),
melynek az IKI a koordinatora és melyben az Izotop Intézet KFt is részt vesz. Ugyancsak
kiemelhetd, hogy az Intézet részt vesz a FUNMIG EU-6 Integrated Project-ben, amely a
hulladékok végleges elhelyezése szempontjabdl fontos, 51 részt vevd, 8 M€). A projekt
keretében az IKI munkatdrsai anionos specieszek képzésére hajlamos radioizotopok

crer

Osszességében: az intézeti kutatdsok palyazati timogatottsdgdban a hazai elismerés elmarad a
kiilfoldihez képest. A kutatdsok hazai tdmogatasa foleg az OTKA és az OAH részérdl
torténik, a tobbi hazai palyazati forrds részérdl a hazai megitélés messze elmarad a
nemzetkozitél. Ez talan az IKI sajatos miikddési profiljanak, esetleg sajatos szervezeti
helyzetének kovetkezménye.

V. Az év folyaman megjelent jelentosebb publikaciok

1. Guczi L, Pet6é G, Beck A, Paszti Z: Modeling transition metal nanoparticles:The role of
size reduction in electronic structure and catalysis, Topics in Catalysis, 29, 129-138
(2004)

2. Baker RT, Rodriguez N, Mastalir A, Wild U, Schlogl R, Wootsch A, Paal Z:
Platinum/graphite nanofiber catalysts of various structure:Characterization and catalytic
properties, J. Phys. Chem. B., 108, 14348-14355 (2004)

3. Voinov A, Algin E, Agvaanluvsan U, Belgya T, Chankova R, Guttormsen M, Mitchell
GE, Rekstad J, Schiller A, Siem S:Large, Enhancement of Radiative Strength for Soft
Transitions in the Quasicontinuum, Phys. Review Letters, 93,142504 (2004)

4. Bagi J, Nguyen TC, Lakosi L:Assessment of the Pu content of Bu-Be neutron sources,
Nucl. Instruments and Methods in Physics Research B, 222, 242-248 (2004)
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V1. A kutatohely 2004. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokdzpont, [zotopkutatd Intézet

Atlaglétszam': 88 Ebbél kutaté”: 39

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama: 14

Az év folyaman megjelent 0sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama: 55
Az év folyaman megjelent Gsszes tudomanyos publikacié szama®: 51

Ebbol idegen nyelvii kiilfoldi folyoiratban: 34 idegen nyelvil hazai folyoiratban: 3
nemzetkdzi egyiittmiikodés keretében: 23 SCI altal regisztralt folyoiratban: 38
Osszesitett impakt faktor: 31,6 osszes hivatkozas szama*: 553

Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 456

Megjelent konyv: 1 konyvfejezet: 15 jegyzet:
ebbol magyar nyelven konyv: konyvfejezet: jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 2 Megvédett MTA doktori értekezés™: 1
Bejelentett talalmanyok szama: Megadott szabadalmak szama:
ebbdl kiilfoldon: ebbdl kiilfoldon:

Ertékesitett szabadalmak szama:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli el6adasok szama: 47 poszterek szama®: 35

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama’: 6

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 5 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 7
Az idGszak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege: 372,479 MFt
Beruhézasi timogatas: 7,913 MFt  Fiatal kutatoi allashelyek szama® 1

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama: 8§
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 9,870 MFt

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama: 13
NKFP: 1 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 9,550 MFt
Egyéb: 12 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 24,784 MFt

Az év folyaman miivelt NFT témék szama’:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: MFt

Kiilfoldi vagy nemzetkozi forrasbol miivelt témak szama'®: 10

EU forrasbol: 3 A targyévre vonatkozod szerzodésallomany: 7,428 MFt
Egyéb: 7 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 3,365 MFt
Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama'': 5 (TET)
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 1,541 MFt
Kiils alvallalkozokkal kotott szerzédésalloméany'*: MFt
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