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I. A kutatéhely fé feladatai a beszamolasi évben

A kutatokozpont ¢ feladata a kémia és a vele rokon tudomanyagakos@ilsan az
élettudomanyok és a fizika) fontos teriletein olyalapved és nemzetkdzi szinvonall
tudomanyos kutatasok folytatdsa, amelyek nagyotszdénl kutatdcsoportok 6sszehangolt
tevékenységét és korsitaragyniszeres modszerek koordinalt alkalmazasat igéenylik.

A kutatohely fontos feladata tovabba az egyetentatOknunkaban és a posztgradudlis
képzésben valo részvétel.

A kozpont tevékenységében Iényeges szereplk vayakodati célokat szolgald kutatasi

programoknak. Ebl# a szempontbodl kiemelkédelenttsége van a 2004-ben elnyert, ,Kémia
az életmivség javitdsaért” c. (GVOP) kooperéacids kutatokozpatyazat feladatai 2005. évi

teljesitésének.

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont 2005. évi tudomanyostdidsait afunkcionalis anyagok
kémiai kutatdsanatematikaja foglalta egységes keretbe.

A kutatasi tevékenység franyai a kovetkeik voltak:

— Biomolekularis és szerves kémiai kutatasok

- Fellletkémiai és katalizis kutatasok

— Szerkezeti kémiai és reakcidkinetikai kutatasok
- Anyagtudomanyi és kornyezeti kémiai kutatasok
- lzot6épkémiai kutatasok.
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VI. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitményéndibb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokézpont

Atlaglétszank 431 Ebll kutat&: 247
35 év alatti, intézeti allomanyban tefiatal kutatok szama: 128
Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismejestt) publikacio szama: 389
Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos pubibkezama 374
Ebksl idegen nyeli kulfoldi folydiratban: 288 idegen nydhhazai folyoiratban: 23
nemzetkdzi egyuttitkodés keretében: 174 SCI éltal regisztralt folytbiaa: 298
Osszesitett impakt faktor: 596,442 osszes hivatkezama 4760
0sszes hivatkozés szama onidézetek nélkul: 3886
Megjelent konyv: - konyvfejezet: 11 jegyzet: -
ebbsl magyar nyelven kényv: - konyviejezet: - jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 9 Megvédett MTA doktaekezés -
Bejelentett taldlmanyok szama: 7 Megadott szdbmlaszama: 2
ebbsl kulféldon: 4 ebbjl kilféldon: -
Ertékesitett szabadalmak szama: -
Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szébelielbadasok szama: 178 poszterek sZama 154
Rendszeres hazai féfeku oktatasi tevékenységet végzszama 55
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 31 Nemzetkdlyidirat szerk. tagsag: 40
Az idészak folyaman a teljes koltségvetési tamogataegesz 1.906,2 MFt
Beruhazasi tAmogatas: 16,0 MFt Fiatal kutdtashelyek szama 22
Az év folyamén rivelt OTKA témék szama: 60
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 99,3 MFt
Az év folyamén rivelt NKTH palyazat témainak szama: 16
NKFP: 9 A targyévre vonatkoz6 szédgséallomany: 258,1 MFt
Egyéb: 7 A targyévre vonatkoz6 szg@ésallomany: 69,5 MFt
Az év folyaman riivelt NFT témak szam% 20
A targyévre vonatkozo szédésallomany: 372,3 MFt
Kulfoldi vagy nemzetkozi forrasbol imelt témak szanta 20
EU forrashdl: 14 A targyévre vonatkoz6 sglzsallomany: 154,8 MFt
Egyéb: 6 A targyévre vonatkoz6 sz@tésallomany: 6,8 MFt
Egyéb palyazatok keretéberiivelt témak szanta 4
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 6,72 MFt
Nem palyazati ks megrendelés keretéberfivelt témak szama: 145
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 386,1 MFt
Kuilss alvallalkozokkal kotott szebrésallomany?: 1,91 MFt
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Kém[ai KutatQkO‘zpont )
BIOMOLEKULARIS KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Ut 59/67, 1525 Buddpiedty.
Telefon: 438-1110, Fax: 438-1145
e-mail: ghajos@chemres.hu, honlap: http://www.atesnmu

I. A kutatohely fé feladatai a beszamolasi évben

A Biomolekularis Kémiai Intézet 2005. éw feladata volt: nemzetkdzi szinvonall tudoma-
nyos kutatasok folytatasa az ézervezetek kémiai folyamatainak, az ezekben peejétsz6
molekulaknak a megismerése, a folyamatok kedlveanyl befolyasolasa, illetve a
molekulak tervezése és szintézise tertletén.

Az intézet tovabbi feladatai voltak a kovetkkz részvétel az egyetemi oktatasban és a
posztgradualis képzésben, valamint szakmai tanassagl gyakorlati célu kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

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

Alkalmazott szerves kémiai kutatasok

Kidolgoztak a glikoaminosavak d@llitasahoz szilkséges formil C-glikozidok szintézi\
szénhidrattartalma peptidek és fehérjék (glikopmiti €s glikoproteinek) alapveszerepet
téltenek be szamos biolégiai folyamatban, igy példaz immunrendszer védekezési
mechanizmuséban. Ezek a biolégiai makromolekulé&itom alkotéi a sejtmembranoknak és
szénhidrat alkotoelemeik kulcsfontossaguak a sejtildtén zajlo molekulafelismerési
folyamatokban. A normal és tumoros sejtek alafeet kilonbo# glikoprotein-profillal
rendelkeznek a sejt kids felliletén. A tumoros sejtek megvaltozott membran
glikoproteinjeinek extracellularis szegmensei vigzpotencidlisan tumor antigén hatassal
rendelkezhetnek. llyen szerkeizeflikopeptidek, mint szintetikus vakcinak felhasia&ok a
rak elleni védekezés immunoteripias kezelésében.immunterapiaban az O- és N-
glikozidok hasznéalata viszont nagyfoku hidrolizeenységik miatt korlatozott, ezért a
kémiai és enzimatikus hidrolizissel szemben sokkaksbé érzékeny C- vagy S-glikozidok
szintézise dnybsebb. Az intézet kutatdi altal éallitott formil C-glikozidokbdol a
glikoaminosavak @#llitAsa Strecker-szintézissel megvaldsithatdé és igy nyert

s s

glikoaminosavak szilardfazisu peptidszintézis s@aithetk be a peptidlancba.

Izotiocianat tipusu rovar attraktdnsokat azondsitotés szintetizaltak. Az @&llitott
vegyuletek rovarcsapdakban toiérlhasznalasa rendkivil fontos a rovarkafkewtasaban.

Kutatoi kapacitas 3 16, ebhbsl intézeti allomanyban3 6. Teljes raforditas:30 M Ft, ebksl
palyazati forras:1 M Ft.
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Nagy fajlagos aktivitdsa triciummal jelzett ciklatid eballitdséra szintézismddszert
dolgoztak ki. A ciklotiazid GABA és glutamat receptorokkal torterkdlcsbénhatdsanak
vizsgélata felhasznalhat6 az agy neuralis akti@itdk kutatasaban.

Kutatoi kapacitas3 6, ebkjl intézeti allomanyban2 6. Teljes raforditaskb. 20 M Ft.

A GVOP altal tdmogatott, konzorciumi egyutikddés keretében oligonukleotidokat
szintetizaltak az uracil-DNS endonukleaz(UDE)-enzirkotédési tulajdonsagainak
tanulmanyozaséara. Az emlitett enzim affinitaskragedfias tisztitAsahoz, nukledz-rezisztens
matrix eballitdsa céljabol, kisérleteket végeztek védetDAnetil-ribonukleozid-3’-P-amidit
reaktiv monomerek raciondlis szintézisére.

Tekintve, hogy az UDE enzim a teljes atalakulagsfibdé rovarok egy adott fejdési
stddiumaban fontos szerepet jatszik, ezért megésaekilonbd& molekularis biologiai
alkalmazasokon kivil, esetleg lebwt tenné (j tipusu rovarirté szerek kifejlesztését

Uj 5-szubsztitudlt-uracil peptid-nukleinsav (PNSpitéegységek éHllitasara alkalmas
szintézismodszerek (kulonb®zd-katalizalt keresztkapcsolasok) 6sszehasonliégalata
soran megallapitottak, hogy a bazisrészen nem-véblgbd-uracil PNS monomeéb
kiindulva az 5-aril szarmazékok csak az un. Sklgcsolassal (nagyrészt toxikus aril-
trialkilon reagensek alkalmazéasaval) allithatok & sokkal szélesebb koérben alkalmazhato
és veszélytelen Suzuki-kapcsolasok (reakcidok amibbsavakkal bazis jelenlétében) sikeres
megvalositasa csak az uracil-bazis N3-védése etdetdéges. Az emlitett N3-vimdoport
bevezetése egyuttal kizarja a Sonogashira-kapcdol@sakciok alkinil-réz vegyuletekkel)
soran koradbban kapott, nem kivant melléktermékekddesét is.

Az 5-aril,- illetve 5-alkinil-uracil bazisokat tatmazo peptid-nukleinsavak, varhatoabiseés
szelektiv hibridizaciés tulajdonsagaik folytalefy géndiagnosztikai szerekként (pl. PNS
mikrochipekben) masrészt antiszensz vagy antiggomlkleotidokba épitve terapias célra is
alkalmazhatok.

Kutatdi kapacitas:3 6, ebhjl intézeti dllomanyban3 f6. Teljes raforditas:25 M Ft, ebkjl
palyazati forras:7 M Ft.

Szintetikus szerves kémiai kutatasok

Palladium-katalizalt keresztkapcsolasok kiszélssitél indolokinolin alkaloidok és
analégjaik totalszintézisét valdsitottak meg, ilydodon Ujabb interkalalé tulajdonsagu
heterociklusokat nyertek. A biolégiai aktivitas r@gét brit kutatdcsoporttal kooperacidban
végezték el.

Benzotriazin-vazu vegyiletek kdorében a modern Lflaskuum” technika alkalmazasaval
elméletileg és szintetikus szempontbdl egyarantdgas giirtizomerizaciot figyeltek meg és
ertelmeztek. Szintetizaltdk e i@yyivaz funkcionalizalt szarmazékait: azometin-imingket
melyek cikloaddiciéjaval Uj, polikondenzalt hetakbasok iranyaba hoztak létre szintetikus
lehettiségeket. Ezeknél az atalakulasnal kilonos figyeforelitottak a folyamatok regio- és
sztereoszelektiv lefutdsara. Piridifigys ikerionos vegyiletek korében diaza és triaza Cope
atrendeédéseket mutattak Ki.

Bifunkcionalis kinin alapt organokatalizatorokafideztettek ki €s alkalmaztak szimmetrikus
reakciokban. Olyan katalitikus hatasu szerves nubékallitottak eb, amely a katalitikus
kdzpontban egyszerre Lewis-savas és -bazisos fasksioportokkal rendelkezik, hasonléan
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az enzimekhez. Ennek eredményeként e ,mikroenziaékonyan képes katalizalni szamos
aszimmetrikus  Michael-addiciés reakciét. Fazisgdbl alkalmaztak katalizatorok
visszanyerésének céljabol, ennek kdvetkeztébenyleinal tudtak valasztani a katalizatort a
reakcioelegyil, valamint vissza is tudtak azt forgatni.

Kutatdi kapacitas:11 %, ebhsl intézeti allomanyban9 f6. Teljes raforditds:75 M Ft,ebkjl
palyazati forras:20 M Ft.

Természetes szerves anyagok kutatasa

A 8-oxo-ergolén sikeres szintézise alapjan kisgkkdt végeztek D-nor-ergolinvazas
vegyuletek szintézisére, melynek soran a lizergBagyiriben ottagu analogonjainak
szarmazékait (észterek, nitril) allitottdk 6.el A cikloklavin alkaloid egy igéretes
intermedierjének éAllitasat is megvalodsitottak.

A lizergsav-szarmazékok epimerizaciéjanak vizsgalabran egy eddig nem tapasztalt
dimerizaciot figyeltek meg. A dimer szerkezetét @&wszerkezetét finn NMR- és
krisztallografiai vizsgalatokkal tisztaztak.

A 8-oxo-ergolénBl kiindulva harom () ergolinvazas alkaloid [(+)-sziavin, (+)-
izoszetoklavin és (-)-9,10-dihidroiziszetoklaviojdlszintézisét valdsitottak meg, a harmadik-
nak korabban masok altal publikalt szerkezetéhédgelen elnevezését) korrigéltak.

Uj gliikozidaz-inhibitor hatasu polihidroxi-kinoldinek és indolizidinek kutatdsa soran 4-
acetoxi-pipekolin észter antipédok, valamint termedss prolin acilezésével szamos
intermedier d@allitasa tortént meg.

Az epiquinamide ndy békalérbél izolalt kinolizidin-vazas alkaloid totalszintégisracém
formaban, az utolso Iépés kivételével, megvaldsitot

Kutatéi kapacitass,25 B, ebhjl intézeti dllomanyban5 f6. Teljes raforditds47 M Ft, ébdl
palyazati forras 6 M Ft.

Molekularfarmakoldgiai kutatasok

Kimutattdk GABA agonistak és endogén neurosztetoidanomoélos affinitasiu kétléseét
GABA, receptorok egy kisagyi populacidjan és kifejleiete egy alegység-szelektiv,
nanomolos, allosztérikus modulatort: egy neuroakii$-szubsztitualt pregnan szteroidot.

Szamitogéppel modellezték az 5-HTipusu szerotonin receptor ligandkdtiregét és a
kotodes allosztérikus modulacidjat.

Osszefoglalo tanulmanyban érteimezték az ionotegpptorok aktivacidjanak, az agonista és

“ sz

Jellemezték a természetes apokarotinoidok kozé@ztarbixin kdtdését human szérum
albuminhoz és jsavanyl glikoproteinhez. Elként vizsgaltak CD-spektroszkdpias
modszerrel a leukotrién-albumin kdlcsénhatast. TmAnyoztak a bors alkaloidjanak, a
piperinnek és &ranszparinarinsavnak a kétését egy lipokalin fehérjéhez (3-laktoglobulin).

Kutatéi kapacitas10 16, ebhsl intézeti allomanybarb 6. Teljes raforditds37 M Ft.
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Neurokémiai kutatasok

Uj tipusit GABA transzportfolyamatot ismertek fel,elyet transzportalédé glutaminsav
analégok specifikusan gatolnak. A felismert Glurszttv GABA transzportfolyamatot vagy
egy mar ismert GABA transzporter altipus (GAT3, G\ Tvagy egy eddig ismeretlen idegi
transzportfehérje szabalyozza.

Elséként mutattak ki, hogy a metabolikus prekurzor smsav koddik a szinaptikus
gammabhidroxi-vajsav receptorhoz.

A korébbi vizsgalataik szerint potencidlis antieptikumként jellemzett 2-metil-4-oxo-3H-
kinazolin-3-acetil piperidin (Q5) molekula hatasianizmusat vizsgalva kimutattdk, hogy a
Q5 csokkenti a neurondlis halbzat serkeriegét, amelyet vagy egy, az |. osztalyba tartozé
metabotrop glutaminsav receptor (mGIuR) altipugiyvegy eddig ismeretlen mGIuR altipus
szabélyozhat.

Kimutattédk a foszfodieszteraz 5/6 (PDES/6) enzirtakiékus inhibitor sildenafil fényvalasz-
névelb hatdséat izolalt patkany retinaban. Az inhibitorgox fényhatdsanak értelmezéséhez
elkészitették a PDE6 enzim homoldgia modelljétigsgaltadk a sildenafil, valamint az enzim
cGMP Kkatalitikus kdthelye kozott fellép kotdsdési kolcsonhatastin - silico.  igy
felismerhebvé valt a sildenafil paradox fényhatdsanak molakaildnechanizmusa: a
sildenafil a cGMP katalitikus kéhelyhez kdbdve gatolja az enzimaktivitast gatlé PDE6
gamma alegység kiidését ehhez a kitielyhez.

Kutatéi kapacitas8 f6, ebhksl intézeti allomanyban8 f6. Teljes raforditas64 M Ft, ebksl
palyazati forras17 M Ft.

Farmakobiokémiai kutatasok

A biologiai hasznosithatésag kialakitdsaban és @yyprerinterakciokban, rezisztencidban
kulcsszerepet jatszo transzport proteinek kozildalmnmrp2 és mrp3 aktivitdsanak mérését
patkany és human maj primer hepatocita kulturabégexték. Igazoltak, hogy néhany
kolesztatikus szer, mint a rifampicin, indometadigfibrat és probenecid a kanalikularis
magyarazza a vegyuletek majkarosito hatasat. Kittdt, hogy enziminduktorok a

transzporter-aktivitds novelésével antikolesztatikatasuak.

Kimutattak, hogy a human maj S9 frakcidval toéténetabolikus aktivalas soran sokkal tébb
mutagén metabolit képdik 2-aminoantracérdh, mint patkany maj S9 esetében. Ez a tény
felhivja a figyelmet arra, hogy a patkany maj S&k&idé hagyomanyos alkalmazasa az Ames-
tesztben jeleds mértékben aldbecsili a vegyllet mutagén potgaicidKisérletesen
igazoltak, hogy a metabolikus aktivalas mas enzendteresztil torténik a két fajban, ezért a
patkany maj S9 frakcio hasznalata ennél a veg\gildéirevezet eredményekhez vezet. Ez
az eredmeény azt igazolja, hogy az Ames-tesztbemmaah maj S9 frakcié hasznalata a
megfeleb.

Kutatoi kapacitas4 6, ebkjl intézeti allomanyban4 6. Teljes raforditas25 M Ft, ebhsl
palyazati forras:1,3 M Ft.

Ujonnan szintetizalt szenzibilizatorok felhalmozééés fotodinamikus hatasat vizsgaltak
sejttenyészetben a daganatos betegségek terapidfgmsznalhatd hatdsos gyogyszerek
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fejlesztése céljdbdl. Tumoros és idegi erédstjteken kimutattak, hogy a Parkinson-kor

“ sz

jatszhat a vegylulet sejtletapadast befolyasoléshata

Paraméteres és nemparaméteres tesztek alkalmdzak@valt megoldaniuk nagyon eltér
tulajdonsagu (ortogondlis) kromatografids rendde&redlogatasat. A méodszer jeléstge a
gyogyszeripari elvalasztasok kisebb munkaigerjcsobb megoldaséaban rejlik. Kilénboz
modellezési eljardsokat fejlesztettek ki, amelyékéileb szaz (>500) gyogyszerjeldlt vegytilet
kozul sikerult a mellékhatasaik miatt tovabbi fefiesre alkalmatlanokat kivalogatni.

Kutatéi kapacitass f6, ebhsl intézeti allomanybamd,2 6. Teljes raforditds30 M Ft,ebksl
palyazati forras:6 M Ft.

Szénhidratkémiai kutatasok

Egy Uj reagenst dolgoztak ki tioglikozidok glikcezési reakciokban tortéraktivalasara. E
reagens alkalmazaséaval egy rendkividtedjes és hatékony glikozilezési médszert vezettek
be, mellyel mindcisz mind transz glikozidokat j6 hozammal és sztereoszelektivithssa
allitottak eb. A kidolgozott mddszert sikeresen alkalmaztédk hepaligoszacharidok
szintéziseére is.

A glikbzaminoglikanok oligoszacharid egységeinekbadiitdsara kidolgozott szintézis
stratégiajukat kiterjesztették magasabb tagszangosaacharidok szintézisére. lly mddon
ortogondlisan védett tetraszacharidokat szintétikaligy pl. egy védett oligoszacharidbol a
heparin és a heparin-szulfat alkotérészét ké&pszulfatélt célvegylleteket allitottak 6el
bioldgiai vizsgalatok céljara. Ujabb azacukor-thmta glikozidaz inhibitorokat sikertilt
eléallitaniuk.

Kutatéi kapacitas:5 16, eblsl intézeti allomanyban5 f6. Teljes raforditds:30 M Ft, ebkjl
palyazati forras:6 M Ft.

lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Az intézetnek igen széles Kk mind a hazai, mind a kulféldi tudomanyos kapatol Az
egyuttnmikdodések kozos hazai €s EU-projektek, MTA, illetveTIegyezmények keretében
folynak, de jelerisek az egyezményen kivili kapcsolatok is.

Hazai kapcsolatok

Szamos kutatasi téma kidolgozasdbatkddnek egyutt a hazai egyetemek megéelel
tanszékeivel. A munka eredményeit mutatja a 200b+hegjelent 31 k6z6s publikacio. Az
oktatbmunkaban valo tevékeny részvételiiket igazbigeyy az intézet kutatoi kdzul hatan
tartanak é—, illetve specialis kollégiumot kilenc témakorbén kutatd vezet hat témakorben
gyakorlatokat tdbb hazai félsktatasi kutatbhelyen. Kiléndsen szoros kapcsblttok az
intézet kutatoit az ELTE és a Semmelweis Egyeteob tdnszékéhez. Ezek a kapcsolatok
segitik az intézetet abban is, hogy biztositsa gfehedé szinvonall kutat6i utdnpotlast.

Az intézetben, 2005-ben 23-an dolgoztak PhD-ériedidz elkészitésén, és ketten sikerrel
fejezték be PhD-disszertaciojuk elkészitéset. fafigutatok szaméara rendszeresen tartanak
szakmai éladasokat.
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Kilondsen gyumolcsdek a tobb kdzés publikaciét eredményeztudomanyos

egyuttmikdodések a kovetkéz hazai kutatohelyekkel: Pécsi Tudomanyegyetem, KEmi
Tanszék; Szegedi Egyetem, Mikrobiologiai Tanszém®elweis Egyetem, Orvosi-vegytani
Tanszék, illetve Transzplantacidos és Sebészeti ikain tovabbd Neuromorfoldgiai
Laboratorium, ELTE Altalanos Allattani Tanszék; MT¥eurobioldgiai Kutatocsoport.

Tobb akadémiai intézettel is kozos kutatasi témaldmigoznak. igy pl. az MTA
Novényvédelmi Kutatdintézetével kooperacioban Igdatdk a vadgesztenyét karositd
aknazomoly egy Uj, kétkompondnszexattraktansanakséllitasi eljarasat.

Az intézetnek hagyomanyosan széledikirtatasi kapcsolatai vannak a hazai gyégyszeripari
vallalatokkal, igy az EGIS Gydgyszergyar Rt-vel, Richter G. Rt-vel, a TEVA
Gydgyszergyar Rt-vel és a Chinoin Rt-vel. Ezeknddajpcsolatoknak részben kdzés GVOP-
projektek, részben kétoldall sz&lések nyudjtanak pénziugyi keretet. Mind Uj anyagok
elééllitasa, mind azok azonositasa, valamint fiziddgsajatsdgaik, metabolizmusuk,
hatasmechanizmusuk kutatasa témai az egyiktidéseknek. Hatéanyagok és intermedierek
eléallitdsaban a Cyclolab Kft-vel és az Ubichem Kft4wiikodnek egyiitt.

Nemzetk6zi kapcsolatok

Magyar-torok TéT-egyezmény keretében (egyiikbud partner: University of Ankara) a
.Varhatéan multidrog rezisztenciat gatld6 benzotlakd c. témaban (), kondenzalt
gyirivazakat szintetizaltak. Az EU 5 Kkeretprogram tantgmval az Antwerpen-i
Egyetemmel kialakitott hosszu tavu egyiitkidésik kozos eredménye egy Uj, palladium-
katalizalt kapcsolassal egybekotottigizarasi eljards kidolgozasa. A magyar-osztrak TeT-
egyuttmikddés (egyuttrikddé partner: University of Vienna) ,Enzimes atalakiis c.
témajanak keretében enzimes reakciok alkalmazasatiték el nitrogén-heterociklusok
atalakitasara.

MTA-NSF-OTKA egyezmény keretében, az Idaho Statevélsity-vel egyuittnikddve, a
novényolajok fontos alkotérészei, a zsirsav-ésktertencios adatainakéekjelzését oldottak
meg, mikézben tovabbfejlesztették a nagy elméletentsédi torzitas €s variancia
optimalizaldsanak modszerét. Adrejelzésnek a vegyuletek azonositasdban van jeskege.

Magyar-szlovén TéT-egyezmény keretében a Ljublj&ggietem kutatdival egydtt vizsgaljak
a koleszterin homeosztazis és a gydégyszermetahadizrkozotti  kdlcsdnhatasokat
transzkriptom és szterol-metalom szinten.

MTA-egyezmény keretében a Poznan University of hetgy-val kéz6és munkaban a
polimerek és tollanyagok kozotti kdlcsonhatasokat osztalyoztak mvgdizkromatografias
adatok 6komponens-elemzésével. Az eljards léhét teszi a polimerek, fogaszati
tomoanyagok stb. csoportositasat, jellemzéseét.

A Silesian University, Katowice kutatoival kozosriferenciat szerveztek és alkil-benzolok
retenciés adatait hataroztak meg. Az eredményekegylletek azonositasanal,
gazkromatogréfias oszlopok kivalasztasanal leHieagznalni.

Kllénésen fontos tudomanyos kapcsolatokat épitetteka Pharmaceutical Sciences,
Copenhagen, Dania és a Cardiff University, UK kahtatyekkel.

A kozo6s publikacidkat eredményergyuttntikddések kulfoldi partnerei kozul a kbvetk&z
emelhebk ki: University of Edinbourgh; University of Alask Fairbanks; University of
Dusseldorf; Norwegian University, Trondheim; Oakdddniversity, USA.
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A kovetked kulfoldi véallalkozdsok részére vegeznek mind tudagos, mind gazdasagi
szempontokbol jelefis tevékenységet: Hawaii Biotech (USA), ALTANA Pharmh\G
(Konstanz, Németorszag); BASF AG (Németorszag) Sigddrich (Steinheim,
Németorszag), Laboratorios Dr. Esteve SA (Spangofyg). Megemliterid hogy az
intézetnek az Applied Biosystems Co. cégheddo j6 kapcsolatai révén sikerilt hozzajutnia
egy modern LC/MSMS készilékhez.

Az intézet kutatdi kozul 6ten nemzetkdzi tudomangeervezetek (International Society of
Heterocyclic Chemistry, International Society fdret Study of Xenobiotics, European
Medicine Agency, COST B16, COST D31 Committee) kbliz) bizottsdgainak tagjai. Hat
kutaté, nyolc kulonb&k nemzetkozi folyGirat szerkesitizottsaganak tagja (Pest
Management Science; Heterocyclic Communications;KIMOC; Current Topics in
Medicinal Chemistry; Drug Metabolism Reviews; Ewap Journal of Pharmacokinetics,
Drug Metabolisms; Acta Chromatographica; Biomacreoalar Mass Spectrometry).

Az intézet nemzetkozi egyittikodéseinek eredményességét igazolja a 2005-berelmey;
25 k6zo6s publikacid.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatadvid értékelése

Az intézet hazai palyazatai kozul kiemelkedelenttisége van a 2005-ben elnyert
MEDICHEM Il (Hat6anyagtervezés népegészségligyileg iemklten fontos
megbetegedésekben szerepet jatsz6 validalt célmalekalapjan) NKFP-palyazatnak,
amelyben hét hazai kutatohelyikddik egyutt. A palyazat fontos leldsgget biztosit ahhoz,
hogy a kémiai, biokémiai és klinikai orvostudomakytatasokat koordinaltaniimeljék. A
program edrehaladasar6l az évente megtartott MEDICHEM-Szimptz ad kiting
tajékoztatast. Az interdiszciplinaris kutatasi pmi@lt 6sszefogd konzorcium munkajanak
elssdleges célja, hogy hozzajaruljon a Magyarorszaggibthb halalokként szereplsziv- és
errendszeri, valamint daganatos megbetegedésekablidv bizonyos idegrendszeri
megbetegedések korai felismerését ceélzo, diaghasztieljdrasok kidolgozasahoz,
diagnosztikai reagensek kifejlesztéséhez, valamantbetegségek kezelésére iranyuld
specifikus gyégyszerekdllitasahoz és terapias kiprébalasahoz.

Az intézet fontos kutatasi programja a ,Kémia agtr@indség javitasaert” c. Koordinaciés
Kutatokdzpont palyazat keretében végzett tevékenyse a program igen eredményesen
segiti az intézet alkalmazott kutatasi iranyokbalytétott gydgyszerkutatasait, részvételét a
gyogyszeripari partnerekkel k6zos hatdanyag-fejéestwen.

A kulfoldi palyazatok kozil a ,,Center of Excellené& Biomolecular Chemistry”- projekt
nyujtott j6 lehebségeket nemzetkdzi részvétéldomanyos rendezvények megszervezesére,
konferenciakra tortéh kiutazasokhoz és tanulmanyutak lebonyolitasahozilonbsen
eredményesek voltak az egydutikddések a kovetkéz kutatdhelyekkel: Institute for
Neurophysiology, Charité-Universitatsmedizin, BerlDanish University of Pharmacological
Sciences; Catholic University of Louvain-la-Neuwgniversity Hospital, Malm6; European
Institute of Oncology, Milano; FOM Institute for éinic and Molecular Physics, Amsterdam.
A projekt keretében egyuttikodtek a Grazi Mszaki Egyetem Szerves Kémiai Tanszékével
is. Az e palyazat keretében Budapesten tartott gN&harmacophores with New Functions”
konferencian az emlitett tanszék 6t munkatarsa résitt és tartott &hdast vagy szerepelt
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tarsszeréként ebadasokban. A kdzds munka eredmértle005-ben harom kdzlemény
jelent meg.

Az EU Joint Research Centre, Ispra, Italy intétekidgzosen eljarasokat dolgoztak Ki
olivaolajok és kavémintak eredetének megallapitasddzos kutatasi programban (INCO-
SWC-3 ,Arenavirus: Biology, characterization andlilrition”) vesznek részt 6t eurdpai és 6t
dél-amerikai kutatohellyel.

A ,Steroltalk” c. EU-program keretében 11 partnegmet kozos munkajaval egy olyan
tesztrendszert dolgoznak ki, amely alkalmas a wérdzterin-szintjét csokkehgyogyszerek
hatdsanak tanulmanyozédsara és Uj gyoégyszer-jedlylletek kivalasztdsara. Emellett
lehethiség nyilik az ismert xenobiotikumok, gydégyszerelozik koleszterin-homeosztazis
véaltozasok poszt-genomialis értékelésére.

V. Az év folyaman megjelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak
€s mas bemutathaté eredmények

1. Gréf Cs Hegedis G, Riedl ZsHajés Gy Egyed O, Csampai A, Kudar V, Stanovnik B:
Selective synthesis and cycloaddition reactionsie# azomethine imines containing a
1,2,4-triazine ring, European Journal of Organiedtrstry, (16), 3553-3561 (2005)

2. Vakulya B Varga Sz Csampai A, So0s:THighly enantioselective conjugate addition of
nitromethane to chalcones using bifunctional cimehorganocatalysts, Organic Letters,
7(10), 1967-1969 (2005)

3. Moldvai |, Temesvari-Major EIncze M Dérnyei G Szentirmay E, Szantay CSynthetic
route to ergot alkaloids, Helvetica Chimica Act&(@, 1344-1356 (2005)

4. Fugedi P: Glycosylation methods, In: The Organie@istry of Sugars, (Eds Levy DE,
Fugedi P), CRC Press, Boca Raton, 2005, pp 89-179

5. Maksay G, Bir6 T: High affinity, heterogeneous thsgment of [H-3]JEBOB binding to
cerebellar GABA(A) receptors by neurosteroids and AB& agonists,
Neuropharmacology, 49(4), 431-438 (2005)

6. Kovacs R Kardos JHeinemann U, Kann O: Mitochondrial calcium iordamembrane
potential transients follow the pattern of epilégin discharges in hippocampal slice
cultures, Journal of Neuroscience, 25(17), 4260842605)

7. Veres Zs Torok G, Toth E, Vereczkey, LJemnitz K The spectrum of enzymes involved
in activation of 2-aminoanthracene varies with thetabolic system applied, Mutation
Research-Genetic Toxicology and Environmental Mem&gis, 586(1), 18-27 (2005)
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VI. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitményéndibb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokézpont, Biomolekigdfémiai Intézet

Atlaglétszant 88 Ebtl kutatd: 63
35 év alatti, intézeti allomanyban tefiatal kutatok szama: 36
Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismejestt) publikacio szama: 62
Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos pubibkezama 61
Ebksl idegen nyeli kulfoldi folydiratban: 53 idegen nyedivhazai folyodiratban: -
nemzetkdzi egyuttitkodés keretében: 25  SCI altal regisztralt folydigat 52
Osszesitett impakt faktor: 134,341 osszes hivatkezama 615
0sszes hivatkozés szama onidézetek nélkul: 523
Megjelent konyv: - konyvfejezet: 2 jegyzet: -
ebbsl magyar nyelven kényv: - konyviejezet: - jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 2 Megvédett MTA doktaekezés -
Bejelentett taldlmanyok szama: - Megadott szabzalaszama: -
ebbsl kulféldon: - ebbjl kilféldon: -
Ertékesitett szabadalmak szama: -
Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szébelielbadasok szama: 31 poszterek sZ&ma 26
Rendszeres hazai féfeku oktatasi tevékenységet végzszama 14
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 5 Nemzetkdlgidioat szerk. tagsag: 8
Az idészak folyaman a teljes koltségvetési tamogataegesz 326,4 MFt
Beruhazasi tAmogatas: - MFt Fiatal kutatishilyek szama 5
Az év folyamén rivelt OTKA témék szama: 9
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 12,9 MFt
Az év folyamén rivelt NKTH palyazat témainak szama: 1
NKFP: - A targyévre vonatkoz6 szédesallomany: - MFt
Egyéb: 1 A targyévre vonatkoz6 szg@ésallomany: 12,0 MFt
Az év folyaman riivelt NFT témak szam% 4
A targyévre vonatkozo szédésallomany: 42,8 MFt
Kulfoldi vagy nemzetkozi forrasbol imelt témak szanta 4
EU forrasbdl: 3 A targyévre vonatkoz6 sZatasallomany: 43,8 MFt
Egyéb: 1 A targyévre vonatkoz6 szstésallomany: - MFt
Egyéb palyazatok keretéberiivelt témak szanta -
A targyévre vonatkozo szémésallomany: - MFt
Nem palyazati ks megrendelés keretéberfivelt témak szama: 40
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 125,1 MFt
Kuilss alvallalkozokkal kotott szebrésallomany?: 0,43 MFt
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) Kémia}i Kutatékb‘zgont ;
FELULETKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Ut 59/67; 1525 Budapesit?.

Telefon: 438-1111, Fax: 438-1143
e-mail: palg@chemres.hu, honlap: http://www.chenhes

I. A kutatéhely fé feladatai a beszamolasi évben

A Fellletkémiai és Katalizis Intézeb fieladata 2005-ben a kovetkexolt: nemzetkozi
szinvonall tudomanyos kutatasok folytatasa a fidéileia €s a heterogénkatalizis-kutatas
terlletén, kulonos tekintettel a hatarfelliletekez, aszimmetrikus katalizisre, a nano-
dimenzidju részecskekre és szerkezetekre.

Az intézet tovabbi feladatai voltak még a kovethezészvétel az egyetemi oktatasban és a
posztgradudlis képzésben, szakmai tanacsadas, intlgyakorlati célu kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

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

Oxidaz és oxigenaz modellek hatdsmechanizmusarsgdlata

A biomimetikus katalizis kutatdsok soran pirokateaxidaz és fenoxazinon szintetaz tipusu
funkcionalis enzimmodelleket allitottak ¢eldioximato-ligandumok felhasznalasaval. A
kinetikai vizsgalatok szerint metanolban a 3,fdtbutil-pirokatechin (Hdtbc) és a 2-
amino-fenol (Hap) modell-szubsztratum esetében a baziskataliesltdacié mellett,
[Mn(Hdmdt)]" komplex jelenlétében egy Uj oxidacios effektiss énechanizmus s
mikodésbe |ép. Ennek hatasdra a reakcio felgyorsubdais-katalizalt pirokatechin
oxidaciéhoz képest, annak ellenére, hogy a [Mn(H)fhdénmagaban nem reagal
dioxigénnel. Az effektus oka az, hogy a Hdtbwonoanionbdél @ megkotéssel keletkéz
hidroperoxid koztitermékkoordinalodik a [Mn(Hdmdt)] szabad kéhelyén és ezaltal az
oxidacio felgyorsul, ami egysZemechanizmussal értelmeztet

Kutatoi kapacitas2,516, ebhjl intézeti allomanybar?2,5 %. Teljes raforditas10 M Ft.

Szén-nanocsovek kutatasa

2005. év folyaméan sikerUit-1t kélcsdnhatassal arilhidroxdmsavakkal modositaéh szano-
csoveket dallitani. A funkcios csoport lényegesen megnoveligilonbds oldészerekben, a
modositatlan  nanocsdveknél mar korabban megaltapitdiszpergalhatosagot. A
gumiarabikum, az alkoholhidroxamsavak, valamintarinomdodecilszulfat vizes oldata is
rendelkezik fellletmodosité hatassal azéltal, heggk a molekuldk a csovek falan fizikai
adszorpcid utjdn megkédnek. Sikerilt kilonbdz szerves csoportok nandes tortéd
kovalens kapcsolasaval kémiailag funkcionalizaldbhfald nanocsévet Ugy, hogy a
diszpergalhatésag, a szénszalkotegek egyedi dzditdasa és ezzel egyltt kompozitokba
val6 beépithéisége nagymeértékben javult. Szén nanocsodvek kovailédssitasat alapuisn
haromféle reakcidval valésitottak meg. A kidolgazjaras az EU6 IP PolyCond projekthez
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kapcsolodik, tarsadalmi-gazdasagi haszna pedig gvdttezott tulajdonsagu (pl. megnovelt
vezebképesséf)) mianyagok dallitasdban fog megmutatkozni.

Kutatéi kapacitas4 f6, ebhsl intézeti allomanyband f6. Teljes raforditas:20 M Ft, ebkjl
palyazati forras:10 M Ft.

Megallapitottdk a polikarbonatba agyazott tobbfafinoc$ erdsits hatasat a kompozitban.
Kimutattdk, hogy a kompozit mechanikai tulajdonsagleeménység és rugalmassagi
modulus) a kompozitba agyazott nanbdsoncentracidjanak hozzawdtg kétszeresével
javulnak (pl. 15% MWCNT hozzavwdeg 30%-kal emeli a keménységet és rugalmasséagi
modulust).

Vizes kozed szol-gél eljarast alkalmazva Ti@anorészecskékkel boritott szén nanocsoveket
allitottak eb, amelyek stabil vizes szuszpenziét képeztek. Avzalatztott portermék
jellemzése soran igazoltdk, hogy a Ti@anorészecskék homogén eloszlasban boritjak a
nanocsovek fellletét. Kimutattak, hogy aéadlitott kompozit anataz tipusu kristalyos $iO

ot tartalmaz, valamint, hogy a krisztallitméret gkszik a portermék kezelési
hémeérsékletének (100-30C kdzott) emelésével.

Gréafelméleti modszert alkalmazva megszamlaltak &uléehatarszerkezeteket deréksiog
grafitracsokban és vizsgaltak, hogyan valtozik aigdcsok aromas jellege funkcionalizalas
hatdsara. A funkcionalizalast hianyos grafitmintdkkal modellezték. A megszamlalast az
erre a ceélra kifejlesztett algoritmussal vegeztekszamitasokat a szokasos kvantumkémiai
mobdszerekkel nem lehetett volna elvégezni a vitsgéhdszerek nagy méretei miatt.
Kimutattak, hogy a funkcionalizalas nem befolygsdfnyegesen a csovek reakciokészséget.
Az eredmény lehévé teszi a funkcionalizdlt nanocsdvek tulajdonsdaai elméleti
elérejelzéseét.

Kutatoi kapacitass 16, ebkjl intézeti allomanyban5 6. Teljes raforditas:35 M Ft, ebhsl
palyazati forras:8,5 M Ft.

Korr6ziogéatld nanorétegek kutatdsa

Uj moédszert dolgoztak ki a foszfonatos kezelésétedtpozoként torténalkalmazasara.
Kimutattdk a kiulonbdk difoszfonat vegyuletek inhibitor adalékanyagkéirtért alkalmaz-
hatésagéat vizes bazisi bevonatokban, melyek allsalkndehetnek toxikus antikorroziv
pigmentek kivaltasara. A foszfonatok igen fontosré@midgatlé adalékanyagok. A kutatast a
Festékipari Kutatbintézettel egyitikbdésben végezték, az eredményeket az FKiI
hasznositja.

Uj, nagy hatékonysagu korrézios inhibitorkeverélagiesztettek ki — a Petroleum Research
Center (Tripoli, Libia) megbizasabodl - nagy kloodikoncentracioju tévizekben tortéé
alkalmazasra. A kutatdsnak nagy jetesdge van a nagy natriumklorid-tartalmu libiai
hiitévizek kezelése szempontjabdl.

Megallapitottdk, hogy a vas passzivalasa sorarnnadiwott potencial, hatdssal van a foszfo-
natréteg képiésére, minél nagyobb az alkalmazott potencialdlajgbb védképesséd
foszfonatréteg alakul ki. A passziv oxidréteg migdoajat AFM-mel vizsgéltak. Kimutattak,
hogy a fellilet morfolégiaja fligg a passzivalas sakalmazott potencialtol, a foszfonatos
fellletkezelés az oxidréteg szerkezetének jétestabilizalasat eredményezi. A kutatasnak a
passziv védrétegek kialakitasaban van rendkivil fontos szerepe

Kutatoi kapacitas:3 6, ebkjl intézeti allomanyban3 6. Teljesraforditas: 13 M Ft, ebhsl
palyazati forras:1,4 M Ft.
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Nanoszerkezétanyagok efallitasa és vizsgalata

Szol-gél technoldgiat alkalmazva Ba-hexaferrit komijpkat allitottak & szervetlen
prekurzorokbdl kiindulva. Megallapitottak, hogy ipdsu, nanoszerkezetBa-hexaferrit
eléallitasanal sztochiometriai dsszetétdllkiindulva magnetit és kristdlyos m-hexaferrit
keverék keletkezik. A reakciotermék kalcinalasadmoa lbmérséklet novelése 900-1@0
fok kozott a krisztallit méretndvekedését eredmeétgie

Megvalositottak az AD3/TiO, pigment kompozit gyartasahoz korabban kidolgozott
laboratériumi  eljaras  méretndvelését. Tizszeres etnévelést alkalmazva a

laborkisérletekben kapott termék réegével azonos anyagot allitottak 6 el

nagylaboratériumi  kérilmények kozott. Tovabbi, 1®ros méretndveléssel féllizemi
korilmények kozoétt a technoldgiai paraméterek dikbdasi id €s keverési paraméterek)

jelents valtoztatdsara kényszeriltek. Meghataroztak kci@albrehaladasanak kovetésére
alkalmas analitikai vizsgalatokat.

Megallapitottak, hogy hosszU apoléaris lancu hidnexaes foszfon-savakbol felépitett
Langmuir-Blodgett filmek alkalmazéséaval az apol@igallanc és a rétegszam ndvelésével a
korrézids folyamatok nagymértékben csokkerikets jelenisen visszaszorithat6é a korréziot
okoz6 mikroorganizmusok megtapaddsa. A modszereszéorben alkalmazhatdé a
mikroelektronikatdl kiindulva a Iényegesen nagyddliiletek védelmére is.

Vizsgaltdk kulénbo& hosszusagu alkil-foszfonatok rétegké&pzulajdonsagait csillam
feluletén vizes és etanolos oldatbol. A folyamatibmiet-mikroszkoppal kovették.
Kimutatték, hogy csillam feltletén az alkil-foszftrmolekuldk szigeteket alkotnak, melyek a
kezelési id elsrehaladtaval 0sszének, és beboritjak a felllet jeléstrészét. A szigetek
szerkezete az alkil-lancok hosszatol fiigg. Az onezddést nemcsak szerves oldoszerrel
készitett oldatbdl figyelték meg, hanem vizes didhtis. Kimutattak, hogy az ioncserélt
csillam fellletén a foszfonat-molekulak négyzetesemesdnek.

Négyzet és haromszog alakiu szupramolekuldk OnszZ@lesét tanulmanyoztak grafit
feliletén AFM- és STM-mddszerrel. Kimutattak, hogyharomszég alaki molekuldknal az
erds kontrasztos pontok a fenantrén csoportok (a hexogek csucsainak) talalkozasai, a
LDipiridil” csoportok (a haromszég oldalai) pedigangébb kontrasztot adnak. Feltételezésik
szerint a sotét terlletek a molekulak kozotti tasdkfelelnek meg.

Kutatoi kapacitas10 16, ebkjl intézeti allomanyban9 6. Teljesraforditas: 60 M Ft, ebhsl
palyazati forras:29,4 M Ft.

Heterogénkatalitikus kutatasok

A 2005. évben tovabbi vizsgalatokat végeztek a rep@oxid alacsony dmérséklei
oxidacidjdban mind hidrogén jelentétében (PROX-c&gkmind hidrogén jelenléte nélkil. A
PROX reakciora hét komponerdsballo katalizatorkonyvtarat terveztek. Az &lrarom
katalizatorgeneraciéban jelésen novelték a katalizator aktivitasat és szeldfiat.
Kimutattak, hogy az Au/MgO-katalizatorok redox ¢gi fémoxidokkal val6 modositasa
soran a katalitikus aktivitas tovabb nodvethet katalizator-élkezelés Bmérsékletének és
atmoszférajanak megfetekivalasztasaval. Az &kezelés soran végbentenaltozasokain
situ XPS-mérésekkel kovettek.

Folytattdk a pirosiiésav-etilészter heterogénkatalitikus aszimmetrikidrogénezésének
tanulmanyozasat. Vizsgaltak a kinolin és hasonlbapmmas molekulak hatasat a reakcio
kinetikajara. Az eredmények alapjan megkgetbzhet az a méasok Aaltal kordbban
feltételezett reakciomechanizmus, amely szerintirgkona alkaloidok kinolin girije
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meghatérozo szerepet tolt be az alkaloidnak al@etén tortéd stabilizdlasaban. Kimutattak
tovabba az izocinkoninek anomalis viselkedését tiqu® oldoszerekben. Ezen eredmények
tovabbi bizonyitékul szolgalnak a korabban java&ittelding effe¢treakciomechanizmusra.

Nemzetkdzi egyduttitkodés keretében XPS-vizsgélatokat végeztek a meadassony
hémérséklei oxidaciojaban, kombinatorikus Uton tervezett, Kibhponensg Au-Pt-Pd/Ce@
katalizatorokon. Kimutattdk, hogy a kis mennyiségrany promotorhatasa egyrészt a
Pd/Pd arany megvaltoztatasaval, masrészt a részlegedekale C8" specieszek felileti
koncentraciéjanak ndvelésével értelme#het

Kutatoi kapacitas9 f6, ebhkjl intézeti allomanyban9 6. Teljesraforditas: 65 M Ft, ebkyl
palyazati forras5 M Ft.

Mikro és mezopérusos anyagok kutatasa

Az egyenes szénlancu C6-C16 alkanok hidrokonveiaay nagy izomerizaciés szelek-
tivitasu, bifunkcios Ni/Béta és Ni/MCM-22 zeolit tiedizatort allitottak €. A tagporusu beta
zeolitot aluminiumtartalmd rétegszilikatbdl (magtmbl) szilard fazisu éatkristalyositassal
borax jelenlétében szintetizaltak. Az MCM-22 zadilihidrotermalis eljarassal készitettek. A
Ni/Beta-zeoliton egyszeres és tobbszOrds elagaiastherek egyarant képdtek. A
Ni/MCM-22-zeoliton alakszelektivitas érvenyesult;Isésorban egyszeresen elagazott
izomerek képédtek, mivel az MCM-22 mikropOrusaiban a gemin&ksvicinalis izomerek
kialakulasa térben gatolt. A katalizatorokkal adtas—fejlesztésben egyuttk®ds partner, a
SZIKKTI Kft., a Mol Rt. paraffinmentesit GOKIII izem katalizatortoltetének cseréjére kiirt
versenytargyalasan kivan indulni 2007-ben.

Kutatoi kapacitas4 16, ebkjl intézeti allomanyban3 6. Teljesraforditas: 18 M Ft, ebhjl
palyazati forras2 M Ft.

Fellletek kutatasa spektroszkdpiai modszerekkel

Korrdziogatld hatasu, onszervetd és Langmuir-Blodgett monorétegek szerkezetét batar
tak meg 0sszegfrekvencia-keltési spektroszkdpia r@sgenfotoelektron-spektroszkdpia
segitségével.

Aminosavak adszorpcidjat oxidos Ti és kvarcuvegléen tanulmanyoztak. Megallapitottak,
hogy a savas oldallancot tartalmazd aminosavakeredbilisen adszorbealédnak THO
feluletre, mig a semleges oldalldnciak vizes Gi8@E eltavolithatdak. Kimutattak, hogy
Uveg-hordozot alkalmazva még a savas oldallanasadalked aminosavak esetében sincs
szamotted adszorpcio. A medfigyelt eltérés feltebmt kapcsolatba hozhaté a TiO
biokompatibilis viselkedésével.

Biologiai szempontbdl jeleis, vizoldhatd poli(etilén-oxid)-poli(propilén-oxigholi(etilén-
oxid) (PEO-PPO-PEO) blokkos kopolimerek viz/leeghatérfellleti viselkedéseét
tanulmanyoztak. A vizes oldat tombi fazisabol dilietre adszorbealt és a vizfellletre illékony
szerves oldoszeres oldathol teritett rétegek szet&e hasonlitottak ©Ossze fellleti-
oldalnyomas izotermak mérésével és 6sszegfrekwdattidsi spektroszkopiaval.

Tobbfald szén nanocsévek kémiai mobdszerekkel végzédliletmodositasanak
eredmeényességét vizsgaltdk a nafiorentak Osszetételének és kotésviszonyainak réontgen
fotoelektron-spektroszkopiaval torteéalemzéseével.

Kutatoi kapacitas4 16, ebbsl intézeti allomanybamd 6. Teljesraforditas: 32 M Ft.
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lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Az intézet széles kérkapcsolatokat alakitott ki mind hazai, mind kiudioegyetemekkel,
kutatéhelyekkel, gazdalkodo szervezetekkel.

Hazai kapcsolatok

A hazai egyetemek kutatéi az intézetnek fontos ®#OWikodé partnerei. Néhany
egyuttmikodé partner és téma a kovetkez E6tvos Lorand Tudomanyegyetem,
Kolloidkémiai Tanszék: Tenzidelegyek és polimerzidrelegyek hatarfelileti szerkezetének
vizsgalata, PEO-PPO-PEO blokkos kopolimerek viegv hatarfellleti viselkedésének
tanulmanyozasa; ELTE, Nuklearis Modszerek és Szetk&Kémiai MTA Kutatdcsoport:
Hordozés Sn-Pt katalizatorok Mossbauer-spektrosakopzsgalata; Veszprémi Egyetem:
Szilard NMR-vizsgalatok; Szegedi Egyetem, Szerveémii Tanszék: Heck-reakci
vizsgalata ionos palladiumot tartalmazé hordozdalizatorokon.

Az egyuttmikodések hatékonysagat, illetve az eredményesséitgnyi, hogy 2005-ben 30
k6zos publikacidt jelentettek meg. Az intézet texdk részt vallal az egyetemi
oktatbmunkaban. A kutatok kdzul négyen tartana&ndltémakdorben rendszeresen egyetemi
elbadasokat, oten vezetnek hat témakodrben gyakorlatoka Budapesti Mszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetemen, az E6tvos Lordnd Tagegyetemen és a Veszprémi
Egyetemen végeznek jelést oktatasi feladatokat az anyagtudomany elméletené®si
modszertana, az elektrokémia, valamint a kataiérigakoreiben.

Az intézetben 2005. év folyaman 16 fiatal kutat@gdaott PhD disszertaciéjan. 2005-ben egy
fiatal kutaté védte meg PhD-munkéjat.

Nemzetk6zi kapcsolatok

Az intézetnek igen széles K&k a nemzetk6zi tudomanyos kapcsolatai. Ezdlsségét
mutatja, hogy 2005-ben 22 k6zds tudomanyos pubbkéan és szamosdeldasban szamoltak
be az egyuttikodés eredmeényéik.

A ,Nanokristalyos onoxid éhllitasa, jellemzése és elektrokémiai redox, ibgtiH-érzékeny
szenzorként torténalkalmazasa” c. ttmaban magyar-roman TéT-egyezrkérgtében tdbb
k6z6s ebadast tartottak.

A ,Mikrobialisan befolyasolt korr6zié kulonbdz fémekben — inhibicio és gazdasagi
vonatkozasai” c. magyar-portugal TéT-egyezményem tkeretében kdzosdoeldast tartottak
a University of Lisboa, Faculty of Sciences kutebi

»A réz 0 korréziés inhibitorai — csokkentltee a kornyezeti kockazat?” c. magyar-horvat
TéT-egylttnikodés keretében (egyutiikddé partner: University of Zagreb, Faculty of
Chemical Engineering and Technology) ko6z6s konfg@eesbadasban szamoltak be
eredmeényeiksl.

»A nanocsovek kémiai sajatsdgainak modellezése’a ésokkentett kdrnyezeti hatésu,
nanokristalyos, vékony onoxid bevonatok jellemzéseg&makban az MTA-Horvat és MTA-
Roman Akadémia kozotti egyezmények keretében td@ddsk publikacio és kozosdseldas
szlletett a National Institute of Chemistry, Ljaolp, Szlovénia, az Institute Rudjer BoSkovi
Zagrab, Horvéatorszag édmiversity of Cluj-Napoca, Roménia intézmények koitzal.
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A ,Termeszetes polimerek és mesterseges analogpatelkedése fémeken és
fémszulfidokon” c. MOB-DAAD egyittritkodési téma (egyuttikddé partner: University of
Hamburg, Németorszag) eredméngkkdzos ebadasban szamoltak be.

A ,Szén nanocstvek dinamikus sajatossagai” c. tdmdbgyuttnikods partner: School of
Chemistry, University of Edinburgh, UK), ami az BSHP Joint Project Grant of The Royal
Society és az MTA kozotti egyezmény keretében fditbhb tanulmanyat valosult meg. Az
egyuttmikdodés eredményedb 2005-ben négy kozlemény és kilenc konferenciaadhs
sziletett.

Az ,Uj zeolit és zeolit-szdr anyagok dallitasa és szilard-fazisi moédositasa” c. témaban
(egylttmikddé partner: Institute of Organic Chemistry, BulgariAwademy of Sciences,
Szdéfia, Bulgéaria), ami a Bolgar Tudomanyos Akadémgaz MTA kozoétti egyezmény
keretébe tartozik, INGMCM-22 és Cs/MCM-22 zeolitkatalizatorokat késztkt és
aktivitasukat a toluol diszproporcionalédasi reélaban vizsgaltdk. Az eredményeket egy
kozleményben, illetve nemzetkdzi konferencian niakabe.

Az ,Olajfinomitdi szennyviz fotokatalitikus bontdsa. témaban (MTA-Egyiptomi TA

kozotti egyezmény) az Egyptian Petroleum Reseanstitute, Nasr City, Kaird kutatoival
k6zbsen szamoltak be az elért eredmértilekiSOLAR '05, Luxor, Egyiptom, fotokémiai és
nanotechnoldgiai konferencian.

Magyar-gorog TéT-egyezmény keretében (egyiittidd partner: Institute of Chemical
Engineering and High Temperature Chemical Proced®asa) a ,Membranreaktorokban
alkalmazhat6, mddositott zeolitmembranoloadlitasa és jellemzése” c. témaban elért
eredményekil kozos ebadasban szamoltak be a ,Symposium on High Temper&&M
Fuel Cells” c. szimp6ziumon.

Az "Uj heterogén Kkatalizatorok kifejlesztése findénkiai reakciokhoz" c. témaban
(egyuttmikodé partner: CINDECA, La Plata), argentin-magyar Té&yezmény keretében
acetofenont hidrogéneztek kiralis Onvegyilettel osdtbtt Pt/SiQ katalizatoron. Az
onvegyulet felvitele a redukalt Pt/Sitkatalizatorra iranyitott fellleti reakcidban tdrte
Nagy ateresdképessé reaktorrendszerben vizsgéltak a reakcioparamétgakérséklet,
nyomas, koncentracio, katalizatormennyiség) hataaatreakcio sebességére és a
kemoszelektivitasra mind Pt/SiOnind énnal médositott katalizatorokon.

A ,Hordozés aranykatalizatorok @llitdsa és vizsgélata oxidacids reakciokban" méatgan
(egylttmiikodé partner: Instituto de Catalisis y Petroleoquimidéadrid, Spanyolorszag)
MTA-CSIC egyezmény keretében elvégzett XPS-vizdghliehetséget adtak az intézetben
eléallitott Au-Pt-Pd/Ce@ Au/SnQ-SiO,, Au/SnQ-Al,0O; és Au/MgO Au/VQ-MgO,
tovadbba Sn-Pt-Re/AD; katalizatorok szerkezetének felderitésére.

Néhany tovabbi jeleds kilféldi tudomanyos kutatasi partner és téma:

University of Concepcién, Department of Chemis@hile: ,Aszimmetrikus hidrogénezési
reakciok tanulmanyozasa” és "Kombinatorikus modszerlkalmazasa katalitikus reakciok
vizsgéalatara";

Instituto de Investigaciones en Catalisis y Pethmiga (INCAPE), Santa Fe, Argentina:
"Nanostrukturalt kétfémes hordozdés katalizatordléiitasa és vizsgalata”;

Lille University of Sciences and Technologies, Latory of Catalysis, valamint ECOLE
Nacionale Superieure de Chimie de Lille, Francizégs "Tobbkomponerts katalizatorok
eléallitasa szénhidrogén reakciékhoz”.
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Néhany fontosabb kulfoldi ipari egyuitkdds partner és téma

A JOSAB International AB, Helsingborg (Svédorszagygel egy Uj technolégiat dolgoztak
ki ivoviz elallitasara fluoridionokkal szennyezett nyers wizholtott adszorbens oszlop
alkalmazaséaval. A Petroleum Oil Research Centeip@liy Libia) és az intézet kozotti
szerddés eredményeként Uj korr6zios inhibitorosszetédeligoztak ki nagy kloridion-
koncentraciéju ttévizekhez. Egyittriikodnek a biofilmek monitorizdlasa modern
mobdszereinek kidolgozasaban és a biocidek hatékgaysk optimalizadlasaban is. A kdzos
kutatasok kiterjednek a kombinatorikus modszerkklalazasa katalizatorok tervezésére és a
szénhidrogén frakciok oxidativ kénmentesitése téaik

A University of Sao Paolo, Brazilia kutatoival: ,feacialisan korr6ziogatldo hatasu szilan
bevonatok vizsgalata” c. ttmaban dolgoznak egyuitt.

Az intézet hat kutatdja hét kulonkHznemzetkézi tudomanyos szervezet vézet
tisztségvisdije, illetve fontos bizottsaganak tagja. Igy pl. avétkesdknek: International
Society of Electrochemistry, European Corrosion ddniElectrochemical Society (USA),
International Geothermal Association, European Fade of Catalysis Societies,
International Academy of Mathematical Chemistry, &IOD21 Committee). Négyen tiz
nemzetkozi folydirat szerkesittizottsaganak tagjai (Reaction Kinetics and Caislystters;
Corrosion Reviews; Corrosion Engineering, Scienaal alechnology; Materials and
Corrosion; Journal of Electrochemical Society; tn&tional Journal of Electrochemical
Science; NANO; Croatica Chemica Acta; Indian SoeeReess; Applied Catalysis A).

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazataovid értékelése

Az intézet igen aktiv és eredményes munkat végezd nai hazai, mind a nemzetkdzi

(elsssorban EU) palyazatokkal kapcsolatosan. A jéeszamu elfogadott palyazat nemcsak
a kutatdsok anyagi hétterétésiti, de jelenisen hozzajarul ahhoz, hogy az intézet
betagozédhasson az eurdpai kutatasi térségbsidrnemzetkozi kapcsolatokat épitsen ki,
tovabba, hogy a kutatasok eredményei kozel kerséimesk az ipari megvaldsitashoz.

Igen jelends a Koordinacios Kutatokézpont GVOP-palyazat, amatykeretében az intézet

tobb hazai kis és kdzepes vallalattal dolgozik lsOK&-F-témakon. A palyazat biztositja a

szervezett, koordindlt informaciocsere léiségét a résztvék szamara anyagtudomanyi,

nanotechnoldgiai és korrézids kutatdsokban is.

Az intézet fellletkutatassal foglalkozé csoportgin tematikdja a legkorsZdab

irAnyzatokhoz kapcsolodik. Az intézet altal kooddin ,A kilonleges tulajdonsagu,
nanoszerkezét bevonatok fejlesztése kdrnyezetbarat fellletmddsisieljarasokkal” c.
projekt (NANOTECH) Kkeretében fémfellleteken olyanomplex, nanostrukturalt
bevonatrendszereket dolgoztak ki, amelyek ellenklld legkilonfélébb ks hatasokkal

(mechanikai, tribolégiai, korréziés) szemben. Ujordeefi feliletmodositd eljarasokat
vezettek be, a jelenleg hasznalatos felliletkezetéshnoldgiakat Gj, kornyezetbarat
eljarasokkal fejlesztették tovabb. Nanoszerkgzespecialis tulajdonsagu, tébbréieg
bevonatrendszereket alakitottak ki szol-gél teciwak a molekuldk dnszervgdése alapjan,
nem-egyensulyi  elektrokémiai  eljarasokkal, CVD-, DPwhodszerekkel. Lézeres
felliletmoddositassal Ujabb, ipari hasznositasra lmlks Onszervéidé molekuldkat

tartalmazo, korroziovédalapanyagokat fejlesztettek ki.
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Az intézet kutatdsaiban jelést szerepik van az NKFP, illetve a GVOP-programoknak
Ezeket széles kbregyuttmikddésekben végzik. A K+F-munka mind katalitikushiealdgiak
vizsgélatara, mind funkciondlis nanoszerkezetdkfvié nanokompozit-anyagok kutatasara
kiterjed.

A ,Hungarian Network of Excellent Centers on Nariesces” projekt keretében leliség
nyilott egy virtualis Magyar Nanotudomanyi Kozpdaépitésére, tovabba arra, hogy 6szto-
nozzék a hazai K+F-helyeket az eurOpai egyiitiidésekben valé aktiv részvételre,
eldomozditsdk a kutatOk-fejle€it informaciocseréjét és a fiatal kutatok szakmai
tovabbképzését.

Fontos hazai véllalati, egyetemi és kutatointéegtitttmikodé partnereikkel k6zés GVOP-
feladatok megoldasaban vesznek részt. igy pl. KKSHI Szilikat és Keramia Anyagkutato és
Fejleszb Kft-vel, valamint a Kaldria MKbtechnikai Kft-vel Uj, szelektiv alkan-
hidroizomerizacios katalizatorokat fejlesztettek &i katalitikus technolégidk kornyezet-
terhelésének csokkentése céljabdl. A Multiprojekijldszt, Vallalkozd, Kiviteled Kift.,
Budadrs és a Jelen és JdoKft., Szeged szervezetekkel Uj eljardst hoztakelét
flokkulaloszerként alkalmazhat6 vas(lll)-klorid akdgyartasara.

»AZ Uj nanoszerkezétfunkcionalis anyagok fejlesztése” c. COST-projekttaz intézet (a
.Nanoszerkezdt bevonatok AFM szerkezetvizsgalata, illetve mikmokéaység mérése”
témakorben) két PhD-hallgat6t fogadott AngliaboR&snaniabdl.

A ,Javitott mirssédi nyomopapirok feltletének jellemzése” c. COST-tdmietében lehét

vé Valt egy szakmai tanulmanydt lebonyolitasa, seknrévén a pasztaz6 elektron-
mikroszkopos vizsgalatokhoz sziikséges kulonlegasaeibkésztési modszer elsajatitasa.

A COST NANOSTAG c. téma keretében megszerveztekeats sikerrel zarult, nemzetkozi
részvétdal Nanokonferenciat.

V. Az év folyaman megjelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak
€s mas bemutathato eredmények

1. Csanady A, Sajo |, Labar JL, Szalay A, PappBiélaton G, Kalman ENanocomposite
bulk of mechanically milled Al-Pb samples consoleth pore-free by the HERF
technique, Journal of Nanoscience and Nanotechypo&t§), 869-874 (2005)

2. Tompos A,Margitfalvi JL, Tfirst E, Végvari L, Jaloull MA, Khalfalla HA, Elgrni MM:
Development of catalyst libraries for total oxidewi of methane. A case study for
combined application of "holographic research sgggtand artificial neural networks" in
catalyst library design, Applied Catalysis A-Genhe?85(1-2), 65-78 (2005)

3. Gutierrez L, Ulla MA, Lombardo EA, Kovacs,A0nyi F, Valyon J Study of the
deactivation of Co- and Pt, Co-mordenite during 8@R of NOx with CH4, Applied
Catalysis A-General, 292, 154-161 (2005)

4. Varga |, Keszthelyi T Mészaros R, Hakkel OGilanyi T: Observation of a liquid-gas
phase transition in monolayers of alkyltrimethylaomum alkyl sulfates adsorbed at the
air/water interface, Journal of Physical Chemig&ry09(2), 872-878 (2005)

5. Szegedi A Hegedis M, Margitfalvi JL, Kiricsi |: Low temperature CO oxidation over
iron-containing MCM-41 catalysts, Chemical Commaatiens, (11), 1441-1443 (2005)

6. Simandi TM, May Z, Szigyartd ICs, Simandi LI: Hydgen atom vs electron transfer in
catecholase-mimetic oxidations by superoxometalptexes. Deuterium kinetic isotope
effects, Dalton Transactions, (2), 365-368 (2005)
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VI. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitményéndibb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatoktzpont FeluletkéndaiKatalizis Intézet

Atlaglétszank 57 Ebi! kutatd:
35 év alatti, intézeti allomanyban tefiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismejesdtt) publikacio szama:
Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos pubibkezama

Ebksl idegen nyeli kulfoldi folydiratban: 39 idegen nydivhazai folyo6iratban:
nemzetkdzi egyuttitkodés keretében: 22  SCI altal regisztralt folydigat

Ertékesitett szabadalmak szama:

Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos

szébelielbadasok szama: 35 poszterek sZama
Rendszeres hazai féfeku oktatasi tevékenységet végzszama
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 7 Nemzetkdlgidioat szerk. tagsag:
Az idészak folyaman a teljes koltségvetési tamogataegesz 275,0
Beruhazasi tAmogatas: - MFt Fiatal kutatishilyek szama
Az év folyamén rivelt OTKA témék szama:
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 18,0
Az év folyamén rivelt NKTH palyazat témainak szama:
NKFP: 2 A targyévre vonatkoz6 szédgséallomany: 11,4
Egyéb: 4 A targyévre vonatkoz6 szg@ésallomany: 41,8
Az év folyaman riivelt NFT témak szam%
A targyévre vonatkozo szédésallomany: 58,7
Kulfoldi vagy nemzetkozi forrasbol imelt témak szanta
EU forrasbdl: 6 A targyévre vonatkoz6 sZatasallomany: 97,8
Egyéb: 1 A targyévre vonatkoz6 szstésallomany: -
Egyéb palyazatok keretéberiivelt témak szanta
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 0,78
Nem palyazati ks megrendelés keretéberfivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 52,03
Kuilss alvallalkozokkal kotott szebrésallomany?: 0,94

Osszesitett impakt faktor: 58,760 osszes hivatkezama
0sszes hivatkozés szama onidézetek nélkul:
Megjelent konyv: - konyvfejezet: 4 jegyzet:
ebbsl magyar nyelven kényv: - konyviejezet: - jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 1 Megvédett MTA doktaekezés
Bejelentett taldlmanyok szama: 2 Megadott szdbmlaszama:
ebbsl kalféldon: - ebbsl kalféldon:

39
18

62
61

38

512
440

29

6
10

MFt
5

11
MFt

6
MFt
MFt

5
MFt
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1
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Kémiai Kugatéko'zpont )
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Ut 59/67; 1525 Budapesit?.
Telefon: 438-1120 Fax: 438-1100/276 m

e-mail: kubinyi@chemres.htnonlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatohely fé feladatai a beszamolasi évben

A Szerkezeti Kémiai intézet fieladata 2005-ben a kdvetkezolt:

nemzetkozi szinvonall tudomanyos kutatasok veégaéseolekuldk és a szupramolekuléris
szerkezetek sajatsagainak kulonbdpektroszkopiai és diffrakcios mérési modszerekkel
tovabbéa elméleti kémiai vizsgéalatokkal toriérltarasara.

Az intézet tovabbi feladatai voltak még a kovethezészvétel az egyetemi oktatdsban és a
posztgradudlis képzésben, szakmai tanacsadas, inalgyakorlati célu kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

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

Molekulaspektroszképiai kutatasok

2005. év folyaman folytattak egy FTIR-spektroszkbmliagnosztikai moédszer kidolgozasat
az emberi szervezet altalanos fiziologiai allapakiértékelésére. A kivalasztott személyeket
betegségspecifikusan vizsgaltdak csoportonként oretlensrzés mellett. Megallapitottak,
hogy a gyogyuléasi folyamatok sikeresen kovetket viszonylag egyszées olcso infravoros
spektroszkopiai vizsgalatokkal.

Rezgési spektroszkopiai (FT-IR és FT-Raman) mébéals kvantumkémiai szamitasokbdl
szarmaz6 éiterekkel végzett rezgési analizis, valamint spek&zimulaciok alapjan részlete-
sen értelmezték kbzepes mérszerves molekulak (izokromanon- és kumarin-szaéhak)
spektrumait. Tisztdztdk a skalazott kvantummeclan{EQM) ebtérmodszer alkalmaz-
hatosagat egyes elektromosan t6ltott molekulakészmpektrumainak szimulalasaban.

Kutatoi kapacitass6 6, eblsl intézeti allomanybarb 6. Teljesraforditas: 35 M Ft.
NMR-spektroszkopiai kutatasok

Zeolitok, mezoporusos anyagok és Sn/SKatalizatorok szilardtest NMR-spektrumainak
segitségével Uj, altaluk kidolgozott szamitasi rmédslapjan kovetkeztetéseket vontak le a
zeolitok dezaluminalédasanak mechanizmusara és ilmnaz hibahelyek eredetére
vonatkozoan.

Az 6n(1V)-, illetve a platina-tartalmu, szupramolgris szerve&dést mutaté fémkomplexek
oldatdinamikaja NMR-rel torténtanulmanyozasanak soran, mérési médszereket dalgkiz

a -100°C-t6l +100°C-ig terjed hémérséklettartomanyban heteromagd®(**°Sn) egy- és
tdbbdimenziés NMR-technikakkal tor&mérésére *H-°Sn-HMQC, *H-**P-HMQC, 'H-
DOSY). A mérésekll értékes termodinamikai paraméterek, sebességandik,
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izomerizaciods energiatagok szamithatok. E kutatéasmakciokinetikdban, a katalizator- és a
felUleti kémiai kutatasokban jelentenekrelépést.

Kutatoi kapacitas3 6, ebhsl intézeti allomanybar3 6. Teljesraforditas: 20 M Ft.
ESR-spektroszkopiai kutatasok

Biologiai folyamatokban fontos szerepet jatszo adabyokok kimutatdsara dolgoztak ki Uj
modszert a spincsapda-eljaras és a ciklodextrémeszllldzas kombinalasaval. A spin csapda
vektorizalasaval a szabad gyokoknek a Kégzsi helyen valdé detektalasara javasoltak Uj
mddszert. Kimutattak kilonbézézkomplexek SOD (szuperoxid dizmutaz) aktivitasat

Kutatéi kapacitas3 f6, eblsl intézeti allomanybar3 6. Teljesraforditas: 20 M Ft.
Lézerspektroszkopiai és fotokémiai kutatasok

Lézer-Raman spektroszképiai vizsgélatokat végeztddofalld és egyfald szén nanécs
mintakon. Az eredmények alapjan réiteni tudtak a nanoésintak amorf szén és grafit
tartalmat. A vizsgalatok angol-magyar TéT-egyiittidés keretében folytak. A kutatasok
elokészitik a hazankban eddig még nem hasznalt |ézés nanods szintézismddszerek
alkalmazasét.

“A hatbanyag-tervezés népegészségugyileg kiemdtiatos megbetegedésekben szerepet
jatszé validalt célmolekulak alapjan* cdimNKFP-projekt résztvesjeként fluoridionok
érzékelésére alkalmas Uj jgnyagot fejlesztettek ki, Uj naftalimid szarmazéMoéllitottak

elé és feltartak ezek fény hatasara végbehnietyamatait.

Az Orszagos Gyogyintézeti Kozpont Fil-Orr-Gégedgata folytatodtak az 5-amino-
levulénsav alapu fotodinamias terapia bevezetésdimekai probai, melyhez az intézet
munkatarsai fejlesztették ki a szlkséges instruatisnthatteret (fényforras, szaloptikai
eszk6zok és fényintenzitas-nmerszkdzok).

Meghataroztak szubsztitualt profirinek és ftalomak fotofizikai paramétereit, a
fotodinamikus terapiaban tori@hasznalhatosag megitélése érdekében.

Kutatdi kapacitas:7 6, ebhil intézeti dllomanyban7 f6. Teljesraforditas: 30 M Ft, ebkjl
palyazati forras:3,45 M Ft.

Reakciodkinetikai kutatasok

Az aceton az egyik legfontosabb szerves anyag &oiBgn, amelynek foto-oxidaciés
lebomlasa doen meghatarozza a troposzféra egészének kémgijazidézonkoncentraciot
is. A troposzféra-kémia egyik @en vitatott kérdésének, az aceton légkdri szesdpén
tisztdzasara irdnyuld vizsgalataik eredményekédolgoztak egy exciplex-lézer fotolizist
alkalmazo eljarast, amellyel meghataroztak az acdtdobomlasi kvantumhatasfokanak
hémérséklet- és nyomasfliggését szintetikus Iéhveg. Megallapitottdk, hogy a
kvantumhatasfok jeles meértékben csokken d@rmérséklet csokkenésével. Ez a felismerés
ellentmondasban van a korabbi irodalmi kozléseldelaz IUPAC ajanldsaval, kivaloan
egyezik azonban a legujabb, teliesen mas modsaargzlett vizsgalatok eredményeivel. Az
aceton légkori fotokémigjara vonatkozoan céfoltkdbbd azt az irodalmi megallapitést,
mely szerint a vizég jelenléte nagymértékben lecsokkenti az acetontkwahatasfokat.
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Az el6z6 évben publikalt termodinamikai egyenleteiket sikbalkalmaztak a hidrogénhidas
komplexkép#dés kinetikdjanak leirasara: kisérletileg meghatittospektralis és fotofizikali
jellemzok felhasznalasaval becsileé valt a hidrogénhidas komplexek kégésének és
bomlasanak sebessége.

Femtoszekundum felbontdsu mérések segitségével metak, hogy az elektron-gerjesztett
4-(amino)benzonitrilek tetrafluor-szarmazékai potakdzegben rendkivil gyors ¢ 90 fs)
folyamatban alakulnak at a helyileg gerjesztettagdtd molekulabol a toltésatviteli
allapotuba. Ez arra utal, hogy a lelonverzids reakciéban az oldoszer—dipdlus rela@xaci
kivil mas folyamatok nem jatszédhatnak le.

Kutatoi kapacitas4 16, ebkjl intézeti allomanyban4 6. Teljesraforditas: 40 M Ft, ebhsl
palyazati forras9 M Ft.

Kristaly-, por- és folyadékdiffrakcids kutatasok

Dél-afrikai kutatokkal egyuttiikodésben tisztaztdk tobb zarvany-vegyillet szerkezet
rontgenkrisztallografiai modszerekkel.

Uj tipusti Sn- és Pd-komplexeket allitottalks.ePz Sn-komplexek vizsgalatainak alapjan
sikerrel folytattak a diszmutacios szilard fazisakciok Ujabb eseteinek leirasat.

Uj cukorszarmazékok és szervetlen sok kozti komgek fedeztek fol, amelyek varhatoan
szilard fazisu reakcidkban is félhasznalhatéak.

Hazai egyuttrikodésben folytattdk kulonbézkomplex-, zarvany- és szupramolekularis-
kémiai szempontbol érdekes vegyuletcsaladok egwkyisliffrakcios szerkezetvizsgéalatéat.

Amerikai kutatokkal egyuttiikodésben feltartdk egyes onszeBdéz szupramolekularis
rendszerek (makrociklusos platinakomplexek) szestétz A kialakulé szupramolekularis
formékat geometriailag jellemezték.

Hazai egyuttmikddésben meghataroztdk egyes vaskomplexek szegkezgintgen-
diffrakciéval és #riségfunkcional-szamitasokkal. Jellemezték a komplexénetikai
viselkedését. llyen jelldgvizsgalatokat még nem irtak le az irodalomban. édszernek
potencialisan komoly hatasa lehet a kataliziskatata

Osztrdk egydttrikddésben (T€T) ab initio szamitasokat, molekuladgnamikai
szimulécidkat, rontgendiffrakciés és neutrondiffrifis méréseket végeztek'Liés Bé™-iont
tartalmazé oldatokon (acetonitril és dimetilszultbrldészerekben).

Kutatéi kapacitas1?2 16, ebkjl intézeti allomanybanl?2 6. Teljesraforditas: 68 M Ft,ebkjl
palyazati forras:10 M Ft.

Toémegspektrometriai kutatasok

Az elmult években végzett orvosi-diagnosztikai tgspektrométeres kutatasaikat sikerrel
folytattak. A kutatasok egyikofiranya a glikoproteinek vizsgalata, ami részbemzetkozi,
részben az Orszagos Onkoldgiai Intézettel folytatgyittmikdédésen alapul. Céljuk U
diagnosztikai mddszerek kidolgozasa rosszindulaigadatos megbetegedések korai
kimutatasara. Kordbban megallapitottak, hogy a erértalalhaté alfa-1-savas-glikoprotein
(AGP) oligoszaccharid részében bekovetkezzerkezetvéltozds a rakos megbetegedés
kialakulasat jol jelzi. 2005. folyaman sikerult AP glikozilaciés mintazatat meghataroz-
niuk. Ujsziilottkori anyagcsere-betegségek &iézének érdekében, szterolok \@rtirténs
kimutatasara Uj HPLC-MS modszert fejlesztetteknajd ezt a gyakorlatban alkalmaztak.
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A tomegspektrométerben lejatsz6dd folyamatok medélére Iétrehozott Windows-alapu,
szamitogépes programot (MassKinetics) tovabbfdapétgk. A program alkalmazhatésagat a
tobb mint 1000 regisztralt felhasznald jelzi. A gramot sikeresen hasznaltak entropia-
effektusok és molekularis komplexek vizsgalatargoragramot, ami szabadalmaztatasttel
all, tovabbfejlesztették peptidek és proteinek géatara is.

Biomolekulak, peptidek, fehérjék szerkezetvizsgdlat jelents mértékben hozzajarultak az
orszag vezét peptidkémiai, illetve biologiai kutatdcsoportjainmunkajahoz (ELTE, SzTE,
SZBK Enzimoldgiai Kutatéintézet).

Kutatdi kapacitas8 f6, ebhsl intézeti allomanyban8 f6. Teljesraforditas: 56 M Ft, ebkjl
palyazati forras6,7 M Ft.

Elméleti kémiai kutatasok

Kvantumkémiai szamitasok segitségével feltartak atanol és a széndioxid alifas
karbodiimidekkel katalizalt reakciéjanak mechanizdiy amelynek soran dimetil-karbonét
(DMC) keletkezik. A vegyiparban nagy mennyiségbethdsznalt DMC gazdasagos és
kornyezetkimdl eloallitdsa jelenleg nincs megoldva, a kutatasok eéegye Uj eljarasok
kidolgozasaban hasznéalhatok fel.

Direkt dinamikai kvaziklasszikus trajektoriaszamadikal megallapitottak, hogy a B3LYP/6-
31G** szinti potencialfelilet jobban értelmezi a (H + gHeakcidé dinamikajardl kapott
kisérleti eredményeket, mint a magas szs#amitasok adataira alapuld, legjobbnak ismert
illesztett potencialfelilet. Kvaziklasszikus trai@iaszamitdsokkal megmutattdk, hogy a
rezgésileg disen gerjesztett molekulak reakcidinak sebességenarkéklettel csokken.

Periodikus modellen elvégzett kvantumkémiai sz&okasegitségével jellemezték a Pd(111)
és Rh(111) feluleteken adszorbealt metanolmolekd&hidrogénezésének folyamatét.
Meghataroztdk a metanol-lancok legvalégbm szerkezetét Rh(111) fellleten. Megmutattak,
hogy ezen lancokban kétféle hidrogénkdotés talalhatd

Vizsgéltdk a rdédium(l)-foszfin-komplexek altal kigalt hidrogén/deutérium kicsetgélési
reakcio mechanizmusat vizes kozegekben. Protoriaklagzterekkel modelleztek a vizes
kozeget és leirtak a hidrogéncsere lehetséges mechesat.

Folytattdk a molekulak kvantumkémiai energiafelldsdnak vizsgélatat, és kiterjesztették azt
a DFT-elméletre. Megallapitottak, hogy itt a kicdédési funkcional lokalis jellege elvi
nehézségeket okoz, és ez szilkségessé teheti jegenelj megkozelités kidolgozasat is.
Kisérleti és elméleti mddszerekkel azonositottakvia-acetonitril oldatokban meglév
inhomogenitasokat.

Molekularis dinamikai és diffrakcios modszer seggtsvel megmutattak, hogy a litiumsok
DMSO oldataban Liion el$ szolvatszférajaban négy DMSO-molekula talalhato.

Periodikus modellen elvégzett kvantumkémiai széspkasegitségével meghataroztdk a
piritkristaly felszinén talalhat6 hibahelyek szerg#et €s kémiai tulajdonséagait.

Ab initio molekuladinamikai szamitasokat végezteketan vizes oldatban végbenten

tautomerizacigjanak leirasara. Megmutattak, milyeechanizmuson keresztlil csokkenti a
vizmolekulak jelenléte a tautomerizacios gatat éwmutattak, hogy a protontranszfer
vizmolekulakbdl all6 lancon keresztll, intermolekigan megy végbe.

Kutatoi kapacitas:8 6, ebhkjl intézeti allomanyban8 6. Teljesraforditas: 59 M Ft, ebkyl
palyazati forras:6 M Ft.
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lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Hazai kapcsolatok

Az intézetnek szamos eredményesen folytatott egyilitidése van egyetemi kutatokkal. igy
pl. a Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszékéwbdium(l)-foszfin-komplexek altal
katalizalt hidrogén/deutérium kicsefdEsi reakcid mechanizmusanak feltarasa” icima
Veszprémi Egyetem Altalanos és Szervetlen Kémiaséével a ,Ruténiumkomplexek
gerjesztett elektrondllapotai szerkezetének meghaiaa kvantumkémiai médszerekkel” és
az ,Atmenetifém-porfirin komplexek alap— és gerjesiz allapotainak meghatarozasa
kvantumkémiai modszerekkel” cimtémakban dolgoznak egyitt. A BME Fizikai Kémia
Tanszékén rikodik a Vegyészmeérnoki Kar és az MTA KK kozos Lé&psktroszkopiai
Laboratériuma, amelynek kutatasi tertilete a fotoaktiv makrociklusok viZstg

A Veszprémi Egyetem, MTA Analitikai Kémiai Tanszékitatbcsoportjaval és a Veszprémi
Egyetem Informatikai Kar, MUKKI-vel egyittikodve a ,Légkori szennyék FTIR
vizsgalata”, illetve ,Fémorganikus vegylletek szabtkutatasa” c. témakban harom kdzos
kozlemény sziletett. Kulénbézszerkezetkutatasi témakban a Szegedi Tudomanysygyet
Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszékével, illety Szegedi ElelmiszeriparéiBkolai Kar
kutatéival ko6zdsen négy cikket publikaltak. Fonpastnerik a BME Fizikai Intézete is (két
kdzo6s publikacio).

Tevékenyen részt vettek az egyetemek oktatasidtdathk ellatasdban is. Specialkollégiu-
mokat tartanak, illetve laborgyakorlatokat vezetiaekovetked egyetemeken: Semmelweis
Egyetem, Budapesti t4zaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Szegedi Egydiétuos
Lordnd Tudoméanyegyetem, Veszprémi Egyetem. Héttdutd témakorben tart@dasokat,
mig 6 kutatd 9 témakdrben vezet gyakorlatot. Agzaetben 11 PhD-hallgaté dolgozik. 2005-
ben négyen védték meg PhD-disszertaciojukat.

Tobb egyetemi hallgat6é az intézetben végez tudoosdiakkori munkat, illetve itt késziti el
szakdolgozatéat.

Az egyetemekkel koz6s kutatasok eredményeit 31likadb foglalja 6ssze.

Szamos hazai kutatéhellyel folytatnak kézés munkakgy pl. az Orszagos Onkologiai
Intézettel ,A human szérum savangdl-glikoprotein szerkezetének és marker jellegének
vizsgalata” c. téma 2005-ben egy k6zds publikaeiétményezett.

Tobb publikéaciét jelentettek meg mas MTA-intézeteklkdzdsen az egyitithodések
eredményeiil (pl. SzBK Enzimoldgiai Intézet).

Jelenés a szerkezetvizsgalatokkal kapcsolatos munkajul¢, ldazai gyogyszer- és vegyipari
vallalatok részére végeznek.

Legfontosabb partnereik és témaik a kovetkez

- EGIS Gyogyszergyar Rt., Richter G. Rt., Chinoin @yszergyar Rt.Molekulak
szerkezetvizsgalata spektroszkopiai és diffraksi@skezetkutatasi modszerekkel,

- Nemzetbiztonsagi Szakszolgélat: Robbandéanyagok GCHMtve kabitdszerek HPLC-
MS vizsgalata,

— Béres Gyogyszergyar Rt.: Borokgimagolajok, sé&lémagok analitikai vizsgalata.
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Nemzetk6zi kapcsolatok

Az intézet igen jOl kihasznalja a TéT-egyulikidések keretében adddo tanulmanyuti k&het
ségeket. Igy pl. eredményesen kutatnak a magyayspd éT-egyezmény (egyiittikdds
partner: University of Gimona, Spanyolorszag) ,Emeiekompozicios és kdtésrendszamitasi
mobdszerek” c. témajaban. 2005-ben megoldottdk azyfuatomos" energiafelbontas DFT-
altalanositasat, elvégezték az energiakomponemsgiziaét, kiloénos tekintettel a kicséibsi
potencidl térbeli eloszlasara. Magyar-orosz TéTeemyény keretében danulmanyokat
folytattak egy "ab initio molekulamechanikai mod$zétrehozasanak lehietégédl (geminal-
hullamfiggvény energiaképlete atfeldazis esetére) a Karpov Institute of Physical Gbieyn
Moszkva kutatoival. MTA-NSF-OTKA-egyezmény keretéba Northwestern University-vel
egy tanulmanyut alkalmaval szamitdgépes progranmbgodtak ki sokatomos molekulak
reakciodinamikai vizsgalatara.

A TéT/DAAD-egyezmény keretében folyd, ,A hatodik néditsoport dioxo-fém(VI)
komplexeinek, mint katalizatoroknak a kutatasa kfirek epoxidalasi reakcidiban” cim
témaban (egyitttikddo partnerintézet: Inorganic Chemistry Department, Niinchen) egy
k6zos publikidcié szlletett. Magyar-osztrak TéT-egyény keretében a ,Bioldgiai
rendszerekben hasznéalhaté lumineszkal@petdekulak” c. témaban (egyuttikods partner:
Max Perutz Laboratories, University of Vienna) NiifaB-cianoindolin és rokon vegyuletek
fotofizikai paramétereit allapitottak meg kulonBonldészerekben. Magyar-angol TeT-
keretében ,Egyfall szén nanocsbvek szintézise magyg&ju lézerrel és Uj tipusu
spektroszkoépiai analizisiik” c. témaban (egyukdédd partner: Centre for Applied Laser
Spectroscopy, DEOS, Royal Military College of Scies, Cranfield University, Shrivenham,
Swindon) egy k6z6s publikaciét készitettek el.

Olasz-magyar TeT-egyuttikddés keretében a fehérjék tomegspektrometriasnataciojat
vizsgdaljdk. 2005-ben tébb koélcsdnds tanulmanyutahyblitottak le (k6zds pubikacio
elokésziletben). Roman-magyar TéT egyiittodésben ,Molekulaklaszterek fragmentacios
tulajdonsagainak MS-vizsgalata” folyik, mig spanymgyar egyuttiikodésben human
szerum AGP-vizsgalatat folytatjak. Tobb tanulmaayutbonyolitottak le, egy k6zos
publikacié van dlkésziletben. Rontgendiffrakcidés szerkezetkutagsiaban a dél-afrikai-
magyar TéT-egyezmény keretében tobb tanulmanyasulilmeg mindkét fél rész@r

NSF-OTKA TéT-megallapodas keretében igen sikereyltagikddést folytatnak a
University of Utah kutatéival 0j, nemesfém koordinadszupramolekularis szerkezetek
eléallitdsara és tulajdonségaik feltdrasara. Az egyilitbdés eddigi eredmény8irkészuilt
cikket az egyik vezét kémiai folyoirat (Journal of the American Chemic8bciety)
publikalta.

MTA-Bolgar TA egyduttntikddés keretében a ,Kombinalt kisérleti és elmédzthmitasos
mobdszer kidolgozasa a folyadékkristdlyban orientablekuldk rezgési spektroszkdpiai
vizsgalatahoz” c. témaban (egyduitikddd partnerintézet: Institute of Organic Chemistry,
BAS, Szofia) harom kdzos publikaciot jelentettekgme

Az osztrdk és a magyar akadémiak kozoétti egyezmgily initio-, molekuladinamikai
szamitadsok és rontgendiffrakcios meérések formamidBISO oldatokon” c. témajdban a
University of Innsbruck kutatdival (Institute foort Physics) két publikaciét jelentettek meg
2005-ben.
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Szamos nemzetkozi kutatasi egyltkddésik van egyezményeken kivil is. A legfontosabb
partnerintézmények a kovetkikz

Université de Provence, Marseille, Franciaorszag@bs publikacio);

Centre for Heavy Metals, University of Sidney (1z&é publikacio);

University of Tennessee, Space Institute, Tullahoheanessee USA (2 k6z6s publikécid),
Departments of Chemistry and Mathematics, Rose-Hulimstitute of Technology, USA
(1 k6zbs publikacio);

Department of Chemistry, University of Perugia,as2iorszadg (M. Curie Training Network
palyazat kdzos benyujtasa és reakciédinamikai progk grid valtozatdnak kidolgozasa);
Department of Chemistry, University of New Mexit45A (téma: kdzos szamitasok végzése az
O0zonképadés sebességének izotopfiiggésével kapcsolatban);

University of Bari, Olaszorszag (téma: (] katalimék szerkezetének és reaktivitasanak
felderitése);

University of Innsbruck, Ausztria (téma: ionok saihcidjanak vizsgalata),

University of Canterbury, UK (téma: folyékony haaggv szerkezetének vizsgalata
neutrondiffrakcioval);

Institut fur Chemie — Physikalische und TheorescBhemie, Freie Universitat, Berlin,
Németorszag (téma: gerjesztett elektronallapotoktaninzd potencialfeliletek és atmeneti
dipélmomentumok szamitasa MS-CASPT2 mddszerrel);

Institute of Solid State Physics, Graz Universify Technology, Ausztria (téma: metanol
adszorpcidjanak vizsgalata Rh(111) fellleten);

University of Milano (téma: pirit felszini tulajdsagai és reaktivitasa);

University of Modena (téma: ,ritka események” ls@aaz ab initio molekuladinamika
segitségével).

A University of Helsinki kutatéival a partner altdlifejlesztett szamitogépi program
segitségével, kvantumkémiabearekkel rezgési analiziseket végeznek.

Téarsrendedként 2005-ben megszervezték a 23rd Informal MeetingMass Spectrometry
nemzetkozi konferenciat a CNR, Padova olasz kuttépetével.

Nyolcan tiz nemzetkdzi szervezet tisztségvis€European Molecular Liquide Society;
ICORS International Steering Committee; Europeanot®themistry Association;
Combustion Institute; European Combustion Fedanatidnternational Union of
Crystallography; AMPERE Committee; COST D23, COSZI6DCOST P15 Committee).

Négy kutatdo elnodke, illetve tagja tiz kuloniboznemzetkdzi tudomanyos folyoirat
szerkesiibizottsaganak (Croatica Chemica Acta, Asian JouafaBpectroscopy, Applied

Spectroscopy Review, Journal of Raman Spectrosddipyational Spectroscopy, Journal of
Coordination Chemistry, Journal of Mass Spectroméitass Spectrometry Reviews, Annali
di Chimica: Journal of Analytical Environmental an@ultural Heritage, Rapid

Communications in Mass Spectrometry).

Az intézet nemzetkdzi egyutttkodéseinek eredményességét jelzi, hogy 2005-ben 56
publikaciot jelentettek meg kilféldi partnerintézdtel kozosen.
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IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazataovid értékelése

Az intézet arra torekszik, hogy olyan kordzekémiai szerkezetvizsgalo tseerparkot
hozzon létre és vizsgalati modszereket fejlesszeamkelyeknek a segitségével mind a hazai,
mind a nemzetkozi, kiemelt jelésedi projektek feladatainak elvégzéséhez is hozza tud
jarulni.

Az intézet kutatocsoportjai szerkezetkutatasi otk megoldasaval eredményesen vesznek
részt mind a Medichem Il., mind a Center of Exaede for Biomolecular Chemistry c. EU-
programban.

Az intézet aktivan dolgozik olyan kooperacios pktgben, amelyekben egyetemi kutatok is
részt vesznek. Ezeket a munkakat az OTKA tadmogatjaudomanyos eredményeékra
beszamold Il. fejezetében olvashato tajékoztatas.

A projektek kozul érdemes megemliteni azokat a tkstikat, amelyek a sztratoszféraban
lejatsz6dd, az éghajlatot befolyasold kémiai folgawk kordiményeinek és okainak

feltdraséara iranyulnak egy SCOUT-program keretéBeprojekt fontossagat mutatja, hogy

kilénbsen nagy (64) a résztvivszama, s a tamogatas meértéke is jékent

2005-ben megrendezték az ,Advanced ParamagnetionBese Methods in Molecular
Biophysics” c. COST-konferenciat Budapesten szdewsépai kutatdhely részvételével. Eqy
multidiszciplindris anyagkutatasi program (VENEUSOI&retében, ,Szinterelt anyagok
porusszerkezetének kiss#dgzorasvizsgalata, modellezése és elméleti értélsrézc.
témaban, tdbb hazai és kilféldi kutatéhellyel egfalytatnak eredményes munkat.

Részt vesznek a Physical Chemistry of the AtmospheBettering by Research (ARCUS /
PhyCAFoR, 2006/08.) 2005-ben elnyert francia, magyaman és cseh kdzds “mobility”
projektben, valamint az ,Intra- and Intermoleculalectron Transfer” c., a Volkswagen
Foundation altal tAmogatott egyuttkbdésben. Ez utébbiban egyitikods partnerik a
Max-Planck-Institut for Biophysical-Chemistry, Gatgen, Németorszag, aminek kutatoival
két kdzos dolgozatot jelentettek meg.

V. Az év folyaman megjelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak
€s mas bemutathaté eredmények

1. Tarkanyi G Jude H,_ Palinkas GStang PJ: Dynamic NMR study of the hindered Pt-
N(bipyridine) rotation in metal-directed self-asd#ed macrocycles, Organic Letters,
7(22), 4971-4973 (2005)

2. Megyes T Jude H,_Grosz ,TBako | Radnai T Tarkanyi G Palinkads G Stang PJ: X-ray
diffraction and DOSY NMR characterization of sedfsambled supramolecular
metallocyclic species in solution, Journal of then&ican Chemical Society, 127(30),
10731-10738 (2005)

3. Deak A, Tarkanyi G: Demethylation of the [Me3Sn(RI\R)](4) tetramer into dimeric
[Me2Sn(PhN202)(2)](2): a thermally induced methwrisfer between supramolecules,
Chemical Communications, (32), 4074-4076 (2005)
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4.

Kéalman A: Morphotropism: link between the isosturelity, polymorphism and (stereo)
isomerism of organic crystals, Acta CrystallographBection B-Structural Science, 61,
536-547 (2005)

Koranyi Tl, Nagy JB: Distribution of aluminum in different poedical building units of
MOR and BEA zeolites, Journal of Physical Chemi&tyy109(33), 15791-15797 (2005)

Rockenbauer ACsanyi G, Fulop F, Garaj S, Korecz lLukacs R, Simon F, Forré L,
Pekker S, Janossy A: Electron delocalization anekdization in solid C59N doped C-60
fullerene, Physical Review Letters, 94(6), 666036603/4 (2005)

. Hermann KA, Somogyi A, Wysocki VH, Drahos Mékey K Combination of sustained

off-resonance irradiation and on-resonance exoitaitn FT-ICR, Analytical Chemistry,
77(23), 7626-7638 (2005)

Imre T, Schlosser G, Pdcsfalvi G, Siciliano R, Molnar4&ssi E, Kremmer T, Malorni A,
Vékey K Glycosylation site analysis of human alpha-1-aglgcoprotein (AGP) by
capillary liquid chromatography-electrospray magsecsrometry, Journal of Mass
Spectrometry, 40(11), 1472-1483 (2005)

Demeter A, Bérces T: Hydrogen-bond formation betwiseindolo[2,1-a]indol-6-one and
aliphatic alcohols in n-hexane, Journal of PhysiCaemistry A, 109(10), 2043-2049
(2005)

10. Aresta M, Dibenedetto A, Fracchiolla E, GiannoccBrdPastore C, Papai $chubert G

Mechanism of formation of organic carbonates frdiphatic alcohols and carbon dioxide
under mild conditions promoted by carbodiimides.TD&alculation and experimental
study, Journal of Organic Chemistry 70(16), 61786(@2005)
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VI. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitményéndibb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatoktzpont, Szerkezetinai Intézet

Atlaglétszank 78 Ebi! kutatd: 62
35 év alatti, intézeti allomanyban tefiatal kutatok szama: 32
Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismejestt) publikacio szama: 106
Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos pubibkezama 104
Ebksl idegen nyeli kulfoldi folydiratban: 98 idegen nyedivhazai folyodiratban: -
nemzetkdzi egyuttitkodés keretében: 56  SCI altal regisztralt folydieat 94
Osszesitett impakt faktor: 226,975 osszes hivatkezama 1620
0sszes hivatkozés szama onidézetek nélkul: 1377
Megjelent konyv: - konyvfejezet: 2 jegyzet: -
ebbsl magyar nyelven kényv: - konyviejezet: - jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 4 Megvédett MTA doktaekezés -
Bejelentett taldlmanyok szama: - Megadott szabzalaszama: -
ebbjl kilféldon: - ebbjl kilféldon: -
Ertékesitett szabadalmak szama: -
Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szébelielbadasok szama: 36 poszterek sZ&ma 32
Rendszeres hazai féfek( oktatasi tevékenységet végzszama 11
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 10  Nemzetkdlzidirat szerk. tagsag: 10
Az idészak folyaman a teljes koltségvetési tamogataegesz 349,2 MFt
Beruhazasi tAmogatas: 16,0 MFt Fiatal kutdtashelyek szama 3
Az év folyamén rivelt OTKA témék szama: 15
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 24,9 MFt
Az év folyamén rivelt NKTH palyazat témainak szama: 2
NKFP: - A targyévre vonatkoz6 szédesallomany: - MFt
Egyéb: 2 A targyévre vonatkoz6 szg@ésallomany: 15,7 MFt
Az év folyaman riivelt NFT témak szam% 5
A targyévre vonatkozo szédésallomany: 131,7 MFt
Kulfoldi vagy nemzetkozi forrasbol imelt témak szanta 1
EU forrasbdl: 1 A targyévre vonatkoz6 sZatasallomany: 2,1 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozé sz&gsallomany: - MFt
Egyéb palyazatok keretéberiivelt témak szanta 1
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 0,84 MFt
Nem palyazati ks megrendelés keretéberfivelt témak szama: 23
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 26,2 MFt
Kuilss alvallalkozokkal kotott szebrésallomany?: - MFt
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Vl/a. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitméyének egyéb bemutathatd
eredményet*

Az intézet neve: Kémiai Kutatokdzpont, Szerkezeintai Intézet

Sajat kutatas-fejlesztési munka alapjan elkéstdktets eredményesen teszteltek egy lé
fotolizis reaktort, ami alkalmas reakcidkinetikaérasek elvégzésére, a felsoposzférarg
jellemzs alacsony Bimérsékleteken.

zZer-
|
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) Kemiai Kutatokozpont )
ANYAG- ES KORNYEZETKEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Ut 59/67; 1525 Buddpesiy.
Telefon: 438-1130, Fax.: 438-1147
e-mail: szepvol@chemres.hu, honlap: http://www.ctesmu

I. A kutatohely fé feladatai a beszamolasi évben

Az intézet kildetése nemzetkdzileg jegyzett, maggasvonall kémiai és interdiszciplinaris
kutatasok végzése az anyagtudomany és anyagtegimol@lamint a kornyezetvédelem
egyes kiemelt tertletein. Témaik kivalasztasakamalt figyelmet forditanak egyf#l a
tudomanyos Ujszéségre, masfél a kutatasi feladatok gyakorlati vonatkozasaira.

Tevékenyseguk alapvetjellemzje, hogy a szakmai-tudomanyos kérdésekre komplex
mabdon, tobbféle elméleti, kisérleti és anyagvizatjdimodszer egylttes alkalmazaséaval
keresik a megfelélvalaszokat.

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

Anyagkémiai kutatasok

Nanorétegek kialakitdsa és vizsgalata

A szén — szilicium — nitrogén rendszerbe tartorégek eballitdsat tanulmanyoztdk metan és
tetrametil-szilan keverékéh alacsony Bmérséklei, un. hidegplazmaban. Meghataroztak a
kialakult rétegek kémiai 6sszetételét, kémiai-seeeki €s mechanikai tulajdonsagait.

Plazma-immerzios ionimplantécidos berendezésben HOWR plazméabdl ndvesztett és
egyidejileg pulzald N* vagy Ar" ionbombazasnak alavetett rétegeknél megfigyetiégy a
kiindulasi anyaghoz képest - a plazmaban kialakifesziltségkulonbségt figgoen -
jelensen csokkent a széntartalom, ugyanakkor szandottennyiséd nitrogén épilt be a
rétegbe. A nitrogén/szilicium ardny novelésévelkkedt a rétegek nanokeménysége és
redukalt modulusa.

Kimutattdk, hogy DLC tipusu rétegek - az ismertzpias eballitdsi modszereken kivil - a
polietilén ion-, illetve atomsugaras kezelésévekiaakithatok. Hidrogénben és héliumban
donten amorf hidrogénezett szén, nitrogénben pedig fandnogénezett szén-nitrid rétegek
képdnek. A beépllt nitrogén harom kémiai allapotat nasitottdk. A kezelt rétegek
keményebbek és kopasallébbak voltak, mint a mik&zeletlen felllete.

Kutatoi kapacitas4 6, ebl intézeti allomanyban vard f6. A becsilt intézeti raforditas:
54,5 MFt ebl palyazati forrds:12,8 MFt

Korszefli anyagok szintézisének vizsgalata termikus plazméaba

Nanomérat szemcsékll all6 oxid-rendszerek &éllitdsat vizsgaltdk radiéfrekvencias
termikus plazmaberendezésben kilorbigamsé oldatokbadl kiindulva. Megallapitottak, hogy
az adott modszerrel egy |épésben allithatGk edyszeli oxidok (ZnO, SiQ), valamint
tetsdleges dsszetéigltobbalkotds oxidrendszerek (ferritek, szilardabtik) is.
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Megallapitottdk, hogy a kisérleti paraméterek #tasaval a képds ZnO szemcsek
mérete és alakja is befolyasolhatd: nanorudak, témapodok vagy poliéderes szemcsék
egyarant képamhetnek. Az adott modszerrel termodinamikailag kbeépreferalt, an. inverz-
spinel szerkezét cink-ferritek is eballithatok. Ezek a kedvézmagneses tulajdonsagu
anyagok szamos elektrotechnikai céliéngbsen hasznélhatok fel.

Kutatoi kapacitas:4 f6, eblsl intézeti allomanyban vard f6. Becsult intézeti raforditas
MFt, ebl palyazati forras:1 MFt.

Fullerének szintézise radiéfrekvencias, termik@zpiaban

Fullerének dlallitasat tanulmanyoztédk grafitporokbdl radiofrekeiis termikus plazma-
reaktorban. Megéallapitottak, hogy az altaluk vitsgé részleteiben kidolgozottédllitasi
modszer szamos vonatkozasbarbngbsebb, mint az eddig elterjedten alkalmazott
egyenaramu ivplazmas fullerérb@litasi eljaras. Olcsdbbak a kiindulasi anyagagyobb a
fullerén-kihozatal és nagyobb hanyadban Képek nagyobb szénatom-szamu
(molekulatomed) fullerének.

Meghataroztak a grafitporok elparolgdsanak és derénklaszterek kialakulasanak
legkedvesbb feltételeit. Ertelmezték a fullerén képEs mechanizmuséat és meghataroztak a
fullerén-kihozatalt a reaktor kilonb®zészeiben. Eddigi kisérleti eredményeik alapjan jo
esély van egy Ujszérolcso és hatékony fullerénséllitasi technolégia kidolgozasara.

Kutatoi kapacitas4 6, ebl intézeti allomanyban var2 f6. Becslilt intézeti rafordita3
MFt, ebljl palyazati forras:1 MFt.

Ujszefi polimer rendszerek vizsgélata

Tanulmanyoztak csillag és hiperelagazasos poliménekziéb gyokds polimerizacioval
tortérd  szintézisének torvénysiségeit. Uj szintézis koncepciét dolgoztak ki
hiperelagazasos polimerek o6éllitasara; az eljaras az eddigi technoldgiaknal
gazdasagosabbnaklnik. A csillag és hiperelagazasos polimerek iraidgszerte nagy az
érdekbdés, ugyanis ezek az anyagok szabalyozni képesels églyadékok (pl. motorolajok
és kewdanyagok) tulajdonsagait, alkalmasak lehetnek maddeisu kapszulazasra,
nanorészecskék szintézisére, (] tipusu polimerrikdes és térhaldsitdé adalékokalitasara,
és a gyogyszerkémiaban is varhatoan széles kodszmélhatok fel.

Folytattak kutatasaikat a szupramolekularis retdégre képes, szintetikus polimerekkel
kapcsolatban. Kvaziél karbokationos polimerizacidéval szintetizalt, taés lancvegi
funkcionalitassal rendelkéz haromagu csillag poliizobutilédb kiindulva  (j
szupramolekularis polimer rendszert allitottak. dEbkbl szupramolekularis rendédéssel
létrejov6, nano-fazisban elkilondil reverzibilis gélesedésre képes anyagokat aHkodt.
Ezek az anyagok kildnleges toéaihyagokban, termoplasztikus elasztomerekben éseoli
blendekben hasznéalhatok fel.

Az altaluk felderitett nanofazisu szerkezet alkaésaval néhany nanométer méretist
részecskekll és amfifil kotérhalokbol allo, érdekes optikaildidonsagokkal rendelkéz
anyagokat allitottak &l Kimutattdk, hogy a kotérhaldk duzzadas soran sginzik
kilonleges morfoldgidjukat, ami tobbféle nanotedbgi@i alkalmazast tesz leliee.

Az intézet amfifil kotérhalokkal foglalkozd kutatmportja szervezte meg 2005-ben a
tématerilet ets nemzetkdzi szimpdziumat Budapesten, Internati®yatposium on Polymer
Conetworks, Gels and Membranes: Science, TechnalbdyApplications cimmel.
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Kutatéi kapacitas:10 6, eblyl intézeti allomanyban vart0 5. Becslilt intézeti raforditas:
50 MFt, ebll palyazati forras:7 MFt

Polimerek degradacioja és stabilizacidja

Polimerek degradacidjanak és stabilizaciojanaktkatakapcsan vizsgaltdk a Phillips techno-
l6giaval eballitott polietiiénhez adott foszfortartalmu antid&nsok hatasmechanizmusat.
Megallapitottak, hogy az irodalomban elfogadottalaltos bomlasi séma erre az
anyagrendszerre nem érvényes. A stabilizatorokkbaysagat és a hatds mechanizmusat
nagymeértékben befolyasolja szerkezetik és a fdszftokapcsolddd szerves ligandumok
jellege. Egyes stabilizatorok a feldolgozasi sttst javitjak, mig masok kedwgzhatast
gyakorolnak a termék szinére.

Reologiai mddszert dolgoztak ki a polietilén felgimtasa soran bekovetkeszerkezet-
valtozas kovetésére. Osszefliggést allapitottak aneglimer reoldgiai jellentd, valamint a
beble készlilt film mechanikai tulajdonsagai kozott.

A HDPE egyik legnagyobb felhasznéloja adéggartas. A vizzel érintkéz csbvek
stabilizatorainak sorsa egyet nem ismert, bar ennek a kérdésnek jéergészségigyi és
kornyezetvédelmi vonatkozédsai vannak. Korabbi késgik folytatdsaként megallapitottak,
hogy egyes fenolos antioxidansok hidrolitikus diesia kicsi, és ésen fligg a stabilizator
kémiai szerkezetétk Megkezdték az ipari korilmények kozoétt gyartotovekidl vizzel
kioldhaté adalékok, illetve reakcidétermékek vizegat.

Kutatoi kapacitas2 f6, ebll intézeti allomanyban var2 f6. Becsult intézeti raforditas
MFt, ebl palyazati forras:2,5 MFt

Heterogén polimer rendszerek

Az elmult években &altaldnos dsszefliggést allapkotheg a heterogén polimer rendszerek
alkotéinak elegyithésége, a keverés soran kialakult szerkezet, valarainkeverék
tulajdonsagai kozott. A kulonbézosszetétél keverékeken szerzett tapasztalataikat egy
dsszefoglalé publikacidban tették kdzzé.

Vizsgaltdk a szerkezet és a tulajdonsagok kapcégol#bltbanyag-tartalmi tarsitott
rendszerekben. Megallapitottak, hogy a kialakudrlszzet és a tulajdonsagok nagymértékben
fuggnek a tollanyag fellletkezelés@it és a komponensek kozotti hatarfellleti
kolcsonhatasoktol. Kidsfesziltség hatasara a kompozitokban mikromechadéfarmacios
folyamatok indulnak meg. Akusztikus emisszioval tésfogati deforméaciéval vizsgaltak
ezeket a folyamatokat. Kimutattak, hogy d&a@hyagot tartalmazé6 kompozitokban a
hatérfellletek elvalasa az uralkodo folyamat. Méitealapjan a fellletek elvalasa és a métrix
nyirasi folyasa egymast kovein megy végbe.

Jelenés haladast értek el a delaminaciovalbaditott rétegszilikat nanokompozitok
tanulmanyozasaban. Kulonkdbmatrixi nanokompozitok vizsgalataval megallapéiathogy

a rétegszilikat gyakorlatilag mindig részlegeselaménalddik. A feldolgozas soran bonyolult
szerkezet alakul ki, ami tartalmaz eredeti szenetsék polimer &ltal duzzasztott szilikat
egységeket, delaminalt egyedi lemezeket, nagykatidirtalomnal pedig kartyavarsier
szerkezet is létrejohet. A delaminacio mértékétomponensek kodlcsdnhatasa és kinetikai
tényedk hatarozzak meg, de az eddigi informaciok alagjsszerkezet mennyiségileg meg
nem jellemezhét Megdllapitottak, hogy PP/OMMT kompozitokban, aikai kémiali
kolcsonhatasok mellett kémiai reakciok is lejatsmid €s ez jeletisen befolyasolja a
delaminéciot.
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Kutatéi kapacitas5s 16, eblyl intézeti allomanyban varg,5 6. Becsiilt intézeti raforditagt7
MFt, ebl palyazati forras:41 MFt.

Biol6giailag lebonthat6 fimnyagok kutatasa

Vizsgaltak cellul6z acetat modositasat polikaprmakal. Meghataroztak, hogy a médositas
kortlményei, valamint katalizator alkalmazdsa mtkBefolydsolja a termék szerkezetét és
tulajdonsagait. Megallapitottak, hogy kaprolaktasetén a maximalis ojtasi fok, illetve a
legkedvedbb tulajdonsagok milyendmeérsékleten és katalizator koncentracional ékhet.
Részletes elemzéssel azonositottak a lagyitottléelhcetat, szélesebb értelemben a cellul6z
szarmazékok relaxacios atmeneteihez tartozé szilapy/ségeket.

Természetes ésitdanyagok felhasznaldsaval moddositott PP kompozit@idtiottak eb,
melyek mindennapi cikkek és akusztikus eszkdzéklklasara alkalmazhatok. Vizsgaltak a
komponensek tipusdnak, valamint a hatarfellleti cdd@ithatasoknak a kompozit
tulajdonsagaira gyakorolt hatadsat. Megallapitottakgy a kombindlt reaktiv/inem-reaktiv
feluletkezelés jeletsen noveli a szilardsagot, a feldolgozhatésag emontomlik az
erdsitbanyag mennyiségének novelésével. Azoakitott kompozitok tdnkremeneteli
folyamatainak vizsgélata soran megallapitottak, yhogrhelés hatdsara a szokasos
mikromechanikai deformacios folyamatok mellett bsta szemcsék térése is bekovetkezhet,
ami jelendsen befolyasolja a tarsitott anyagok mechanikkgrjedit.

Kutatéi kapacitas6 f6, ebjl intézeti allomanyban var2 6. Becslult int. raforditass MFt.

Elektrokémiai, elektroszorpciés, elektrokatalizskérrdzids kutatdsok

Ir(100) és Rh(111) egykristalyokon, mint elektrodokvégeztek elektrokémiai vizsgéalatokat.
Egyszeti vizes oldatokban jellemezték az ezeken végbhénaelszorpcios folyamatokat. A
folyamatok hasonléak a platinacsoport mas fémeigbeged adszorpcidhoz. A kapott
kapacitas-elektrodpotencial o6sszefuggések alapjan Ir6l00) és Rh(111) egykristaly
elektrodokon kialakulo keisréteget hasonlonak talaltak az Ir(111) elektrddalakulthoz.
Nagyérzékenysédg elektrokémiai méiberendezést (Un. bipontenciosztatot) fejlesztekiek
nanorések kialakitasara, valamint a résekben trieiekularis vezéképesseég méresekhez.
A berendezéssel nanoréseket és nanodrotokattaktitelh. Ez iranyl kutatasaik Uj generaciés
nanoelektronikai aramkorok kifejlesztéseéhez jarumak hozza.

A cink anddos oldédasanak mechanizmusara vonatktke&pzelések kritikai elemzési@b
kiindulva megallapitottdk, hogy az anionok adszmjpckulcsszerepet jatszik az oldodasi
folyamatban. E koérilményt a téltés- és anyagmdeéglitasakor messzeméen figyelembe
kell venni. A kutatdsok hatékonyabb katodos védelijarasok kialakitasat eredményezhetik.

Vizsgaltdk a vascsoport fémeinek viselkedését pedkl oldatokban. Kimutattdk, hogy
valamennyi esetben szamolni kell perklorat - férfcg@nhatassal, amelynek mértékésen
fligg a fém midségébl. Kifejezetten ebs a kdlcsbnhatas vas és kobalt esetén.

A réz-aluminium kétfémes rendszer korréziés sag#gainak vizsgalata soran
megallapitottak, hogy a réz étorban az aluminium lyukkorrozios hajlamat névekgn
Kloridos kozegben, ahol egyébként is fennall a karkdzié veszélye, a réz ezt
nagymeértékben fokozza. Ezek a felismerések éeéeteszik fitési rendszerek korrdzids
karosodasainak cstkkentését.

Elektrokémiai impedancia modszerrel vizsgaltdk kémetbarat, vizhigitasu festékanyagok-
bol kialakitott bevonatok korroziovédmechanizmusat. Megallapitottak, hogy a fizikainito
szarado sztirol-akrilat alapu bevonatrendszerdiafenalas soran tapasztatibdli javulasa a
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vizben oldoddé komponensek kioldédasaval magyarézhérsgalataik adalékot szolgaltat-
nak alacsony VOC tartalmu festékanyagok és korripar&t bevonatok kifejlesztéséhez.

Kutatoi kapacitas6,5 1, ebjl intézeti allomanyban var@ f6. Becsult intézeti raforditagto
MFt, ebljl palyazati forras:6 MFt.

Kllonleges fémkomplexek &llitdsa és vizsgalata

A fém-poligalakturonat (-Pg) komplexek kutatasaasom kulonbéd korulmények kdzott
tortérd komplexképzést és a keletketermékek szerkezetét tanulmanyoztak részletesebben
Nagy hangsulyt fektettek azdédllitds el$ lépésének, a pektin hidrolizisének vizsgalatara.
Megallapitottak, hogy a hidrolizis korulménygifliggéen a keletkek Pg-savak fizikai és
kémiai tulajdonsagai hogyan valtoznak, és ezekl@za&sok miként befolyasoljdk a reakciod
kovetked Iépésében keletkédém-Pg szerkezetét és fizikai tulajdonsagait. dboratoriumi

és ipari gyartastechnoldgiat dolgoztak ki a komelexballitasara a 2004-ben beadott és
2005-ben kodzzétett 0j szabadalmi eljarasuk alapjan.

Az MTA Kémiai Kutatékoézpont licence alapjan gyattaz IN VITRO Kisszovetkezet éltal
forgalmazott, a vashianyos anémia kezelésére #jdrdo, Mn-, Zn-, Co- és Cu-tartalmu Pg
készitmény, a FERROCOMP tabletta gyogytermékkémtforgalomban van. Az 0 gyartasi
technologiaval javithaté a termék gazdasagossagHakpiaci versenyképessége is.

Kutatéi kapacitas4 6, ebl int. allomanyban vand f6. Becsilt intézeti raforditad: MFt.

Kdrnyezetkémiai kutatasok

Veszélyes hulladékok artalmatlanitisa madmsénséklel plazmakban

Modellvegytletekkel és kilonféle veszélyes hullamkddal végzett kisérleteik alapjan megal-
lapitottak, hogy szerves és szervetlen hulladékpjaent hatékonyan bonthatdék el akar
radiéfrekvencias, akar ivplazmas termikus plazmdosakban. Az intézetben végzett
kutatasok, valamint a PLASMA Bt-nél és a REMONDI8-#él végzett fejles#t tevékeny-
ség eredményeire alapozva kidolgoztak egy éver@@®t kommunalis, 30000 t veszélyes,
fémtartalma ipari hulladék és 10000 t veszélyesvezehulladek kezelésére és feldolgozasara
alkalmas, plazmatechnolédgias kezelést is tartalmikadplex technoldgia folyamatsémajat.
A technologiaval egyrészt megszintethed hulladékok veszélyes jellege, masrészt
kereskedelmi forgalomban értékesithéermékeket (6tvozott nyersvasat, Uveg- €s keramia
lapokat, habiiveg termékeket, szigétphneleket, nagy diszperzitasu kormot, fém- és fem-
oxid porokat), valamint energiahordozokditgblajt, vilamos energiéat,dt) lehet eballitani.

Kutatéi kapacitas6 6, ebl intézeti allomanyban varg f6. Becsdilt intézeti raforditd0
MFt, eblsl palyazati forrasl5 MFt.

A PVC kornyezetileg éhyos lebontasa és atalakitasa

Tanulmanyoztdk a vilagon harmadik legnagyobb meséghben gyartott polimer, a PVC
[poli(vinil-klorid)] oxidalé kortlmények kozotti, @rnyezetileg dinyos atalakitasanak
lehetiségeit. Kimutattak, hogy az altaluk koradbban kidalgit oxidaciés eljaras
eredményesen alkalmazhat6 lagyitét tartalmazé P&@€ok lancszakitasara, azaz kisebb
molekulatémed, oxidalt szerkezeteket tartalmazé poliméiaditasara. Ez lehéséget teremt

a PVC masodlagos Ujrahasznositaséara olyan teréletisk ahol az eredeti PVC - szerkezete
miatt - nem alkalmazhato.

Kutatoi kapacitas?2 f6, ebljl int. allomanyban van2 6. Becsult intézeti raforditag MFt.
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Mianyaghulladékok pirolitikus Ujrahasznositdsésediit kémiai reakciok kutatasa

Kutatasokat végeztek az elektronikai hulladékokolpirs-olajabol és a halogéntartalmu
égeésgatlokbol szarmazd szenrlexkiszirésére hasznalt bazikus zeolitok regeneralasara.
Megallapitottdk, hogy az elhasznalt zeolitok a g&ols, levegpen tortél kiegetéshez képest
kozel 100°C-kal alacsonyabb émérsékleten, vizigben tortéfi hevitéssel sikeresen
regeneralhatok.

Egy brém-aromas, valamint egy szerves és egy demvéoszfortartalma égésgétloval
0sszegyurt biszfenol A alapu polikarbonat mintan, 500-on végzett pirolizis esetén
tanulmanyoztak az égésgatld adalékok hatasdiamyag lbbomlasara. Megallapitottak, hogy
a poli-karbonatbol éhllitott olaj 6sszetételét jeldigen csak az ammoénium polifoszfat
égésgatlé valtoztatjia meg, mig a szerves bromesddrtartalmi adalékok bomlastermékei
szennyezik az olajt.

Kutatoi kapacitas2 6, ebll intézeti allomanyban var f6. Becsult intézeti rafordita20
MFt, ebll palyazati forras:5 MFt.

Biomassza anyagok hasznositdsénak kutatasa termiddszerekkel

Vonatkoz6 kutatdsaikban kors#ier kornyezetkimél technologiak és energiatermelési
eljarasok kémiai alapfolyamatait vizsgaltak. Laborami kisérletekben tisztaztak az ipari
folyamatok szempontjabdl lényeges térilezhatasat és olyan ismeretekre tettek szert,
amelyek hozzajarultak a lejatszdédd folyamatok nidhyemegeértéséhez a kovetkez
terlleteken(i) energialltetvények termékeinek jellemzése, termikselkedésiiket meghata-
rozo tényeék felderitése(ii) biomassza anyagok energetikai hasznositasa fase&iddita-
saval és elgazositasavaii) folyékony lzemanyag &hllitdsa biomassza anyagok katalitikus
pirolizisével égiv) faanyagok papiripari hasznositasa Uj, kérnyezeitechnologiakkal.
Kozremikoddtek a Karlsruhei Kutatokézpont biomassza alapdlipisolajok termelésére
szolgald kisérleti pirolizatoranak atalakitasab&mn.altaluk kidolgozott analitikai pirolizises
modszer megfeléhek bizonyult a bioolajok finomitasara szolgalé akiattorok gyors és
egyszeii tesztelésére.

Kutatoi kapacitas:3 6, eblsl intézeti allomanyban var8 f6. Becsult intézeti rafordita5
MFt, ebljl palyazati forras:3 MFt.

Anyag- és energiatakarékos kornyezetvédelmi teclyivk fejlesztése

Hidas és Garé térségében a talajba jutott tébb éxmemna polikliérbenzol kornyezeti
szétterjedését az Ugynevezett depresszios médszdmdalyozzak meg. A folyamatosan
szivattyuzott klérbenzolos talajvizet a Hidasi UXiaéacios Uzem tisztitja meg.

Az intézet munkatérsai, ipari partnerekkel egyiifttuve UGjszel, kombinalt, 50 rnap
kapacitasu viztisztitd reaktort fejlesztettek ki. 2805-ben szabadalmaztatott technoldgia
legfontosabb ismérvei: nappal a mozg6 folyadékidaga klérbenzolok fotokatalitikusan
oxidalédnak, mig nappal és éjjel a mozg0 vizrétémné&ramu sztrippelése jatszodik le. Az
eljaras kiegészul a kihajtott klérbenzolok oxidg&i@l hordozds fémkatalizatoron. Nappal a
reaktor napkollektorként is itkddik, melegiti a vizréteget, ami jelésen noveli a sztrippelés
hatasfokat. A technolégia megbizhatdé és rendkivilergatakarékos: megfetel
méretndveléssel, mintegy 140 MFt-os beruhazasstldkia valtani a jelenleg thods UV-
oxidacids lzemet. Teljes életciklus kdltség szaokaalapjan a beruhazas 20 év alatt 1200
MFt megtakaritast eredményezne.
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Kutatéi kapacitas2 6, ebkjl intézeti allomanyban var2 f6. Becsiilt intézeti raforditast1
MFt, ebl palyazati forras9,6 MFt.

A Kdrnyezetkémiai Laboratérium tevékenysége

Biztatd eredményeket értek el egy propilénglikolzibd Hitékdzegben alkalmazhato,
kornyezetbarat korrézidégatld adalékkompozicio lkéfegtésében. Az eredmények alapjan
valés esély van az eddig hasznalt etilénglikoltakiy, propilénglikol alapu, - gépjafimek
hiitérendszere mellett ipari rendszerekben is haszrétalbcsony dermedéspontiitdkdzeg
létrehozésara. A kidolgozott korréziovieompozicio kisérleti gyartasa és lizemi vizsgéalata
ipari partneriiknél megke#dott.

Befejezték az MTA KK AKI Kornyezetvédelmi Laboratdménak akkreditalasat a Nemzeti
Akkreditalé Testuletnél. A Laboratérium akkredigd&al az intézet intenzivebben
kapcsolodhat be a hazai kdrnyezetvédelmi probléfedtiard, tisztdzo jellefy analitikai
vizsgalataiba, ezen keresztill azok megoldasargutdkutatasokba.

Kutatoi kapacitas2 16, ebljl intézeti allomanyban var2 f6. Becsult intézeti raforditas:,5
MFt, ebljl palyazati forras:1 MFt.

lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

Hazai kapcsolatok

Az AKI kutatdéi szamos hazai kutatdhellyel, koziligk el$isorban akadémiai kutatointé-
zetekkel (MTA Geokémiai Kutatéintézet, MTA Szildedtfizikai és Optikai Kutatdintézet) és
egyetemekkel (E6tvos Lorand Tudomanyegyetem, Buslabkiszaki és Gazdasagtudomanyi
Egyetem, Semmelweis Egyetem, Nyugat-Magyarorszd@gyietem, Szent Istvan Egyetem,
Veszprémi Egyetem) dolgoznak egydutt kilonféle lagatémakban. Az intézet a Veszprémi
Egyetem Miszaki Kémiai Intézetével kozos professzori laboramot mikoddtet. Az

Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Osztaly gyakdilag egy szakmai egységet alkot a
Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi EgyetettaWyag- és Gumiipari Tanszékével.

Az intézet munkatarsai tobb egyetemen (Central i@an University, Debreceni Egyetem,
Dunaujvérosi Biskola, EOtvés Lorand Tudomanyegyetem, BudapestiisZdki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem, Miskolci Egyetem, Semeigl Egyetem, Veszprémi
Egyetem) vezetnek szeminariumokat és tartanak gliadés posztgradudliséeldasokat.

Nemzetk6zi kapcsolatok

Témaik tobbségét nemzetkdzi kutatasi egyiikibdésben rivelik. A kdzos kutatasok
kereteit egyrészt EU projektek, masrészt a kovéthdeztoldall egyuttritkodések adjak.
Fullerének termikus plazmaban végzett szintéziséapetsolatban a belgradi Vinca Atommag
Kutatdékdzponttal, ritkaféldfém oxidok termikus plaaban tortéh el6allitasa terén a madridi
Keramia és Uveg Intézettel, nanodrétok és nanorékdtrokémiai eallitasa, jellemzése és
modositasa témaban a Jilichi Kutaté Kozponttaklaktrokémiai ketisréteg vizsgalataban
pedig az Ulmi Egyetemmelithtodnek egydtt.

A polipropilén plazmas fellletkezelésében a pozs@oymenius Egyetemmel, a permanga-
nat-komplexek szintézisében az indiai Jodhpur Egyetel, a napenergias desztillalok
fejlesztésében a Cagliari Egyetemmel folytatnalokdautatasokat. Szelektiv oszlopmaodosito
szereket dolgoztak ki HPLC-hez a pragai Elettatédattel egyittikodésben.
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A Bécsi Egyetemmel egyiititkodve ), reverzibilis térhalésodasra képes szopoiekularis
polimer rendszert, a Drezdai Polimer Intézettelojipsos kopolimereket, mig a Ciprusi
Egyetem munkatérsaival poliizobutilénen alapul6,abstyozott szerkeziet amfifil
polimereket allitottak k6zdsendel

Polimertechnolégiai témakban hazai vallalatokkal, T¥K Rt-vel, a HCL Kft-vel és a
Plastline Kft-vel dolgoztak egyitt. A francia Clami Huningue céggel, a penangi Malajzia
Egyetemmel, a koreai Inha Egyetemmel, a KaisemstauEgyetemmel, a brisszeli Free
Egyetemmel és a Twenti Egyetemmel végzett kutdamadmenyeit kozds publikaciokban
és ebadasokban jelentették meg.

Muanyaghulladékok Ojrahasznositasi |ékégeinek kutatasdban a japan Okayama
Egyetemmel, halogéntartalmu anyagok integralt tewsi- kémiai kezelése terén a Karlsruhei
Kutatokdzponttal, a Torin6i Egyetemmel és a MilanBgyetemmel végeznek kodzos
kutatédsokat.

Faszenek vizsgalata terén Hawaii Egyetemmel, a ddema anyagok energetikai
felhasznaldsanak kutatdsaban a Norvégsadki Egyetemmel és a Katalanadzaki
Egyetemmel, mig a kdrnyezetkirélostpép fehéritési eljarasok vizsgalatdban a péliai
Covilhd Egyetemmel fikédnek egydtt.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazatadvid értékelése

Az intézet kutatdi altal 2005-benimelt OTKA pélyazatok kozul a kdvetddzen értek el

figyelemremélté eredményeket:

— Szén alapu nanokompozitokééllitdsara és komplex szerkezeti jellemzésére uiény
palyazatukban Si-tartalmi DLC-rétegeket noves&aité¢D modszerrel (T043359).

- Nanoporok plazmaszintézisére iranyuld projektjukibeilerének, tovabba nanoméiet
cink-oxid és cink-ferrit szemcsék plazmatechnolégia tortérd eloallitasanak
részfolyamatait tanulmanyoztak és értelmezték (B69Y.

— Nanoszerkezétamfifil kotérhaldk és gélek kutatasa kapcsan ngh@anométeres eziist
részecskekdl és amfifil kotérhalokbdl allo, érdekes optikalaonsagokkal rendelkéz
anyagokat allitottak 8l(T046759).

— Az elektrokémiai adszorpcioval kapcsolatos kutakabazzajarultak a korrozios folya-
matok el$ elemi lépésének pontosabb megismeréséhez, adgotad az eddigieknél
hatékonyabb korr6ziévédelmi eljarasok kidolgozagdi®45888, T042452).

— A réz-aluminium fémpar korrozios sajatsagainak ddtédse és az azokat befolyasold
tényedk megismerése lehiaté teszi a itési rendszerekben fell&p korrozios
karosodasok csokkentését (T037693).

- Az égeésgatlo szereket tartalmazoé tamyagok Kbomlasanak kutatdsa fontos
informaciokat szolgaltatott arra, hogy az adottiddékféleség Ujrahasznositdsa miként
valdsithatdé meg kdrnyezetre artalmas melléktermékplidése nélkul (T047377).

— Laboratériumi kisérletekben, termikus elemzéssettdiztdk biomassza anyagok ipari
hasznositasa szempontjabol Iényeges folyamatjeblemmatasat (T037705).

Az intézet kutatdi a kovetleggyéb hazai kutatéasi palyazatokvelésében vettek részt:

— Lezérult a Kornyezetvédelmi Laboratérium akkredis@l (Akkreditalasi okirat szama:
NAT-1-1378/2005). Az akkreditalas lelds€get teremt arra, hogy a laboratorium az
eddigieknél is hatékonyabban tAmogassa az intézéhe kutatasokat, és képes legyen
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kornyezetvédelmi tényfeltar6 és karelhéaritasi tetbgiak kidolgozdsat megalapozo
koérnyezetvédelmi analitikai feladatok elvégzésére.

- Klérbenzolokkal szennyezett talaj és talajviz fissa (KMFP-000318/2004): ipari
partnereikkel egyitt a Garé és Hidas térsegébéath#ad, poliklérbenzolokkal szennye-
kisérleti lzemet terveztek és épitettek meg. Aseed 2005-ben optimalizaltak.

— Eljarast dolgoztak ki nagy kapacitasu #&stemben hasznalt adszorbensek
regenerélasara, az éteges levegaramnal mintegy szazszor kisebb tomegaramu
leved, mint hajtégaz segitségevel (GVOP 748/2005).

— Veszélyes hulladékok plazmatechnolégias artalmafisanak hazai megalapozasa
(KMFP-000547/2004): az intézetben végzett kisékletalamint a PLASMA Bt-nél és a
REMONDIS Kft-nél végzett fejleséttevekenység eredményeire alapozva kidolgoztak
egy évente 100000t kommunalis, 30000t veszélyestaféalmu ipari hulladék és 10000t
veszélyes szerves hulladék kezelésére és feldagmzdalkalmas, plazmaeljarast is
alkalmaz6 komplex technolégia folyamatsémajat.

- Kuiltéri mianyag medenceszegély profil anyaganak és gyandstidgidjanak
kifejlesztése német piacra (GVOP-3.1.1-2004-05-0RR): A HCL Kift, a Plastline Kft
és az intézet kdzos fejlesztésbe kezdett, melyéik egy kulonleges geometriaju kiltéri
medence profil kidolgozasa volt. Az intézet feladahd kerti medence szegély
alapanyaganak kifejlesztése, a szegébalbtasara alkalmas PVC adalékrendszerének
Osszedllitasa volt. A munka soran kifejlesztettgk élom stabilizatort nem tartalmazo,
nagy utés- ésdallésagu, j6 mechanikai tulajdonsagu terméiéiitasara alkalmas PVC
alapanyagot.

Az intézet kutatoi a kovetlkieEU palyazatok kidolgozasaban vettek részt 2005-ben

- Uj, feluletmédositott protézisek (G5ST-CT-2002-50p4szaraz leveipen végzett
plazma-immerzids ionimplantacioval jelésén javitottak titAn- és aluminium-tartalmu
tithnotvozetek kemenyseégét és kopasallosagat.

- Halogéntartalmi anyagok integralt termikus és kénkiezelése (GRD1-CT-2002-
03014): analitikai pirolizises modszert dolgoztakakmiianyaghulladékok pirolizisekor
kapott olajok finomitasara hasznalt katalizatorofjorg és egyszértesztelésére. A
mobdszerrel nyomon kovették, hogy az elektromosléktrenikai hulladékok pirolizis
olajanak halogén-mentesitésére szolgalé zeolitlikatarok aktivitdsa a felhasznalas
kézben miként valtozik. Regeneralasi eljarast jaltak az elszennyédott katalizatorok
aktivitasanak visszadllithsara. Az eljaras gazdsssigat az EU projektben Gzembe
helyezett ipari reaktor hosszabb iflejfolyamatos mMkddése alapjan lehet majd
megitélni.

Egyéb nemzetkdzi palyazatok:

- A Cagliari Egyetemmel folytatott egyuttikodés keretében az intézet kutatoi
megterveztek és Szardinia szigetén lzembe helyegigkizemi napenergias modult,
amely elhagyott séleparlok medencéire telepitve araldbiaknal lényegesen
gazdasagosabban allitéeédesvizet. A rendszert bevizsgéltdk, elméleti iarsal és
optimalizalasa folyamatban van.

— Osztrdk-magyar TET egyduttikddésben Uj szupramolekularis polimer rendszeitbéhk
el6 kvaziéb karbokationos polimerizdcioval szintetizalt, takéks lancvégi
funkcionalitdssal rendelkézharoméagu csillag poliizobutilédbkiindulva.
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A DuPont amerikai céghez benyujtott kutatasi péyaizkal DuPont Research Award
cimen nyertek tamogatést 0] tipusu, funkcids, leldgrazasos polimerekkel kapcsolatos
kutatasaikhoz.

A Ciprusi Egyetemmel kozos TéT palyazatuk keretépetlizobutilénen alapuld, Uj
szerkezdt kotérhalokat allitottak él

V. Az év folyaman megjelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak
€s mas bemutathaté eredmények

. Blazsé M: In situ modification of pyrolysis prodscbf macromolecules in an analytical
pyrolyser, Journal of Analytical and Applied Pyrsity, 74, 344-352 (2005)

. Bruns N, Scherble J, Hartmann L, Thomann R, IvaMBlhaupt R, et al. (7): Nanophase
separated amphiphilic conetwork coatings and menas;aMacromolecules, 38, 2431-
2438 (2005)

. Cserhati T, Forgacs:Hffect of pH and salts on the binding of free mmacids to the
corn protein zein studied by thin-layer chromatpgsg Amino Acids, 28, 99-103 (2005)

. Féglein KA, Szab6 PT, Babievskaya 1Z, Szépvdlgyi Qomparative study on the
decomposition of chloroform in thermal and coldspfa, Plasma Chemistry and Plasma
Processing, 25, 289-302 (2005)

. Gatos KG, Szazdi L, Pukanszky, B<arger-Kocsis J: Controlling deintercalation
phenomena in hydrogenated nitrile rubber (HNBRX3omontmorillonite
nanocomposites cured by peroxide, Macromol. RapichiGun. 26, 915-919 (2005)

. Groenewolt M, Brezesinski T, Schlaad H, Antonietd, Groh PW Ivan B
Polyisobutylene-block-poly(ethylene oxide) for rebutemplating of highly-ordered
mesoporous materials, Advanced Materials, 17, 111158 (2005)

. Lado6 G Hajda M, Farkas E, Then M, Taba &zentmihalyi K Study on the transfer of
components of Aetheroleum carvi and Aetheroleummifadi oils, Fitoterapia, 76, 166-
172 (2005)

. Pajkossy TKibler L A, Kolb DM: Voltammetry and impedance asirements of Ir(111)
electrodes in aqueous solutions, Journal of Elanaitytical Chemistry, 582, 69-75 (2005)

. Stéger C, Varga V, Horvath,LRév E, Fonyd Zs, Meyer M, et al (7): Feasibildf
extractive distillation process variants in batetifier column, Chemical Engineering
and Processing 44, 1237-1256 (2005)

10.To6th A, Mohai M, Ujvari T, Bertoti I: Surface ancanomechanical properties of Si:C:H

films prepared by RF plasma beam CVD, Diamond aatated Materials, 14, 954-958
(2005).
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VI. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitményéndibb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatokézpont, Anyag- esig@zetkémiai Intézet

Atlaglétszant 67 Ebtl kutatd: 45
35 év alatti, intézeti allomanyban tefiatal kutatok szama: 23
Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismejestt) publikacio szama: 109
Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos pubibkezama 107
Ebksl idegen nyeli kulfoldi folydiratban: 66 idegen nydivhazai folydiratban: 4
nemzetkdzi egyuttitkodés keretében: 31  SCI altal regisztralt folydigat 65
Osszesitett impakt faktor: 114,083 osszes hivatkezama 1068
0sszes hivatkozés szama onidézetek nélkul: 834
Megjelent konyv: - konyvfejezet: 2 jegyzet: -
ebbsl magyar nyelven kényv: - konyviejezet: - jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 1 Megvédett MTA doktaekezés -
Bejelentett taldlmanyok szama: 5 Megadott szdbmlaszama: 1
ebbsl kulféldon: 4 ebbsl kulféldon: -
Ertékesitett szabadalmak szama: -
Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szébelielbadasok szama: 35 poszterek sZ&ma 37
Rendszeres hazai féfeku oktatasi tevékenységet végzszama 20
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 3 Nemzetkdlgidioat szerk. tagsag: 7
Az idészak folyaman a teljes koltségvetési tamogataegesz 355,9 MFt
Beruhazasi tAmogatas: - MFt Fiatal kutatishilyek szama 5
Az év folyamén rivelt OTKA témék szama: 14
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 20,5 MFt
Az év folyamén rivelt NKTH palyazat témainak szama: 3
NKFP: 3 A targyévre vonatkoz6 szédgséallomany: 27,7 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkoz6 szédésallomany: - MFt
Az év folyaman riivelt NFT témak szam% 4
A targyévre vonatkozo szédésallomany: 395 MFt
Kulfoldi vagy nemzetkozi forrasbol imelt témak szanta 4
EU forrasbdl: 2 A targyévre vonatkoz6 sZatasallomany: 8,4 MFt
Egyéb: 2 A targyévre vonatkoz6 szstésallomany: 5,4 MFt
Egyéb palyazatok keretéberiivelt témak szanta 1
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 0,2 MFt
Nem palyazati ks megrendelés keretéberfivelt témak szama: 35
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 63,3 MFt
Kuilss alvallalkozokkal kotott szebrésallomany?: 0,54 MFt
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I§émiai Kutat(;kb‘zpoqt
IZOTOPKUTATO INTEZET
1121 Budapest, Konkoly T.M.u. 29-33., 1525 Budageskt77.
Telefon : 392-2531, Fax: 392-2533, e-mail: wojn@xikii.hu

I. A kutatéhely fé feladatai a beszamolasi évben

Az intézet 2005. évi tevékenységét két alapattatasi teriletre, a széles értelemben vett
nuklearis (azaz nuklearis kémiai, ellerési és sugardozimetriai, valamint sugarzasos
technologiai eljardsok) technika alkalmazasatyrjelatését és biztonsagat célzé kutatasra és
fejlesztésre, valamint a heterogén katalitikus datatok mechanizmusanak, katalizator
rendszerek szintézisének és viselkedésének kutatdsszpontositotta.

Fontos, folyamatos feladatként szerepelt az intézdjai kozott e két kutatasi irdny
O0sszekapcsolasaval egy szélesebb kutatasi progratakikdsa. Ennek egyes elemei
mutatkoznak: izotop nyomjelzéses és besugarzasidietfeés szerkezetkutatas, sejtkultlrak
szeparaldsat célzd ojtdsos polimerekakitdsa, a technécium &dllitds célanyaga, a

MoO,/Al O3 fiziko-kémidjanak kutatdsa. Az intézet helyzetéb2006. januar 1-vel

bekbvetkezett szervezeti valtozas miatt fel ketirgjtani e folyamatot.

A f6 (nem kozvetlen kutatasi) feladatok:

- PHARE program keretében kapott (ICP-MS) berendézémbe helyezése megtortént, az
e célbdl ebiranyzott feladatok teljesultek,

— a sériult nuklearis Uzemanyagot tartalmaz6 paksiokokasadéanyag tartalmanak
meghatarozasahoz szikséges eljarast kidolgozthkrendezés elkészilt, laboratériumi
probait elvégezték, az izemi probameérések folyaamatlannak,

— a neutron-nyaldbbanitk6dé Mdssbauer méhely tizembe helyezése érdekében elkészult
a berendezés mikamraja,

- az Orszagos Atomenergia Hivatal (OAH) szaméara aeézét folyamatosan végezte
fejleszty és egyéb ,szakmai hattér’ tevékenyseégét, tobbetdtkéa sugarzé anyagok
nyilvantartdsa és szallitdsa, valamint a nukledlésrzés terén.

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

A kovetkedkben ismertetett kutatasok eredményeként kdzzéteibmanyos dolgozatok
szama 77 (2004: 51%), 84 %-uk (2004: 67%) kulf@diidegen nyely, 82 %-uk (2004:
75%) SCI altal regisztralt folyoiratban jelent mé&tgsokkent a konyvek, konyvfejezetek mault
évi magas szama, amely nuklearis kémiai, promptnganaktivaciés analitikai (PGAA),
illetve katalizis témajua monografiak megjelenéséwdi kapcsolatos.

Nuklearis kutatasok (célzott alapkutatas, kiséfigtesztés)

A PGAA modszer nukleéris alkalmazasa
Nyalabszaggatdés technikaval és gamma-gamma kommalemodszerrel atommagok
pontosabb hataskeresztmetszet értékeit mértékudonbefogasi energidkat hataroztak meg.
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Hataskeresztmetszeteket mértek egy, csillagaszédusban (CNO) szerepet jatszo
12C(a,B)*°0 reakcidébant?’sn atommagban harom-fononos mag-gerjesztést st
Kutatéév:1. Becsult intézeti raforditas0 MFt Palyazati forras2,2 MFt.

A mddszer eqyéb alkalmazasdor koncentraciot hataroztak meg kilonddgeoldgiai
formaciokban, kozottik a Bodai Aleurolitban, kompokeramiak, szén nanocsovek, TL
dozisméék szennyezettségét mérték, archeometriai mintakiggyovények 0Osszetételét
allapitottak meg. Halogénlampaban alkalmazott féagemidek 6sszetételét hataroztak meg a
General Electric cég szamara.

Kutatoéev:3. Becsult intézeti rafordita’5 MFt, palyazati forras, illetve megbizé&MFt.

A PGAA méréstechnika fejlesztéseyalabszaggatés modszert dolgoztak ki révid felezé
idejii izotopok parcidlis gammakeltési hataskeresztmese& meérésére, nemes gazok,
tovabba™C, >N meghatarozasat standardizaltdk. A meghatarozfszarét fejlesztették,
feltérképezték a PGAA mérések hatterét. Osszeklipksa PGAA és a Brookhaven-i
nuklearis adatbazist.

Kutatéév:2. Becsult intézeti raforditdad:6 MFt, palyazati forras:2,8 MFt.

A modszer alkalmazasanak kozvetlen gazdasagi haszédlalatok szamara végzett elem-
analizis terén és technoldgiai folyamatok parameétek inaktiv nyomjelzéses meghataroza-
saban mutatkozik (GE Lighting, Mecsekérc Rt.). Tahidgazdasagi eredmény a NAP
VENUS 05 NKTH palyazat keretében varhato, ha a &origmban részt vévvallalkozasok
atveszik a neutron optikai kutatasi eredményeket. nBklearis adatok pontosabb
meghatarozasa az Uj tipusu nuklearis reaktorostvdl gyorsitok tervezésénél hasznosulo
eredmeény. Elsorban az életmiség terén jelentkéz eredménnyel jarnak a kulturalis
0rokség és a geologia korébe tartozé kutatasok.

Sugarbiztonsagi kutatas-fejlesztésélzott alapkutatas, kisérleti fejlesztés és gylakio
alkalmazas)

Ellenérz6 moédszerekAz intézetben kidolgozott kormeghatarozasi modsai&almassa tettek
tetsdleges formaju és kémiai 0Osszetételran-mintdk kordnak (a dusitas, illetve
reprocesszalas oOta eltelt6)dmeghatarozasara. A neutronforrasok transzurdalrsnak
meghatérozasara kidolgozott maddszer alkalmazasésegb hordozhaté berendezést
készitettek. A Paksi Atomé&mi RT megbizasabdl kidolgoztdk a sérilt Gzemanyagot
tartalmazé tokok hasadbanyag tartalmanak meghdtsdoa szolgdlo, a gamma-
spektroszkoépia és neutronszamlalas egylttes alkakaa alapuld eljarast. Elkészitették és
laboratoriumi korilmeények k6zott kiprobaltak a betezést, amelyet a vallalat elfogadott. Az
Uzemi prébak folyamatban vannak.

Kutatoév:5. Becsult intézeti r&forditad6 MFt, palyazati forras, illetve megbiz&s3 MFt

Sugéardozimetrial)j termolumineszcens anyagokat (Mn- és Ag-litiuriretborat) allitottak
elé. Megallapitottak, hogy a kristalyos szerkezetekbégy lumineszcencia centrum tipus van
jelen, mig amorf Ag-litium-tetraborat anyagban laba ketb.

Kdrnyezeti gamma dozimetriai célra kivaléan alkatheté LpB4O7:Cu egykristalyt
fejlesztettek ki. Sugartechnolégiai alkalmazas &) meghatéroztak polivinilalkohol-
metilibolya film gamma- és elektrondozimetriai paegtereit.

Kutat6év:4. Becsult intézeti r&fordita®3 MFt, palyazati forras, illetve megbizé&&MFt.
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Izotépmigracid: Radioizotopok migraciojat vizsgaltak a Bodai Alelitr agyagkzet
mintakban. Megaéllapitottak, hogy &TcO, és HCO; anionok latszélagos diffGzids
allandéja gyakorlatilag azonos ~1 x™am?s™. A vizsgélatok eredményei a kiégett paksi
atomebmivi futéelemek végleges hazai elhelyezése szamara alkdielgskivalasztasat
segitik a Radioaktiv Hulladékokat Ke&e{ht iranyitasaval folyd tavlati projekt keretébés
beépillnek egy széles Kof50 résztvetis) EU-6-os EURATOM keretprogramba is.

Kutat6év:1,5. Becsiilt intézeti réforditagt,5 MFt, palyazati forrasi1,5 MFt.

Az ICP-MS technika bevezetésdlvégezték a kis izotop mennyiségeket tartalmazo
kornyezeti mintdk elemzésére alkalmas modszerelenfsl részének kidolgozasat,
megkezdték a gyakorlati céli méréseket.

Kutatoév:3. Becsilt intézetiraforditas3 MFt, palyazati forras:12 MFt.

Az e témakorben elért eredmények Ugyszélvan teljegakorlati felhasznalasra kerulnek.
Miutan e felhasznélasok nuklearis és sugarvéddlatiye védettségi célokat szolgalnak, ezért
gazdasagi hasznuk kozvetlenil nem értékélheA gazdasagi eredmény annak a
tevékenységnek a keretében realizalodik, amelyriekgeését a hatdésdgok csak akkor
engedélyezik, ha a biztonsagos alkalmazas feltéteiled sugarvédelmi, mind védettségi
szempontbdl adottak.

Sugarhataskémiai kutataseelzott alapkutatas, fejlesztés)

Polimerizacidkinetika:Folytattak az izopropilgyok sugarinicialt addiéddpk tanulmanyo-
zasat akrilat, metakrilat, maleinat és fumarat sipwegyuletekkel, valamint akrilamid
szarmazékokkal. Tizenkét folyamat sebességi egptidith hataroztak meg. Osszefliggést
allapitottak meg a monomer szerkezete és a sebespédthatd értékek kozott: a fumaratok
és a maleinatok kozott jeléistkilonbség mutatkozik.

Kutat6év:0,5. Becsilt intézeti raforditaf®,5 MFt palyazati forras2 MFt.

Ipari szennyvizek sugérzasos artalmatlanitdsxtil szinezék sugarzasos degradacidjanak
vizsgalata soran, modellvegyuleteket (H-sav, azam#ho 5-hidroxinaftalin 2,7-diszulfonsav
€s egy szarmazéka) alkalmazva megallapitottak, moggkét kiinduld vegyulet 6-8 kGy
sugardozis hatasara gyakorlatilag teljes mértékdimpmlik a vizes oldatban hidratélt elektron
és hidroxilgyok hatasara. Az eredmények alapjarspadtivikusnak latjak a sugarzasos
kezelés és a hagyoméanyos, biologiai kezelés koroidjdghak alkalmazasatd@en szinezett,
textilipari és papiripari szennyviz tisztitasara.

Kutat6év 1,3.Becsilt intézeti r&fordita®,2 MFt,pélyazati forras:2,8 MFt.

Programozott tulajdonsagu polimerdkiilonb6zd (NIPAAm-akrilsav) monomerek sugarza-
sos ojtasaval polisztirolra, polietilénre és pdieitereftalatra olyan felszineket alakitottak ki,
amelyekél a sejtkultirédk enzim alkalmazasa nélkil eluélkato

Kutatoév 1,8. Becsult intézeti raforditad2,6 MFt,palyazati forras 2 MFt.

Katalizator rendszerek és katalitikus folyamataisgalata

Kilénbdz PROX-katalizator rendszerekiéllitdsa, szerkezetik és katalitikus tulajdonsagaik
(célzott alapkutatas)

A szén-monoxid hidrogén jelenlétében lejatszéddepeacialis oxidacidja (PROX) hatékony,
szelektiv katalizatorainak kifejlesztése a tdaalag cellak széleskibbevezetésének egyik
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feltétele. Fontos szereplk van e katalizatoroknakllkban haszndlt hidrogén tisztitdsaban.
A kulonboz katalizator rendszerek szerkezeténelkddési mechanizmuséanak, a folyamat
kinetikajanak széleskér— nemzetkdzi egyutttikodésben is végzett - vizsgélatai soran a
kovetked fé6 eredményeket érték el:

Klalonb6 maodszerekkel kontrollaltan d@dllitott, kilonbdsd Au-Ti aranyd Au-TiQ
nanoszerkezeteket tartalmazd AuZi®IO, vizsgalata sorakimutattdk, hogy a katalizator a
PROX reakciéban aktivabb és szelektivebb, mintlecisan-hordozé nélkuli Au/TiQ.

Kidolgoztak olyan AuPt/Ti@QCe(Q rendszer édllithsanak feltételeit, amely Iényegesen
aktivabb és szelektivebb a Pt-t nem tartalmazo6 smdél. Mas feltételek mellett Pt
hozzdadasa az Au/Te rendszerhez, csokkenti annak aktivitasat és dnatékat. E
kilonbodségeket a fellleti nanoszerkezet alapjan értelrkezté

TiO2/Au/Si(100) modellrendszer vizsgalata alapjan meagébttak, hogy az arany csokkenti
a folytonos, zart Ti@ feddréteg katalitikus aktivitasat a CO oxidacioban am/TAO,
hatarfelileten fellép elektron kdlcsonhatasok kovetkeztében. Az arangoré@szecskék
hatasa a katalitikus tulajdonsagokra kisebb, minabi jelledi arany filmé.

MnOy és Au/MnQ Kkatalizatorokat szintetizaltak és kezeltek kilGrtbdmodszerekkel.
Bizonyitottdk a racsoxigén részvételét a PROX rigden, a CO és Fhdszorpcié kompetitiv
voltdt, az aranynak a mangan centrumokat staldliz#erepét. Alacsony (50-6€C)

hémérsékleten nagy szelektivitdst tapasztaltak, deakdiwitas kisebb volt, mint a TiO
hordozo6s mintan.

Megallapitottak, hogy a Pt/Ce@O oxidacios szelektivitasa jéval nagyobb, mintGaD-€.
Ennek oka a Pd-hidrid kéfdése miatti jelerds vizképsddés, mig Pt/CeDesetében a
hordozon van jelefis viz adszorpcio.

Ertelmezték a katalizator szelektivitasnmérsékletfiggésének mechanizmusat és meghataroz-
tdk az optimalis émérséklettartomanyt Pt/Ce90-110C) és CuO/Ce@ (150-170°C)
esetében.

Megallapitottak, hogy allandé mennyigegoxigén jelenlétében Pt/Ce@ a PROX
szelektivitAsnak maximuma van a szén-monoxid pliisgigomas flggvényében.

Kutatdév 8. Becsult intézeti rafordita®s,5 MFt palyazati forrds6,5 MFt.
Metan aktivaldsa Ga/H-ZSM-5 zeolitok@eélzott alapkutatas)

Alapvet cél: a metan aktivalasa és nagyobb szénhidrogénakikitasa soran az oxidacié
visszaszoritasa az oxigennél gyengebb oxidalo hadastrogén-oxid (NO) alkalmazasa
atjan.

Bifunkciés Me/Ga/H-ZSM-5 (Me = Mo, Co, Pt, Ag) kéira@itorokon NO bontasakor kétféle
aktiv oxigénformat azonositottak XPS, TPR, TPD, TSR vizsgalatokkal, valamint CO
adszorpcio Utjan és reakciokinetikai médszerrekealit vazba beépdil oxigén (Q) és a
gazfazisba juté rovid éleaktiv tranziens oxigén format {0

Kimutattak, hogy Mo/Ga/H-ZSM-5 katalizatoron azQN 250 °C hémérsékleten tortén
bontdsa révén a zeolit szerkezetbe beépllt akigeox— Q — szobatimérsékletil kezdve
reagal a gazfazisu metannal; 100 homérsékleten 6 %-os konverzi6 mellett 89 %-os
szelektivitassal aromas szénhidrogének keletkezAeks(’C homérsékleten kemiszorbealt
metan szpecieszek 25 %-gNval reagalnak, és 82 %-0s szelektivitdssal szirt®mas
szénhidrogénné alakul at az adott korlilmények koxdisulyban 1€ O, tranziens
oxigénformanak koszonkin.
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A kétféle aktiv oxigénforma kis dmérséklei aktivithsban és szelektivitasban jatszott
szerepének felismerése és bizonyitasa jgdesedmeny.
Kutatoév:2. Becsllt intézeti raforditdd7 MFt, palyazati forras2 MFt.

Kétfémes katalizatorok vizsgaldteszta alapkutatas)

Cél: foleg szénhidrogének atalakitasait katalizalé fémekPe, Ru, Ge, illetve aktivitas-
csokkend hatasu kulonbdz kombinacioik katalitikus viselkedésének (szelakdisanak és
aktivitasdnak) vizsgélataval U] informéciok szeezéskatalitikus aktiv helyek természétér
A fébb megallapitasok:

Pt fellletére levalasztott kis mennyiéége szelektiven blokkolja az (111) szimmetriajuakt
helyeket. Hasonl6 folyamat jatszédik le Ge-Rh kdidsatasnél nagy diszperzitasu Rh@y
katalizatoron. A kis mennyiségvs-Y2 fellleti rétegnek megfetelbn ugyancsak blokkolja a
Rh alacsony Miller-indek fellileti helyeit. Nagyobb mennyisgégén a Rh Kkatalitikus
aktivitasat megszunteti, valos#lag otvozetfazist kepez,

elektrokémiai aton ékllitott PtRh rendszer a két fém egyes katalitikigjdonsagait — a Rh
aktivitasat és a Pt szelektivitadsat - megtartja,

kilénb6d Pt:Pd aranyl hordozomentes katalizatorok szelgksi@ban a két fém aranyanak
megfeleb egyedi Katalitikus tulajdonsagai tukddinek az akrolein hidrogénezeés
melléktermékeiben.

A PtGe/ALO; katalizatoron szénkéfdés is lejatszédik, amely — ellentétben az egyfémes
mintaknal tapasztalt poliénes lttal +kOztiterméken keresztil jatszodik le.
Kutatdév:3. Becslilt intézeti raforditdd:3,5 MFt palyazati forra2,5 MFt.

Fellleti és tombi szerkezeti kutatagtkzta alapkutatas)

A kutatasok célja ismeretek szerzésésdsban katalitikus reakciok értelmezése céljabdl:
Nagymérték azonossagot — tébbek kozott felllatkomplex kép#dést — allapitottak meg
furan, tetrahidrofuran és a i@yis szénhidrogének platinan lejatszodé adszorpcikjana
régebben megallapitott mechanizmusa kozott.

A katalizator-kén izotOpcsere vizsgalatok eredményebizonyitjak, hogy a hidroszulfuralas
aktiv centrumai nem teljesen azonosak.8 kemiszorpcids helyekkel.

®Co (gamma-fotonok), illetve nehéz ionokk&fKr, °*Bi) torténs besugarzas hatasainak
kitett Zr és Hf foszfatok, valamint a Ti volframétabilis, stabilitasukat nagy sugardoézisok
mellett is megrzik, eredeti sajatossagaik (kristdlyszerkezetcsene képesség, elektromos
vezebképesséqg) alig valtoznak. Ti-foszfat viszont kis ddzisok hataséara is kardsod
amorf lesz.

Kllonb6d Osszetétdl, szol-gél modszerrel @llitott krom-vanadium oxidok szerkezetét,
termikus atalakuldsait vizsgéaltak. megallapitottédgy valtozd Cr/V aranyok mellett harom
osszetételnél alakul ki meghatarozott 6sszegképlefthatd homogén szerkezet.

Redukald, illetve oxidalé kezeléseknek kitett mdousos Fe-ZSM-5, Fe-FER, Fe-MCM-22,
illetve mezopérusos Fe-MCM-41, Fe-SBA-15 anyagoksitu Mossbauer spektrumainak
osszehasonlitdsa azt mutatja, hogy #/F€* redox folyamatban szerepet jatszé vas ionok
hanyadanak kialakuldsaban meghataroz6 a péruses) axgrkezete: a mezo- szerkezetben,
az amorf pérusfalakban elhelyezk&dszinte teljesen, mig a mikroporusos szerkezelden
vas-ionok gyakorlatilag egyaltalan nem vesznektrégalyamatban.

Kutatészam6. Becsult raforditasbér + 4,5 MFtebkjl palyazati forras:0,5 MFt
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lll. Hazai és nemzetkdzi kapcsolatok bemutatasa

A kutato-fejleszb tevékenység tulnyomo részét nemzetkozi és/vagyi leapytttntikddésben
végzik. A bemutatés egyuttikodési témakorok szerint torténik.

A PROX kutatasok az EU FP6 CA ,CONCORDE" projektetve MTA-CNR kapcsolat
keretében folynak oxid, Au/fémoxid nanodiszperzdsaerek vizsgalata terén svéd, gordg,
illetve olasz intézményekkel egyutikbdésben. A 3A/058 2004 NKFP projekt ,A hidrogén
tisztitAsara, valamint taroldsara alkalmas spedfikanyagok fejlesztése” alprogramja
keretében az ELTE Altalanos Fizika Tanszék, az MMBA és a Kémiai Kutatokézpont az
egyuttmikdds partnerek. Ebbe a témakoérbe tartoznak a CO shelekidacidja terén a
berlini Fritz Haber Intézettel korsZefellletkémiai mddszerekkel végzett vizsgalatokaés
kétfémes katalizatorok kutatdsaban, MTA-CNRS kemeth Poitiers-i Egyetem megfdiel
laboratériuma a & egyuttniikédé partner. Ukran-magyar TET egyuftkddésben metan
atalakitasra alkalmas nanoanyagok tulajdonsagaisgditak. A katalizis és tombi
szerkezetkutatasokban rendszeres egylitioiés alakult ki az ELTE, a SzTE, valamint a
KFKI telephely tébb intézetével.

A PGAA kutatasok és alkalmazasok terén az egyiktmés az EU FP6 keretében és NAU
tamogatassal folyik. dbb egydlttnikdédsk az EC JRC-IRMM (referencia-anyagokkal
foglalkozé EU tarsult kutatékozponti intézet, Belgi), CEA (Saclay), ILL (Grenoble) a
Lawrence-Berkeley és a Lawrence-Livermore nemaéiiatériumok, a Kentucky E., német,
francia, marokkoi laboratoriumok, valamint a KFkl@phely tébb intézete, az ATOMKI, a
Magyar Nemzeti Mlzeum, a Litoszféra Kutatdé Laboratd. Vizsgalatok folynak OAH
megbizasbol, tovabba a General Electric és a Méosé¥ szamara is.

A sugarbiztonsagi kutato-fejle$ztevékenység terén tdbbek kdzott sokoldall egyiktités
folyik neutron forrasok elledrzésében NAU ,support” program keretében, a nuldear
anyagok illegélis forgalmat korlatoz6 modszerekefgtésében, az EC Transzuran Intézetével
(Karlsruhe), a roncsolasmentes elemzés témakoraheBSARDA nemzetkdzi szervezet
keretében, az ICP-MS technika teren a Julich-i Bals Kutatointézettel. Akadémiakozi
egyuttmikddés keretében (MTA - Horvat Tudomanyos Akadérfoi)nak sugardozimetriai
k6zos kutatasok. A hazai egyuttkddés kornyezeti fleg talaj €s ndvény) mintakban hasado
és mas radioaktiv anyagok meghatarozasi médszkrédjlesztését célozza.6Fpartnerek:
BME Nukleéris Technikai Intézet, ELTE Szervetlen Agalitikai Tanszék, Orszagos
Elelmiszervizsgal6é Intézet, ZM Nemzetvédelmi Egyeted sugarbiztonsagi K+F teré f
hazai partnerek megbizoként: Orszagos Atomenergiaatdd, Paksi Atomémi Rt,
Radioaktiv Hulladékokat KezeKht.

A sugarzasos szennyvizkezelés terén kozos vizegdlalytak magyar-olasz TE€T keretben.
NAU Aaltal koordinalt nemzetkozi egyiittidodési projekt keretében szinezékek sugarzasos
degradaciojat vizsgaljdk. Polimerek sugéarzasdslliiasa és kezelése témaban (magyar-
torok, illetve — magyar-argentin TéT, MTA-CNR, iNe — Irani Tudomanyos Akadémia
egyuttmikddések): Polivinil alkohol alapu polimerek kése#lt sugartechnolégiai
folyamatellerzési célra, polimerizacié kinetikai vizsgalatokageztek, cellul6z sugarzasos
ojtasat végezték, polietilén és polipropilén, valanvezetképes polianilin kompozitokat
allitottak eb, akrilsav monomerekkel Uj hordozokat készitettekdezhnologiai alkalmazasi
céllal. A sugarhataskémiai kutatas-fejlesztés tbaarai egyuttriikodok: Veszprémi Egyetem
Altalanos és Szervetlen Kémiai Tanszék, BMGHiaWyag- és Gumiipari, valamint
Analitikai-kémiai és Kémiai-fizikai tanszékek, tdM#a Budapesti Orvostudomanyi Egyetem
Patoldgiai Intézete.

234



Az attekintés azt mutatja, hogy az intézet tevékéggnek egészét atfogé elemmé valt a
nemzetkozi egyuttiikodés mind a kutatas, mind az ahhoz kapcsolédaestps és
alkalmazas terén: A 2005-ben megjelent dolgozatok¥Ganak szetd kozott szerepel
kulfoldi tarsszerd. A témak tdlnyomdé tobbségében folyik nemzetkdzylggnikodés. Az
egyuttmikddés korszdir médszerek alkalmazasat teszi |éhét ebseqiti az intézeti kutatdk
ismertségét, hozzajarul az intézet nemzetkdzi elitgségéhez és egyben annak bizonyitéka is.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkdzi palyazatadvid értékelése

NKFP 3A/058-2004 sz. Funkcionalizalt fellletek ésjttése és alkalmazasa specifikus
biokémiai és kémiai rendszerekben - c. projektbenAa-TiO,, AuPt-TiO, és Au-MnQ
rendszerek kidolgozasa, és szerkezetlk, Kkatalitiselkedésuk vizsgalata terén elért
eredmeények a Il. fejezetben talalhatok. A palyéaatiilon jeleniséget ad az 1zotop Intézet
Kft gyartmanyfejlesztési kutatasainak bevonasa.

Részt vesznek az EU FP6 CA ,CONCORDE" projektbemelst 16 orszag 46 kutatohelyének
nanoszerkezétoxidok katalitikus alkalmazaséra iranyuld kutattikaordinalja. Az intézeti
katalizator- és kataliziskutatast az OTKA — létitgj@ta elismeri és tamogatja. 2005-ben hat
OTKA palyazat biztositott tovabbi forrasokat azémsti kataliziskutatashoz, elnyerésik e
kutatasok szinvonalat bizonyitja.

2005-ben az intézet a kovetkeEmakra kapott megbizast az OAH-tol:

- Element2 témegspektrométer tesztelése és kalipadiOAH-ANI-ABA-03/05). A
készulék analitikai teljesiképességének felmérése sordn meghataroztak egies s
mikroelemek, tovabba hosszu felezési ddepdionuklidok kimutatasi hatarat. Ez
utobbiak kdrnyezeti mintakbdl valé mérésére modsreigoztak Ki.

— A neutronforrasok mérésére kifejlesztett médszdretendezés tesztelése. A berendezés
tovabbfejlesztése a magyar NAU tamogatasi progréwetelményei szerint (OAH-ANI-
ABA-04/05). Mddszert fejlesztettek ki és hiteleig& az iparban mar nem hasznalatos,
kiemelten veszélyes PuBe neutron forrasok Pu taéiahk meghatarozasara. A médszer
tovabbfejlesztett valtozataval ismeretlen neutaméisok is azonosithatéak.

- Kozepes dusitdst uranmintdk koranak gammaspektipsikmeghatarozasa (OAH-
ANI-ABA-05/05). A csempészett, illetve talalt nukilés anyagok eredetének meghatéaro-
zasa szempontjadbdl kiemelten fontos a mintadk kdrdsmaerete. A tetsteges formaju
es kémiai Osszetételuran tartalmd mintdk koranak meghatarozasara agoil
egyedilall6 gamma-spektroszkdpiai médszert doldwozta

- Detektorok készitése, tesztelése, bemérése nagitadd nuklearis anyagok neutron- és
gamma-emisszidjanak vizsgalatadhoz (OAH-ANI-ABA-GB/0A Paksi Atomeimii Rt-
ben megsérult Uzemanyag kazettak nukleéaris anyaglni@nak meghatérozasara
roncsolasmentes, gamma-spektroszkopia €s neutrol#aa egylttes alkalmazasan
alapulé médszert dolgoztak ki €és megkezdték a loleds ellefrzését.

- Attekintés a nuklearis anyagok hazai felhasznabhsgOAH-ANI-ABA-07/05).
Megkezdték a nuklearis anyagok magyarorszagi fetié@dasarol készal dsszefoglald
anyag 0sszeallitasat.

E pélyadzatok mutatjak, hogy az intézet az OAH szamé&gzett folyamatos rutin ,hattéer”

tevékenység mellett rendszeresen vallal és ellédkbearis biztonsag és védettség garantalasat
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célzé fejlesztési feladatokat. Az eredmények alla@sa hozzdjarul az orszag nukleéris
biztonsaganak és védettségének ndveléséhez.

Radioaktiv Hulladékokat Kez&lKbzhasznu Tarsasag: ,Az ideiglenes nukleéris atdyalp
attelepitése” c. projekt keretében megkezdték am gkalmazasbol kivont PuBe forrasok
pluténium tartalmanak meghatarozasat az intézetbejesztett mddszer és nédrerendezés
segitségével, ami elengedhetetlen e forrasok végleigtonsagos taroldba helyezéséhez.

Az intézet résztvalje az EU-EURATOM 6-0s keretprogramjaban szereplUNMIG
(Fundamental Processes of Migration of Radioisatppeogramnak, melynek alaptetélja

a nagyaktivitasu radioaktiv hulladéekok (kiegett ledkis fitbelemek) végleges elhelyezését
biztosité kutatasok elvégzése. A program keret@ngmmos specieszelbketekben lejatsz6dé
diffazidjat vizsgaljak.

NAU: Poliizopropilakrilamid nanogélek sugarzasosbadlitasa. A pdalyazat elfogadasa
mutatja, hogy az Ugynokség az intelligens polimesagarzasos &llitasat perspektivikus
fejlesztési iranynak tekinti. NAU: Neutron Aktivéisi Elemzés Referencialis Adatbazisanak
Fejlesztése. A megbizas ténye mutatja az inté#eta végzett tevékenysége iranti bizalmat.
NKTH NAP VENUS 05 program keretében a PGAA moédszezen belll neutron optikai
fejlesztések indulnak, amelyek a palyazatban résétvallalatoknak keriilnek atadasra.

V. Az év folyaman megjelent jelenisebb publikaciok, szabadalmak
€s mas bemutathaté eredmények

1. Guczi L, Frey K, Beck A, Pet G, Daroczi CsS, Kruse N, Chenakin S: Iron oxide
overlayers on Au/SigSi(1 0 0 ) Promoting effect of Au on the catalyaictivity of iron
oxide in CO oxidation, Applied Catalysis A-Gene281, 116-125 (2005)

2. Séarkany A,Sajo6 |, Hargittai P,Papp Z, Tombacz E. Styrene oxide transformation on
SoQ-stabilised Ag nanoparticles prepared by gammeashgsls, Applied Catalysis A-
General 293, 41-48 (2005)

3. Teschner DWild U, Schogl R, Paal ZSurface State and Composition of a Disperse Pd
Catalyst after Its Exposure to Ethylene, JournaPhbysical Chemistry B, 109. 20516-
20521 (2005)

4. Paal Z, Wootsch A, Schégl R, Wild U: Carbon accumulation, deactivatiand
reactivation of Pt catalysts upon exposure to hyaoons, Applied Catalysis A-General
282, 135-145 (2005)

5. Séafrany A, Beiler B, Lészl6 K, Svec F: Control of pore formation in ar@porous
polymers synthesized by single-stgepadiation-initiated polymerization and cross-ligin
Polimer 46, 2862-2871 (2005)

6. Lakosi L, Nguyen CT,Bagi J Quantitative NDA of isotopic neutron sources, Agp
Radiation and Isotopes 63, 681-687 (2005)

7. Fuochi PG, Lavalle M, Marteli A, Corda U, Kovacs Margittai P Mehta K: Energy
Device for monitoring 4-10 MeV industrial electrancelerators, Nuclear Instruments and
Methods in Physics Research A, 546, 385-390 (2005)

8. Révay Zs: Memorial Issue in tribute and to hona themory of Prof. G. L. Molnar,
Journal of Radioanalytical and Nuclear Chemistry g805)
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VI. A kutatohely 2005. évi tudomanyos teljesitménygek fébb mutatoi

Az intézet neve: Kémiai Kutatoképont, 1zotopkutaitézet

Atlaglétszank 83 Ebi! kutatd:
35 év alatti, intézeti allomanyban tefiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismejestt) publikacio szama:
Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos pubibkezama

Ebksl idegen nyeli kulfoldi folydiratban: 46  idegen nydhhazai folyoiratban:

nemzetkdzi egyuttitkodés keretében: 45  SCI éltal regisztrélt folydigat

Osszesitett impakt faktor: 86,73 osszes hivatkezama

0sszes hivatkozés szama onidézetek nélkul:

Megjelent konyv: - konyvfejezet: 2 jegyzet:

ebbsl magyar nyelven kényv: - konyviejezet: - jegyzet:

Megvédett PhD értekezés: 1 Megvédett MTA doktaekezés
Bejelentett taldlmanyok szama: - Megadott szabzalaszama:

ebbjl kilféldon: - ebbjl kilféldon:

Ertékesitett szabadalmak szama:

Nemzetkdzi rendezvényen tartott tudomanyos
szébelielbadasok szama: 41 poszterek sZama

Rendszeres hazai féfeku oktatasi tevékenységet végzszama
Nemzetkdzi tud. bizottsagi tagsag: 6 Nemzetkdlgidioat szerk. tagsag:

Az idészak folyaman a teljes koltségvetési tamogataegesz 338,4
Beruhazasi tAmogatas: - MFt Fiatal kutatishilyek szama

Az év folyamén rivelt OTKA témék szama:
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 15,6

Az év folyamén rivelt NKTH palyazat témainak szama:
NKFP: 2 A targyévre vonatkoz6 szédgséallomany: 49,7
Egyéb: - A targyévre vonatkoz6 szédésallomany: -

Az év folyaman riivelt NFT témak szam%
A targyévre vonatkozo szédésallomany: 2,2

Kulfoldi vagy nemzetkozi forrasbol imelt témak szanta
EU forrasbdl: 2 A targyévre vonatkoz6 sZatasallomany: 2,7
Egyéb: 2 A targyévre vonatkoz6 szstésallomany: 1.4

Egyéb palyazatok keretéberiivelt témak szanta
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 4,9

Nem palyazati ks megrendelés keretéberfivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szémésallomany: 95,9

Kiilss alvallalkozokkal kétott szebrésallomany?: -

38
19

86
77

19
63

945
712

4
5

MFt
4

10
MFt

2
MFt
MFt

1
MFt

4
MFt
MFt

1
MFt

31
MFt

MFt
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