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I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

A kutatékozpont f6 feladata a kémia és a vele rokon tudoménydgak (elsdsorban az
¢lettudomanyok, az anyagtudomany, a kornyezettudomanyok és a nanotudomanyok) fontos
teriiletein olyan alapvetd és nemzetkozi szinvonali tudoményos kutatasok folytatasa, amelyek
nagyobb létszamu kutatocsoportok Osszehangolt tevékenységét és korszerli nagymiiszeres
modszerek koordinalt alkalmazasat igénylik.

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

A kozpont tevékenységében lényeges szerepiik van a hazai, ill. az eurdpai iparvallalatokat
segitd, a versenyképesség fokozasat, korszerli termékek és eljarasok kidolgozasat szolgald
kutatasi programoknak. Ebbdl a szempontbol kiemelkedd jelentésége van a 2004-ben elnyert,
,»Kémia az életmindség javitasaért” c. (GVOP) koordinacios kutatdkdzponti palyazat feladatai
2006. évi teljesitésének. A kitlizott célok elérését jelentds mértékben segitette az eurdpai
programokban valo részvétel, illetve az a tény, hogy a kozpont két intézete eurdpai kivaldsagi
kozpontként miikodott a biomolekularis kémiai kutatdsok és a nanotudomdnyi kutatdsok
tertiletén.

Az MTA Kémiai Kutatokoézpont 2006. évi tudomanyos kutatdsait a funkciondlis anyagok
kémiai kutatasa, eléallitdsuknak, szerkezetiiknek és tulajdonsagaiknak vizsgélata foglalta
egységes keretbe.


mailto:palg@chemres.hu

A kutatasi tevékenység 6 iranyai a kovetkezok voltak:

— Biomolekularis és szerves kémiai kutatasok, kiilonos tekintettel a biomakromolekulak
¢lettani szerepére, Uj gyogyszer-hatdéanyagok, diagnosztikumok kidolgozasara,

— Feliiletkémiai és kataliziskutatasok, kiilonds tekintettel a nanotudoményi ¢és
nanotechnoldgiai kutatasokra, illetve alkalmazasokra,

— Szerkezeti kémiai és reakcidkinetikai kutatasok, kiilonds tekintettel a szupramolekuléris
anyagok tanulmanyozasara ¢és 01j szerkezetkutatdsi modszerek bevezetésére,

— Anyagtudomanyi és kornyezeti kémiai kutatdsok, kiilonds tekintettel 0j, funkcionalis
anyagok eldallitdsara, kornyezetbarat eljarasok kidolgozésara ¢és a hulladékok
hasznositasara.



V1. A kutatohely 2006. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokoézpont

Atlaglétszam™: 360 Ebbél kutato®:

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent 6sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacid szama:
Az év folyaman megjelent Gsszes tudomanyos publikacio szama®:

Ebbdl idegen nyelvii kiilfoldi folyodiratban: 208 idegen nyelvii hazai folyoiratban:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 109 SCI altal regisztralt folyoiratban:

Osszesitett impakt faktor: 462,754 osszes hivatkozas szama*:
0sszes hivatkozas szama Onidézetek nélkiil:

Megjelent konyv magyarul: 0 konyvfejezet: 10 jegyzet:
idegen nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 40 jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 8 Megvédett MTA doktori értekezés”:
Bejelentett talalmanyok szama: 4 Megadott szabadalmak szama:
' ebbdl kiilfoldon: 0 ebbdl kiilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szama:
Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama®: 151 poszterek szama:

Rendszeres hazai felséfokua oktatasi tevékenységet végzOk szama':

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 30  Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas Gsszege®:
Beruhazasi tamogatas: 0 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szdma®:

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama:
NKFP: 10 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 21 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

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

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol mitvelt témak szama™™:
EU forrasbol: 10 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 6 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama'?:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™:

1631

85,7

146,3
11,2

375,7

87,0
12,5

32,2

293,3

208
84

302
301

207

4310
3748

w Oo

O O

138

52
41

MFt
21

42
MFt

31
MFt
MFt

15
MFt

16
MFt
MFt

MFt

99
MFt

MFt







Kémia,i Kutat()k,iizpont i
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I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

Nemzetkdzi szinvonali tudomdanyos kutatdsok folytatdsa az €16 szervezetek kémiai
folyamatainak, az ezekben szerepet jatszo molekulaknak a megismerése, a folyamatok
kedvez0 iranyu befolyasolésa, illetve a molekulak tervezése és szintézise teriiletén.

Az intézet tovabbi feladatai voltak a kovetkezOk: részvétel az egyetemi oktatasban és a
posztgradudlis képzésben, szakmai tanicsadds, valamint gyakorlati célu kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

Az intézet fontos kotelezettségei kozé tartozott 2006. évben mind a hazai, mind az eurdpai
kutatasi palyazatok id6szerti feladatainak teljesitése.

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

Nukleotidkémiai és peptidkémiai kutatasok

A GVOP altal tdmogatott, hazai konzorciumi egylittmiitkodés keretében, modositott uracil-
tartalmt oligonukleotidokat szintetizaltak az uracil-DNS endonukledz (UDE) enzim ko6tédési
tulajdonsagainak tanulmanyozéasa céljabol. Az emlitett enzim szubsztrat-specificitasanak
vizsgélatdhoz egy kettdsen jelzett U-tartalmi oligomert (egy hajtli formaban stabilis
molekularis jelzot) is szintetizaltak.

Tekintve, hogy az UDE enzim a teljes atalakuldssal fejlddé rovarok egy adott fejlodési
stadiumaban fontos szerepet jatszik, ezért megismerése, kiilonb6zé molekularis biologiai
alkalmazasokon kiviil, esetleg lehetévé tenné 1) tipusu rovarirtd szerek kifejlesztését is.

Uj, 5-szubsztitualt-uracil peptid-nukleinsav (PNS) épitéegységek, majd ezek felhasznalasaval
modell PNS-oligomerek eldallitasat célz6 munkajuk soran Pd-katalizalt keresztkapcsolasok
alkalmazasaval harom 1j S-alkinil- és hat 0j 5-aril-uracil-PNS monomert allitottak eld.
Megallapitottak, hogy az S5-aril-uracil-PNS monomerek eldallitasanal a normal Stille-
kapcsolasok hozama magasabb, mint az alternativ inverz Stille- vagy Suzuki-kapcsolasoké.
Az 5-aril-, ill. 5-alkinil-uracil bazisokat tartalmazé peptidnukleinsavak, varhatolag erds és
szelektiv hibridizacios tulajdonsagaik folytan, elsdsorban analitikai célra, géndiagnosztikai
szerekként (pl. PNS-mikrochipekben) alkalmazhatok kiilonféle korokozok kimutatasara. Ezen
kiviil, antiszensz vagy antigén oligonukleotidokba beépitve elvileg terapids célra is
alkalmasak lehetnek.

A glikopeptidek kulcsszerepet toltenek be a sejtfelismerési folyamatokban. Kisebb
molekulatomegili glikopeptidek szintézisére és gydgyszerként torténd felhasznalasukra szamos
sikeres probalkozas tortént. Az O-glikozidos kotést tartalmazd glikopeptidek terapias célu
alkalmazasat viszont kémiai €és enzimatikus instabilitdsuk korlatozza. Az anomer pozicidban
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formilcsoportot tartalmazé C-glikozidok ezért fontos intermedierjei lehetnek szdmos
biologiailag hatékony peptidszarmazék szintézisének. A formilcsoport bevitele azonban, a
cukormolekula anomer szén atomjara, meglehetésen problematikus. Az irodalomban leirt
eljarasok hatranyai — draga alapanyagok, a formilcsoport regeneralasaval jar6 tobblépéses
reakciok, valamint a 6zonolizis erds oxidativ koriilményei — korlatozzak ezen moddszerek
hasznalatat. [B-Tetrabenzil- és tetraallil-galaktozil- ¢és gliikozil-cianidokb6l komplex
aluminium-hidridekkel (DIBAL, Red-Al) végzett reduktiv hidrolizissel, telitett és telitetlen 1-
formil C-glikozidokat allitottak ¢lé. A telitetlen formil C-glikalok redukcidjaval 2-deoxi-
cukor aldehidek allithatok eld, amelyek értékes intermedierek deoxi-cukrokat tartalmazd
gyogyszerek  szintézisében. A  formil-C-galaktopiranozidbol — Strecker-reakcioval — [-
aminonitrileket allitottak eld, amelyekbdl szilardfazisu peptidszintézissel peptidlancba
épithetd C-glikoaminosavak nyerheték. Vizmentes koriilmények kozott aceton-cianhidrin
cianid-donor és kiralis amin reagenssel (S-1-metil-benzilamin) aszimmetrikus Strecker-
eredményezte tetrahidrofuranban. Forditott diasztereoszelektivitast tapasztaltak diklormetanban.
Kutatdi kapacitas: 5,5 16, ebbdl intézeti allomanyban: 5,5 10. Becsiilt intézeti raforditas: 31 M Ft,
ebbol palyazati forras: 8,7 M Ft

Szintetikus szerves kemiai kutatasok

Palladium-katalizalt keresztkapcsolasos reakciok vizsgalata soran 1j, piridazinnal kondenzalt
szdrmazékok szintézisét oldottdk meg. Kimutattdk az 0j szdrmazékok antiplazmodidlis
hatasat. Triazinszarmazékok korében neurokémiailag értékes vegyiileteket szintetizaltak,
azonositottak és meghataroztak a szerkezetiiket.

Piridingytir(is ikerionos vegyiiletek korében 0 tandem-tipusu gyliriitranszformaciot mutattak
ki, aminek segitségével kordbban nem ismert gylirlivazak szintézisét oldottak meg.

A bifunkciondlis, kinin alapt organokatalizatorok alkalmazasi korét tovabbi Michael-tipusu
addiciokra is kiterjesztették. Vizsgaltak a reakciok mechanizmusat. A reakciok lefutdsanak
leirasara 1y mechanizmust javasoltak.

Fazisjelolési technikat alkalmaztak Lawesson-reagensek feleslegének, illetve maradékanak
eltavolitasa céljabol. fgy egy régota fennalld szintetikus problémat sikeriilt megoldaniuk. A
technikat az elmult évben tovabbfejlesztették, s igy a fluoros kémianak egy 0ij valtozatat
sikertilt kidolgozniuk.

Kutatoi kapacitas: 13 16, ebbdl intézeti allomanyban: 12 {6. Becsiilt intézeti raforditas: 85 M
Ft, ebbdl palydzati forras: 12 M Ft

Természetes szerves anyagok kutatasa

Vinkaminbol kiindulva félszintézissel négy 1épésben magvalositottak a (-)-vinkapusszin
eldallitasat.

A 8-0xo0-ergolén sikeres szintézise alapjan olyan, a D-gyliriben 6ttagi ergolin-szarmazékot
készitettek, mely az eddig nem szintetizalt egyetlen klavinalkaloid, a cikloklavin
eldallitasanak utolsod intermedierje. Az utolsd 1épésként megvalositandd ciklopropan-gytri
kialakitasat modellvegyiileteken tanulmanyozva, sikeres moédszert dolgoztak ki, melynek
alapjan a cikloklavint kis mennyiségben kimutattak, izolaltak, és szerkezetét igazoltak.

A lizergsav-szarmazékok epimerizacidjanak vizsgalata soran eddig nem tapasztalt
dimerizaci6 révén keletkezd sztereoizomerek szerkezetének és térszerkezetének tisztazasat



kovetéen (NMR- ¢és krisztallografiai-mddszerek révén) a reakcidé mechanizmusat is
felderitették, részben kémiai uton, részben kvantumkémiai szamitasok segitségével.

Uj, glitkozidaz-inhibitor hatasa polihidroxi-piperidinek és -pirrolidinek enantioszelektiv
szintézisét tovabbfejlesztve, egy francia kutatohellyel kooperdlva, tovabbi 12 szarmazékot
allitottak el enantioszelektiv uton.

Az alkaloidok enantioszelektiv szintézisében az optikailag aktiv pipekolsav és szarmazékai
fontos intermedierként szerepelnek. Mind maganak a pipekolsavnak, észterének, Weinreb-
amidjanak, mind pedig 4-acetoxi- ¢és 4-hidroxi-szarmazékainak gazdasidgos és
enantioszelektiv eléallitdsdt megvalositottak. Az epiquinamide nevii, békabdrbdl izolalt
kinolizidin-vazas alkaloid totalszintézisét racém formaban befejezték, s megkezdték a
pipekolsav enantiomer szdrmazékainak felhasznédldsdval az optikailag aktiv alkaloid
szintézisét.

Kutatoi kapacitas: 5,5 10, ebbdl intézeti allomanyban: 5,5 6. Becsiilt intézeti raforditas: 37 M Ft,
ebbol palyazati forras: 6 M Ft

Molekularfarmakoldgiai kutatasok

Meghataroztdk egy korszerii, leukémia elleni gyodgyszer, az Imatinib (Novartis Pharma)
szelektiv kotddését human ay-Savas glikoprotein (AGP) genetikai varidnsain. Megallapitottak,
hogy az F1S-varidansnak domindns szerepe van a gyogyszer specifikus kotédésében.
Tanulmanyoztak a lehetséges kotddési gyogyszer-interakciokat.

CD/UV-Vis spektroszkopias vizsgalatokkal részletesen feltartak a tojasfehérjében talalhato,
az emberi szérum AGP-vel homoldg fehérje ligandumkotd sajatsagait. Megallapitottak, hogy
a két fehérje specifikus kotéhelye nagyfoku szerkezeti hasonlosagot mutat. Igazoltak, hogy
anti-prion  és  anti-amiloid hatasi  gyogyszerek jellegzetes képvisel6i  savanyu
poliszacharidokkal (heparin, kondroitin-szulfat) ionos koélesonhatasok altal stabilizalt nem-
kovalens komplexeket hoznak 1étre.

Karotin-ciklodextrin ~ vizoldhatd  komplexeket vizsgaltak  kiroptikai ~modszerekkel.
Meghataroztak a komplexek aggregéacids hajlamat, in vitro tesztben jellemezték a komplexek
antioxidans tulajdonsagat. HPLC-s analitikai modszert allitottak be a komplex vizsgalatara.
Kutatoi kapacitas: 5,6 10, ebbdl intézeti allomanyban: 5,1 10. Becsiilt intézeti raforditas: 30 M Ft,
ebbdl palyazati forrdas: 1,2 M Ft

Neurokémiai kutatasok

Azonositottak egy glutaminsav altal kozvetleniil kivaltott, GABA-felszabadulassal jaro
folyamatot, és modellt dolgoztak ki a mechanizmus magyarazatara. A modell az alapkutatast
tekintve jelentOs eldrelépést ér el: kozvetlen kapcsolatot teremt a serkentd és gatld agyi
folyamatok kozott. Ugyanakkor az alkalmazott kutatasban is 0j stratégiat nytjt a fokozott
glutaminsav-aktivitassal jar6 agyi rendellenességek (pl. epilepszia, ischemia) gyogyszeres
kezelésében.

A gamma-hidroxi vajsav (GHB) hatdsmechanizmusat vizsgaltdk a fiiggdség kialakuldsaért
felelos agyteriiletbdl, a nucleus accumbensbdl készitett szovetszeleteken. Kimutattak, hogy
GHB hatdsara az asztroglia sejtekben kalciumionok szabadulnak fel az intracellularis
kalciumion raktarakbol, és az asztroglia sejtek nem vezikularis transzporttal glutaminsavat
adnak le. Kisérleteik ramutatnak a gliasejtek szerepére a fiiggdség kialakuldsdban, és ezzel Uy
terapias lehetdségek kidolgozasahoz szolgaltatnak fontos hattérinformaciot.



Célfehérje szerkezeten alapuld protokollt dolgoztak ki vegyiiletek kotddési kolcsonhatasanak
in silico szkrinelésére. Molekulamechanikai és molekuladinamikai szamitasi modszerek
kombinalt alkalmazasaval modellezték két célfehérje-bakteridlis Glu-transzporter ¢és
metabotrop glutaminsav-receptor kotdédomén farmakoforjat. Kezdeményezésiik nagy-
hatékonysagu, neuroprotektiv hatasti molekulak tervezésében nyljt segitséget.

Kutatoi kapacitas: 8 16, ebbol intézeti allomanyban: 8 6. Becsiilt intézeti raforditas: 58 M Ft,
ebbol palyazati forras: 6 M Ft

Farmakobiokémiai kutatdsok

Szendvics konfiguracioban tartott humén és patkany primer majsejtekben vizsgaltak endogén
vegyiiletek és xenobiotikumok metabolizmusat és transzportjat. Eredményeik igazoljak, hogy
az in vitro korilmények kozott is a képzddd metabolitok a kanalikularis Mrp2 és a
szinuszoidalis Mrp3 transzportereken keresztiil elimindlodnak, hasonléan, mint in vivo
kortilmények kozott. Ez az eredmény igazolja, hogy a transzporterek in vitro koriilmények
kozott is specifikusan transzlokadlédnak a mdjsejtek membranfelszineire, és ez a modell
alkalmas a transzporterek szabalyozasanak - gatlasanak, aktivalasanak - in vitro
modellezésére. A csoport kutatoi altal kidolgozott modszer alkalmas arra, hogy a
gyogyszerfejlesztések soran vizsgalando potencidlis interakciokat elére jelezze. Hozzajarul a
transzport folyamatokat érintd toxikus interakciok mechanizmusanak felderitéséhez is.
Kutatoi kapacitas: 4 16, ebbol intézeti allomanyban: 4 16. Becsiilt intézeti raforditdas: 32 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: 4,5 M Ft

A Semmelweis Egyetem Transzplanticios és Sebészeti Klinik4javal kialakitott
egylittmiikodés keretében vizsgaljadk a transzplanticiora keriild (donor) méj gyodgyszer-
lebontd (méregtelenitd) képességét. A diagnosztikai rendszer a gyogyszer-metabolizmushan
résztvevd CYP-enzimek aktivitasanak és gén-expressziojanak meghatarozasan (fenotipizalas)
alapul. Ezzel lehet6ség van arra, hogy vérbdl torténd mérésekkel kovetkeztessenek a madj
aktualis gyogyszermetabolizald képességére, valamint arra, hogy eldre jelezzék a donor m4;j
esetleges csokkent gydgyszermetabolizald képességét, ami befolyasolhatja a beteg
gyogyszeres kezelését, csokkentve a felesleges gyogyszeres terhelést.

Erzékeny, kvalitativ és kvantitativ LC-MS/MS modszert dolgoztak ki a transzplantalt
betegeknél immunszupresszansként alkalmazott cyclosporin-A(CSA)-nak és metabolitjainak
vérbdl torténd meghatarozasara, ami a klinikai gyakorlatban rutinszertien alkalmazott mérési
technikakat kiegészitve, segit kiilonbséget tenni az alacsony CSA-szint okozta szerv-
kilokdédés, valamint a magas CSA- és CSA-metabolit szint okozta toxicitas kdzott.
Megallapitottak, hogy emberben a dehidroepiandroszteron a PXR (pregnan X receptor) és
CAR (konstitutiv androsztan receptor) nuklearis receptorok aktivalasan keresztiil indukalja a
CYP2B6, CYP2C9, CYP2C19 és CYP3A4 enzimeket.

Kutatoi kapacitas: 8 £6, ebbol intézeti allomanyban: 4 £0. Becsiilt intézeti raforditas: 38 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 15 M Ft

Szenzibilizatorok fotodinamikai kutatasa

Ujonnan szintetizalt szenzibilizatorok fotodinamikus hatasat vizsgaltik sejttenyészetben a

crer
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Az edzésnek és a sportoloknal hasznalatos étrend-Kiegészitoknek a hatdsat meghataroztak
egyes redox paraméterekre €s idegrendszeri funkcidkra allatmodellekben, hogy megallapitsak
azok kihatdsat a szervezet altalanos allapotara, kiilonds tekintettel az emlékezOképességre.
Vizsgaltak az ellés koriilményeinek hatasat borjuk és az anyaallatok redox és antioxidans
paramétereire szarvasmarhanal. Megallapitottdk, hogy ezeknek a paramétereknek az
ujsziilottek egészségi allapota €s €letbenmaraddsa szempontjabdl meghatarozé jelentoségiik
van.

Kutatoi kapacitas: 2 16, ebbdl intézeti dallomanyban: 2 10. Becsiilt intézeti rdaforditas: 15 M Ft,
ebbol palyazati forras: 2 M Ft

Szénhidratkémiai kutatasok

Eljarast dolgoztak ki a klinikai kiprobalas alatt all6 Dermavir, terapias AIDS-vakcina
szénhidrat-egységének szintézisére. Ugyancsak eljarast dolgoztak ki a Dermavir-vakcina
szénhidrattal modositott polimer komponensének gyartasara. Az emlitettek révén
megteremtették a Dermavir-vakcina hazai gyartdsanak eléfeltételeit. Az el6z0kon tulmenden
masodgeneracios vakcinak kifejlesztéséhez 11j szénhidrat-egységeket szintetizaltak.

A glikézaminoglikdn oligoszacharidok kutatasanak teriiletén, szintetizaltdk a heparan-
szulfatnak a prionok kotddésért felelds tetraszacharid egységét. Glikozaminoglikan
oligoszacharidok tobb aza-cukortartalmi analogjat is eldallitottdk bioldgiai vizsgalatok
céljara.

Kutatoi kapacitas: 5 16, ebbdl intézeti allomdnyban: 5 6. Becsiilt intézeti raforditas: 32 M Ft,
ebbol palyazati forras: 15 M Ft

IT1. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Hazai kapcsolatok

A hazai MTA-kutatohelyekkel és a felsGoktatasi intézményekkel igen gylimolcs6zo
egylittmiikddéseket folytatnak, ezek mind az oktatds, mind a kutatas teriiletére kiterjednek.

Az oktatbmunkaban valo intenziv részvételiket mutatja, hogy az Intézet 8 kutatdja
rendszeresen végez oktatasi tevékenységet az ELTE-n, ill. a Semmelweis Egyetemen.

Az MTA SZBK Enzimologiai Intézettel, az MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatocsoporttal €s a
MolCat Tudomanyos Kutato és Fejlesztd Bt-vel egyiittmitkddve, kimutattak és jellemezték az
uracil-DNS-endonukleaz enzimet. Meghataroztak a stabilitasat Drosophila sejtextraktumok-
ban a fejlédés kiilonbozd stadiumaiban.

A ,Novényvéddszerek kolcsonhatasa human efflux transzporterfehérjékkel” c. témaban a
szegedi Solvo Biotechnology partnerintézménnyel egyiittmiikodve, megallapitottak, hogy a
kloracetanilid herbicidek szerkezetiiktdl fiiggden aktivaljak az MDR1 ATPase aktivitast. Az
MRP1 csak glutation jelenlétében mutatott kdolcsonhatdst kloracetanilid herbicid
metabolitokkal.

Igen eredményes kutatdsi egyiittmiikodéseket alakitottak ki a Szegedi Tudomanyegyetem,
Mikrobiologiai Tanszékével multidrog-rezisztencia gatlasanak vizsgalatara, valamint a
Semmelweis Egyetem Orvosi-vegytani Tanszékével kondenzalt piridazin-szarmazékok
eldallitasa céljabol. Az eredményeket kozos publikaciokban foglaltak Gssze.

A Semmelweis Egyetemmel igen gylimdlcs6z6 kapcsolatokat hoztak 1étre tobb teriileten is.
fgy pl. a kozos kutatasok soran megallapitottdk, hogy a gamma-hidroxi-vajsav specifikusan
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kotédik a nucleus accumbens, valamint a globus pallidus agymintakbol izolalt szinaptikus
membranfrakcioban. Meghataroztak, hogy az edzés, valamint a sportoloknal hasznalatos
étrendkiegészitbk mely redox paraméterekre ¢és idegrendszeri funkciokra (féleg az
emlékezOképességre) vannak hatassal allatmodellekben. Ezekrél az eredményekrél 2006-ban
két kozos publikaciot jelentettek meg.

A Pécsi Orvostudomanyi Egyetem karotinoidkémiai munkacsoportjaval folytatott
egylittmiikodés két kozos publikacidt eredményezett az év folyamdn a szemiszintetikus
karotinoidok szerkezetvizsgalatar6l. A Richter NyRt-vel végzett k6z6s munkarol is kozos
publikacidkban szamoltak be.

tanulmanyoztdk. Az egylittmiikodés eredményeként azonositottdk a patkanyagykéregbdl
izolalt mitokondrium frakciot.

Ugyancsak ennek az egyetemnek az Allatorvosi Karaval egyiittmiikodve, meghataroztak a
sziiletés folyaman ¢és a roviddel utana vaéltozd redox ¢és antioxidans paramétereket
szarvasmarhandal, ami az 1jsziilottek egészségi allapota és életbenmaradasa szempontjabol
meghatarozo jelentdségii.

Az intézet kutatdi szervezték meg a budapesti 16. International Symposium on Microsomes
and Drug Oxidations (MDO 2006) konferencidt. A rendezvényen 22 orszagbol 391
tudomanyos kutatd vett részt. Részt vettek a 13th FECHEM Konferencia, 2006. Sopron
megszervezésében is.

A hazai egyetemekkel folytatott kutatdsok eredményességét a 9, 2006-ban kozosen
megjelentetett publikacio fémjelzi.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet nemzetkozi egyiittmiikddései igen jelentések mind a tudomanyos, mind az ipari
kapcsolatokat illetden.

A ,,Varhatéan multidrog rezisztenciat gatldé benzotiazolok™ c. témdaban (egylittmiikodd
partner: University of Ankara, Tordkorszag) uj tiazollal kondenzalt gylirlivazakat
szintetizaltak.

Uj palladium-katalizalt kapcsolassal egybekotott gytirtizarast dolgoztak ki a University of
Antwerpen (Belgium) kutatéival.

Az Oakland University, USA kutatdival kozosen fluoros Lawesson-reagenseket fejlesztettek
Ki.

Enzimes reakciok alkalmazasit kezdték meg nitrogén-heterociklusok atalakitdsara a
University of Vienna (Austria) biokémiai kutatocsoportjaval.

Az ,Uj gliikozidaz inhibitor hatisi polihidroxi heterociklusok szintézise és biologiai
vizsgalata” c. témaban (egyiittmiikodd partnerek: Ecole Polytech. Fed. Lausanne, Lab.
Glycochim. et Asymm., BCH, Lausanne, Sviajc; Universit¢ de Paris V. Lab. De
Pharmacognoise, Franciaorszag) 0j szintézismodszert dolgoztak ki, s 22 {ij mintat allitottak
eld. A mintak bioldgiai vizsgalatat a svajci intézetben végzik.

Japan kutatokkal folytatott tudomanyos egylittmiikodés keretében (Faculty of Pharmaceutical
Sciences, Mukogawa Women's University, Nishinomiya) egy 4llati eredetli lipokalin, a
tojasfehérje o-savany glikoproteinje ligandumkdotd sajatossagait vizsgaltak CD/UV-Vis
spektroszkopiaval. A munka eredményeit kozdsen publikaltak.

Az 5-HT3a receptormodell tanulmanyozasat az University of Alaska, Fairbanks (USA)
kutatoival kozosen folytatjak. 2006-ban egy kdzds publikacio sziiletett az eredményekrol.
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Az University of Turku (Finnorszag) biokémiai kutatocsoportjaval folytatott kutatasok,
amelynek téméja [CTH]JEBOB kotédésének alloszterikus modulélasa GABAa receptorokon egy
kozos publikaciot eredményezett 2006-ban.

Az Institut fir Physiologie, Universititsklinikum Charité (Humboldt-Universitit, Berlin)
kutatoival igen eredményes kapcsolatokat sikeriilt kialakitaniuk az epileptikus folyamatok
mechanizmusanak feltarasban. Az eredményeket k6zos publikacidban kozolték.
Egyiittmikodve a Lengyel Tudomanyos Akadémia Institute of Pharmacology, Krakow
kutatocsoportjaval, egy kozos publikaciot jelentettek meg.

Kinai-Magyar TéT-egyezmény keretében 35 1j PDT-vegyiiletet allitottak eld, meghataroztak
a szerkezetiiket, és elvégezték az in vitro teszteléseket.

Magyar-Szlovén TéT-egyiittmiikddésiik (egytittmiikddod partner: Ljubljanai Egyetem) f6 célja
a koleszterin homeosztazis és a gyodgyszermetabolizmus kozti kolcsonhatisra vonatkozo
ismeretanyag bdvitése. Ezen belill: a gyodgyszerhatdsok kovetkeztében a koleszterin
homeosztazisaban fellépd valtozasok meghatarozasa transzkriptom és szterol-metabolom
szinten. Az ugyanazon sejtekbdl szarmazo, proteomanalizisre szant mintdk tovabbi vizsgalata
az EU PF-6 Steroltalk program keretében torténik.

Megbizasos szerzOdéses egylittmiikodést folytatnak a Hawaii Biotech amerikai
gyogyszerkutatd céggel egy lutein szarmazék szérumfehérjekotddésének CD/UV-Vis
spektroszkopias vizsgalatara, valamint egy astaxanthin szarmazék és az emberi 5-lipoxigenaz
enzim  kolcsonhatasdnak  tanulmanyozisara  (CD/UV-Vis spektroszkopias és
molekulamodellezési modszerekkel). Az egyiittmikodés eddigi  eredményeit kozos
publikacidban foglaltak ossze.

Jelentds volumenti szintetikus szerves kémiai szerzddéses kutatasokat végeztek az ALTANA
Pharma (Konstanz, Németorszdg) és a Sigma-Aldrich (Steinheim, Németorszag) cégek
részére.

Wellcome Grant tdmogatdsaval folyd projekt keretében vy-hidroxivajsav agyi szerepét
tanulmanyoztak. A koz6s munka eredményeként egy publikaciot jelentettek meg.

Az Intézet nemzetkozi egyiittmiikddéseinek sikerét jol mutatja, hogy 2006-ban Gsszesen 18
publikacidjuk jelent meg ezek eredményeirdl.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

A hazai K+F egyilittmiikodések koziil kiemelenddk a kozds konzorciumi péalyazatok (NKTH,
Jedlik Anyos palyazat), amelyeket vallalatokkal és egyetemi kutatohelyekkel (pl. Cyclolab
Kft, Pécsi Orvostudomanyi Egyetem, ELTE Biokémia Tanszék) egyiitt folytatnak.

A targyévben az intézet projekt-tevékenységének legmeghatarozobb eleme a 2005-ben
elnyert, ,Hatéanyag-tervezés népegészségiigyileg kiemelten fontos megbetegedésekben
szerepet jatszo validalt célmolekuldk alapjan” elnevezésti (MEDICHEM II) NKFP-palyazat
témaiban végzett kutatas volt. A kilenctagu, ipari partnereket is magéaba foglalé konzorcium
keretében szerves kémiai, biokémiai és orvostudomanyi kutatasok osszehangoltan folynak. E
haroméves projekt soran mar eddig is 1ényeges eredmények sziilettek érrendszeri, daganatos
¢s idegrendszeri megbetegedések felismerését segitd diagnosztikai eljarasok kifejlesztésében.
Az 1j, gyogyhatasi molekuldk szintézisének tanulméanyozésa eredményeképpen egy
szabadalmi bejelentés is tortént.
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A ,Kémia az életmindség javitasaért” c. Koordindcios Kutatokozpont palydzat keretében a
kutatasi eredmények ipari hasznositasaban torténtek jelentés 1épések, ujabb ipari partnereknek
a projektbe valé bevonasa valdsult meg.

A, Transporter Explorer” GVOP-projekt keretében bakteridlis homolog rontgenszerkezet
alapjan modellezték a human gamma-aminovajsav transzporter 1 altipusanak haromdimenzios
szerkezetét, majd a vegyliletet a www.translib.chemres.hu vegyiiletkonyvtar adatai alapjan
validaltak. Azonositottak egy L-Glu altal kozvetleniil kivaltott, GABA-felszabaduléassal jard
folyamatot, és modellt dolgoztak ki a mechanizmus magyarazatira. A modell jelentds
tudoményos eldrelépést jelent: kozvetlen kapcsolatot teremt a serkentd és gatldo agyi
folyamatok kozott. Ugyanakkor az alkalmazott kutatasban is 0j stratégiat nyujt a fokozott L-
Glu aktivitassal jaré agyi rendellenességek (pl. epilepszia, ischemia) hatékony gyogyszeres
kezelésének megvaldsitasara.

A, Kardioprotektiv nano-formulaciok karotinoidok in silico mddszerekkel segitett
molekularis kapszuldzasa utjan” c. Jedlik Anyos projekt célja, hogy a lipofil karotinoid
hatéanyagokat ciklodextrines komplexdlas révén vizoldhatova tegyék, stabilizaljak,
aggregacios hajlamukat visszaszoritsdk, fokozzdk biologiai hozzaférhetdségiiket. Ily mdodon
lehetségessé valik egy stabilis, betegbarat, kardioprotektiv gydgyszeripari termék eldallitasa.
2006. év soran az intézet kutatdi tobb ) mddszert dolgoztak ki, melyek koziil kiemelkedd
jelentéségli a ciklodextrin-karotinoid komplexek antioxidans aktivitdsinak mérése vizes
kozegben, ami lehetdvé teszi az Osszehasonlitdst a szabad karotinoid etanolban mérhetd
antioxidans hatasaval.

Az ,Uracil-DNS endonukledz molekularis bioldgiai alkalmazasai" c. GVOP-szerzddés
keretében jelentds, nukleotidkémiai eredmények sziilettek. Igy az uracil-DNS-endonukledz
(UDE) enzim affinitas-kromatografias tisztitasara alkalmas ligand kivalasztasa céljabol a
kotddési probakhoz harom olyan, kdzépen uracil-bazist tartalmazo, 13-mer oligonukleotidot
szintetizaltak, amelyben az uracil-nukleozid kornyezetében a cukorrészt, a foszfatrészt,
valamint egyidejlileg mindkettét modositottak. Szintetizaltdk az elébbi oligomerek kozos
komplementerét is azért, hogy a kotddési probdkat a megfeleld duplexekkel is el lehessen
végezni.

A “Steroltalk” EU-program célja olyan 0j alternativ modszerek kifejlesztése, amelyeknek a
segitségével a  koleszterinszint-csokkenté  gyogyszerjeloltek — farmakoldgiai  hatasa
megbizhatobban becsiilhetd, masrészt az esetleges gyogyszerkdlcsonhatdsok iddben
jelezhetdk. 2006-ban human majsejteken bedllitottak és validaltdk a gydgyszerinterakciok
mérésére alkalmas moddszereket, valamint két kisérletsorozatot végeztek el egy ismert és egy
fejlesztés alatt allo koleszterinszint-csokkentdvel. Donorokbol szarmazd majsejteken a
vegyiiletek hatdsat transzkripcios, fehérje expresszio és metabolizmus szinteken vizsgaltak
egyiittmiikodésben a konzorciumi partnerekkel.

Az intézet két COST-programban is aktivan részt vesz. Mind a B16 ,,Reversal of Antibiotic
Resistance”, mind a D31 ,Organising Non-Covalent Chemical Systems with Selected
Functions” projektek ,,management committee”-jének tagja az Intézet egy-egy vezetd
kutatoja.
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V. Az év folyaman megjelent jelentésebb publikaciok, szabadalmak
és mas bemutathaté eredmények

. Palké R, Riedl Zs, Egyed O, Fabian L, Hajos Gy: New facile tandem route to oxo- and
thioxo[1,2,4]triazolo[1,5-a]pyridinium salts, Journal of Organic Chemistry 71(20): 7805-
7812 (2006)

Hamza A, Schubert G, Sods T, Papai I: Theoretical studies on the bifunctionality of chiral
thiourea-based organocatalysts: Competing routes to C-C bond formation, Journal of the
American Chemical Society 128(40): 13151-13160 (2006)

. Kaleta Z, Tarkanyi G, Goméry A, Kalman F, Nagy T, Soés T: Synthesis and application
of a fluorous Lawesson's reagent: Convenient chromatography-free product purification,
Organic Letters 8(6): 1093-1095 (2006)

Lasztoczi B, Emri Zs, Szarics E, Héja L, Simon A, Nyikos L, Kardos J: Suppression of
neuronal network excitability and seizure-like events by 2-methyl-4-oxo-3H-quinazoline-
3-acetyl piperidine in juvenile rat hippocampus: Involvement of a metabotropic glutamate
receptor, Neurochemistry International 49(1): 41-54 (2006)

. Moldvai I, Gati T, Szantay CsJr, Szantay Cs: Syntheses of vinca alkaloids and related
compounds. 104. A concise synthesis of (-)-vincapusine, Journal of Organic Chemistry
71(10): 3768-3772 (2006)
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V1. A kutatohely 2006. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokézpont, Biomolekularis Kémiai Intézet

Atlaglétszam™: 72 Ebbél kutato®:

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacid szama:
Az év folyaméan megjelent Gsszes tudomanyos publikacio szama®:

Ebbo! idegen nyelvii kiilfoldi folydiratban: 44 idegen nyelvl hazai folyoiratban:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 18  SCI altal regisztralt folyoiratban:

Osszesitett impakt faktor: 108,089 osszes hivatkozas szama*:
0sszes hivatkozas szama Onidézetek nélkiil:

Megjelent konyv magyarul: 0 konyvfejezet: 0 jegyzet:
idegen nyelven konyv: 0 konyvfejezet: 2 jegyzet:
Megvédett PhD értekezés: 3 Megvédett MTA doktori értekezés”:

Bejelentett talalmanyok szama: 1 Megadott szabadalmak szama:
' ebbdl kiilfoldon: 0 ebbdl kiilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szama:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama®: 19 poszterek szama:

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzOk szama':
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 5 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas Gsszege®:
Beruhazasi tamogatas: 0 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szdma®:

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama:
NKFP: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

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

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol mitvelt témak szama™™:
EU forrasbol: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 2 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama'?:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™:

3844

16,9
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1,7

59

20,8
1,9

2,9

150,3

61
28

53
53

42

538
468
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Az intézet Kiemelten sikeres kutatasi teriiletei 2006-ban

Fluoros Lawesson-reagensek kifejlesztése

A szerves szintetikus kémiai gyakorlatban - ipari és laboratériumi méretekben egyarant - a
sikeres reakcio végrehajtasa a szintézis elsO részlépése csupan, amit azutan a reakcidelegy
feldolgozasa kovet. Ez a masodik folyamat gyakran komolyabb kihivast jelent, s ezért szamos
erdfeszitést torténik annak érdekében, hogy a feldolgozasi 1épések egyszeriibbé valjanak. A
probléma megoldasanak kézenfekvé modja, ha a feldolgozas lehetéségét integraljuk a
molekulaba, vagyis un. fazisjelolo csoportokat épitink be a célmolekulaba (katalizatorba,
reagensbe).

A heterogenitds problémajara adott valaszok koziil a legjelentésebb a fluoros kémia
alkalmazasa, amely abban hozott jelentOs attorést, hogy lehetévé tette a reakciok homogén
fazisban torténd lefutasat. E modszerben a célmolekuldhoz “’szuperhidrofob” perfluoroalkil-
csoportokat (teflondarabok, amelyek kémiai szempontbol inersek) csatolnak, s igy a reakcid
homogén kozegben mehet végbe. Az elvalasztas alapja tulajdonképpen a ,hasonldo a
hasonléban oldodik™ elve.

P R T

1. dbra
A fluoros Lawesson-reagens egyszerli eltavolitasara szolgalo sziir6berendezés
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Az MTA Kémiai Kutatokozpontjanak Biomolekularis Intézetében folyo kutatasok egyik
célkitlizése ennek a fluoros modszernek a kiakndzédsa volt. Elsdként egy, a szintetikus
gyakorlatban régdta ismert vegyliletnek, a Lawesson-reagensnek a fluoros valtozatat
fejlesztették ki. A Lawesson-reagens széles korben elterjedt és népszerli tionaldsi reagens,
azonban alkalmazasa szinte minden esetben nehézkes kromatografids tisztitasi 1épést von
maga utan. A szakirodalomban szamos probalkozas talalhato, amelyeknek célja az, hogy a
reagens feleslegét, illetve maradékat valamilyen extraktiv iton eltavolitsdk, de gyakorlatilag
ezek az utak nem jartak sikerrel.

Az MTA KK Biomolekularis Intézet kutatoinak, egy nemzetkézi vegyipari céggel
Osszefogva, elséként sikeriilt kifejleszteniiik egy olyan fluoros Lawesson-reagenst, amelyet
extraktiv uton, fluoros szilikagélt haszndlva, gyorsan és hatékonyan lehet eltavolitani a
reakcioelegybdl (1. abra). Vizsgalataik soran kiilon hangsulyt fektettek arra, hogy a modszert
mg-os méretii reakcidkban is tudjak alkalmazni. Ennek kdszonhetden, illetve a mikrohulldmt
technikat felhasznalva, lehetové tették, hogy e reagenst kombinatorikus molekulakonyvtarak
eldallitasara is felhasznaljak. Az eldzdekben vazolt eredményekbdl eddig harom, nemzetkozi
folyoiratban megjelent és maris igen gyakran idézett kozlemény, tovabba egy szabadalom
sziiletett.

Publikaciok

Hamza A, Schubert G, Soo6s T, Papai I: Theoretical studies on the bifunctionality of chiral
thiourea-based organocatalysts: Competing routes to C-C bond formation, Journal of the
American Chemical Society 128(40): 13151-13160 (2006)

Kaleta Z, Tarkanyi G, Gomory A, Kalman F, Nagy T, Soés T: Synthesis and application of a
fluorous Lawesson's reagent: Convenient chromatography-free product purification, Organic
Letters 8(6): 1093-1095 (2006)

Kaleta Z, Makowski BT, Sod6s T, Sembinski R: Thionation using fluorous Lewesson's
reagent, Organic Letters 8(8): 1625-1628 (2006)

A (+)-lizergsav és az a-ergokriptin sztereoszelektiv totdlszintézise

Lévén, hogy az anyarozs alkaloidoknak kiemelkedden jelentds bioldgiai aktivitasuk van, nem
meglepd, hogy nagy erdfeszitések torténtek és torténnek, hogy megvalositsak ezeknek az
alkaloidoknak a totélszintézisét. Enantio-hatékony ¢€s ipari méretekre is nagyithatd eljarast
eddig azonban senkinek sem sikeriilt kidolgoznia. Ezért kiemelkedd eredménynek tekintendd
a (+)-lizergsav-nak (2) és az a-ergokriptin-nek (3a) az intézet munkatarsai altal kidolgozott
szintézise. Az eredményeknek kiilonleges jelentdséget kdlcsondz az a tény, hogy az utdbbi
vegyiiletb6l nyerheté az évi mintegy félmilliard USD forgalmat képviselé bromokriptin (3b)
szdrmazék.

Az intézetben végzett kutatasok sordn az elmult években az ergolinvdz szintézisére Uhle-
ketonbol (1) kiindulva harom egymastol eltérd, fiiggetlen eljarast sikeriilt kidolgozniuk. Ezek
egyike az optikailag aktiv, a természetes anyaggal mindenben megegyez6 (+)-lizergsav (2)
szabadalomképes eldallitasdhoz vezetett. Bar a Sandoz Gyogyszergyar kutatdi korabban

18



leirtdk az ergokriptin eldallitasahoz sziikséges peptid-rész szintézisét, az intézetben ennek az
eljarasnak a szelektivitasat 1ényegesen megnovelték, és a (+)-lizergsavval torténd kapcsolast
jelentésen tovabbfejlesztették. Az eljarast vazlatosan az alabbi képletsor mutatja be:

Tz

X 3a X=H (a-ergokriptin)
3b X=Br (bromokriptin)

Publikdciok:

Moldvai I, Temesvari-Major E, Gacs-Baitz E, Incze M, Dornyei G, Szantay Cs: New routes
to clavine-type ergot alkaloids. Part 1. First total synthesis of three natural products: (+)-
setoclavine, (+)-isosetoclavine, (-)-9,10-dihydroisosetoclavine, and structure correction of the
latter, Heterocycles 67(1): 291-298 (2006)

Moldvai I, Temesvari-Major E, Incze M, Dérnyei G, Szentirmay E, Szantay Cs: Synthetic
route to ergot alkaloids, Helvetica Chimica Acta, 88(6), 1344-1356 (2005)

Moldvai |, Temesvéari-Major E, Incze M, Szentirmay E, Gacs-Baitz E, Szantay Cs:
Enantioefficient synthesis of alpha-ergocryptine: First direct synthesis of (+)-lysergic acid,
The Journal of Organic Chemistry, 69(18), 5993-6000 (2004)

Benyujtott szabadalom:

Szantay Cs, Moldvai I, Temesvari-Major E, Incze M, Gacs-Baitz E: Eljards (+)-lizergsav
szintetikus eloallitasara, P00400481 (Richter Gedeon Vegyészeti Gyar Rt., 2004)
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Kémiai Kutatokoézpont
FELULETKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri ut 59/67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1111, Fax: 438-1143
e-mail: palg@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu

I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

Nemzetkdzi szinvonali tudoméanyos kutatdsok folytatdsa a felilletkémia és a
heterogénkatalizis-kutatas teriiletén, kiilonds tekintettel a hatarfeliiletekre, az aszimmetrikus
katalizisre, a nanodimenzidju részecskékre €s szerkezetekre.

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

Az intézet kiemelkedden fontos tevékenységi teriilete volt 2006. évben a hazai, illetve az
eurdpai kutatasi palyazatok aktualis feladatainak teljesitése.

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

Korroziogatlo rétegek kutatdasa

Korréziovédod ¢és tapadésjavitd, kromathelyettesité vékonyrétegeket fejlesztettek ki tiszta
aluminium feliilethez, és megvizsgaltdk ezen rétegek alkalmazhatdsagat az AA 2024 T3
Otvozeten. A munka az INTAS-AIRBUS 04-80-7219 projekt keretében zajlott. Langmuir-
Blodgett és Onszervez6dd molekularis nanorétegeket alkalmaztak a korr6zid és a mikrobak
megtapadasanak csokkentésére.

A korabban kifejlesztett, nagy hatékonysdgu korrdzids inhibitorkeverékek hatés-
Research Center (Tripoli, Libia) megbizasabol. A projekt részeként libiai kutatok a magyar
kutatohelyen tovabbképzésben vettek részt.

Passzivalt vasfeliileten kialakitott foszfonat-védorétegek  Mossbauer-spektroszkopiai
vizsgalata alapjan megallapitottak, hogy a vas-foszfonat réteg vastagsaga nem kimutathato;
aktivabb, parologtatott és ionimplantalt Fe>’ -réteget hasznalva viszont a vas(l1)-foszfonat és a
vas(l11)-foszfonat réteg is kimutathatd. Az ELTE Magkémia Tanszékkel egyiittmiikodve
kimutattdk, hogy az ionimplantdlds soran amorf vas is képzddik, aminek az aktivitasa
lényegesen nagyobb, mint az a-vasé.

Kutatoi kapacitas: 10 6, ebbdl intézeti allomanyban: 8 10. Becsiilt intézeti raforditas: 48 M Ft,
ebbol palyazati forras: 18 M Ft
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Szenzorok és nanokompozitok kutatasa

Gyors httéssel eldallitott fém-keramia nanokompozitokrdl és porkohaszati uton feldolgozott
Al-kompozitokrdl kimutattak, hogy mechanikai tulajdonsagaik jobbak, mint a hagyomanyos
Al-termékeké, és eldallitasuk a javasolt technologiaval megoldhatdo. Az eredmények
konzorciumi  egyiittmiikodések (GVOP/ALUNANO, Jedlik/ALUTITAN) keretében
hasznosulnak.

Egy, az egészségre veszélyes gazok kimutatasara szolgalo, széles spektrumu, vegyi jelzo,
laboratoriumi  szenzorcsoportot impedanciaspektroszkopiai mérésekkel mindsitettek.
Meghataroztdk a szenzorok érzékenységét, az optimalis frekvencidkat, vizsgaltdk a
reverzibilitast és a valaszidot.

Kutatoi kapacitas: 4,5 106, ebbdl intézeti dallomanyban: 4,5 6. Becsiilt intézeti raforditds:
28 M Ft, ebbdl palyazati forras: 13 M Ft

Szén-nanocsovek kutatdsa

Elméleti kémiai modszerekkel kimutattak, hogy a (2,2), (3,3) és a (4,4) ,,karosszek” tipusu
szén nanocsovek joval aromdsabbak, és ezért addicids reakcidkkal kevésbé modosithatok,
mint a nekik megfeleld, azonos szamu szenet tartalmazd derékszogu, grafit sikracsok. E
szadmitasok a szokésos kvantumkémiai méodszerekkel nem lettek volna elvégezhetdk a vizsgalt
rendszerek nagy méretei miatt. A szamitdsok alapjan érthetd, hogy miért allithat6 eld a szén
nanocs0, mig kisméretli grafit sikracsot eddig még nem sikeriilt izolalni. Az eredmények a
nanocsovek funkcionalizalasa szempontjabol fontosak, mert segitségiikkel ki lehet sziirni
azokat a tipusokat, amelyek varhatéan nehezebben, ill. konny(ebb)en modosithatok, mint a
,,karossz¢ék szén nanocso.

A szén-nanocsé/polimer nanokompozit kombinaciokat nanoindentacioval és AFM-mel
vizsgaltdk. Megallapitottak, hogy a keménységet noveli a nanocsé hozzdadasa, de a
kopasallosagot rontja. A szén-nanocsé kémiai modositdsait ugyancsak nemzetkozi projekt
(PolyCond) keretében végezték, ami a polimerek elektromos vezetOképességének javitasara
iranyul.

Kutatoi kapacitas: 2 16, ebbol intezeti allomanyban: 2 6. Becsiilt intézeti raforditas: 8 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 7 M Ft

Oxidaz enzimek funkcionalis modellezése

A kobaloxim(Il) és ferroxim(Il) komplexek esetében megfigyelt pirokatechin-oxidaz és
fenoxazinon-szintetaz tipusu aktivitas vizsgalatat kiterjesztették vas(II)- és mangan(Il)-
dioximatokomplexekre. Megallapitottak, hogy a dioximato-vas(ll) komplexek metanolos
oldatban katalizaljak a 3,5-di-terc-butil-pirokatechin oxidacidjat a megfeleld benzokinon
szarmazékkd. A dioximato-mangan(Il) komplex 6dnmagaban nem reagél dioxigénnel, és nem
is katalizalja a 3,5-di-terc-butil-pirokatechin és a 2-amino-fenol oxidacidjat 0-benzokinonna,
ill. amino-fenoxazinonna. Ha a mangan(Il)komplexet a szubsztratumok és a trietil-amin
dioxigénnel reagélo elegyeihez adjuk, akkor mindkét esetben az oxidacio sebessége jelentds
mértékben megnd. Ennek oka egy uj reakciout megjelenése a bazis és a Mn-komplex
kolcsonhatasanak kovetkeztében, ez az Un. "mangan-aktivalt baziskatalizis", amit a
kutatdcsoportnak elséként sikeriilt megfigyelnie.
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Kutatoi kapacitas: 2 16, ebbdl intézeti allomanyban: 2 10. Becsiilt intézeti raforditas: 11 M Ft,
ebbol palyazati forras: 2 M Ft

Vekonyrétegek kutatasa

Fotoplasztikus vékonyrétegeket, As—S kalkogenid iivegeket vizsgaltak nemzetkozi
egylittmiikddés keretében és az 0sszetétel fliggvényében kiilonleges viselkedést talaltak.
Kopasallo vékonyrétegek nanoindentacioval ¢és AFM-mel torténd vizsgalata soran
megallapitottdk, hogy a tobbkomponensi nanokompozit-rétegek kemények, de nem
lyukmentesek, és tulajdonsagaik inhomogének. A munka EU-egylittmiikodés Kkeretében
(EXCELL) tovabb folytatodik.

Komplex szerkezetli vékonyrétegek vizsgalatara alkalmas spektrélis ellipszométert helyeztek
tizembe. Az in situ elektrokémiai mérdegyiittes felépitése jelenleg folyik.

Kutatdi kapacitds: 4 16, ebbdl intézeti allomanyban: 3 10. Becsiilt intézeti rdforditds: 23 M Ft,
ebbol palyazati forras: 19 M Ft

Heterogénkatalitikus kutatdsok

2006. évben tovabbi vizsgalatokat végeztek a CO alacsonyhOmérsékletli oxidaciojaban mind
hidrogén jelentétében (PROX reakcid), mind hidrogén jelenléte nélkiil. A PROX reakciora hét
komponensbdl (A, Pb, V, Y, La, Ce, Sm) 4ll6 katalizator-konyvtarat terveztek. Osszesen hat
generaciot vizsgdlva jelentdsen novelték a katalizator aktivitasat és szelektivitasat.
Kimutattak, hogy az eltéré eldkezelési modszerek jelentés mértékben megvaltoztatjdk az
optimalis katalizatorosszetételt. A héliumos el6kezelés jelentds mértékben csokkentette az
arany-, de novelte a vanddiumtartalmat. A katalizdtorok f6 komponensei az alabbiak: Au, Pb,
Smés V.

Kimutattak, hogy az Au/MgO, Au/Al,03 és Au/SiO, katalizatorok redox jellegi
fémoxidokkal vald modositasa soran a katalitikus aktivitas tovabb ndvelhetd, kimutattak a
Mn, Fe, Co ¢és Sn aktivitdsnoveld hatasat. A katalizatorok eldkezelése soran végbemend
valtozasokat in situ FTIR- és TEM-mérésekkel kovették.

Folytattdk a piroszdldsav-etilészter heterogénkatalitikus aszimmetrikus hidrogénezésének
tanulmanyozasat. Uj, platinatartalmi heterogén katalizatorokat vizsgaltak. A vizsgalatokban a
f6 hangsulyt a reakciokinetikai 6sszefliggések feltarasara helyezték. Ezen tilmenden kinetikai
és spektroszkopiai vizsgalatokat, valamint kvantumkémiai szamitdsokat végeztek a
cinkonidin-dimer képz6désére vonatkozoan.

Nemzetkozi egyiittmiikddés keretében folytattak a metan alacsonyhdmérsékletii oxidacidjaban
kombinatorikus 1uton tervezett, tobbkomponensti Au-Pt-Pd/CeO, katalizatorok XPS-
modszerrel torténd jellemzését. Ezen méréseket kiegészitették a PROX reakciora kifejlesztett
tobbfémes Au-Pb-V-Sm/MgO katalizatorok vizsgalataval.

Vizsgéalatokat végeztek folyadékfazisban krotonaldehid krotilalkoholld torténd szelektiv
hidrogénezésére. Kiilonb6z6 katalizatormérgek szelektivitast noveld hatasat vizsgaltak.
Nemzetkozi egyiittmiikodésben vizsgaltak a Pt/C katalizatorok germanium tetra-alkilekkel
torténd modositasat. A moddositott katalizatorokat szénhidrogének atalakulasaiban, illetve
szelektiv hidrogénezési reakcioban tesztelték.

Kutatoi kapacitas: 9 16, ebbdl intézeti allomanyban: 9 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 80 M Ft,
ebbol palyazati forras: 5 M Ft
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Mikro és mezoporusos anyagok kutatdsa

Kidolgoztak a 2005-ben kifejlesztett 01, szelektiv alkdnizomerizacios zeolitkatalizatorok (Ni-
MCM-22, Ni-beta) ipari reaktorokban alkalmazhatdo szilardsaga katalizatortestekké
majd hokezelték. Meghataroztdk azokat az Osszetételeket €s formazasi miiveleteket, melyek
alkalmazasa mellett a leginkdbb megdrizhetd volt az aktiv komponens aktivitdsa ¢&s
hidroizomerizacios szelektivitdsa. A formazott katalizdtorokkal a kutatas—fejlesztésben
egylittmiik6dé partner, a SZIKKTI Kft., a Mol Rt. paraffinmentesit6 GOKIII {izeme
katalizatort6ltetének cseréjére kiirt versenytargyalason kivan indulni 2007-ben.

Katalizatort fejlesztettek ki illékony szerves vegyiiletek és/vagy ammoénia emisszidjanak
oxidativ katalitikus artalmatlanitisara. A fejlesztés eredményeire alapozva megépitették egy, a
munka ¢és kornyezetvédelmi kovetelményeket kielégité fogtechnikai laboratériumi kemence
prototipusat. A kutatas-fejlesztésben partner Kaloria Kft. a kemence piaci bevezetésén
dolgozik.

Kutatdi kapacitds: 4 16, ebbdl intézeti dllomanyban: 3 6. Becsiilt intézeti rdaforditas: 23 M Ft,
ebbol palyazati forras: 23 M Ft

Nanoszerkezetii femkatalizatorok kutatasa

Metanol, etanol és pentanol adszorpcidjat tanulmanyoztak TiO»(110) egykristalyfeliileten
Osszegfrekvencia-keltési spektroszkopidval (SFS). Megallapitottdk, hogy az alkalmazott
kisérleti koriilmények kozott a vizsgalt alkoholok molekularis fiziszorpcidval kapcsolédnak
az oxidfeliilethez.

Titan-dioxidon, kvarclivegen ¢és kalcium-fluoridon lejatszodé aminosav-adszorpciok
Osszehasonlitdsa soran megallapitottdk, hogy mig a TiOz-on a savas oldallanct aminosavak
jol kotédé monoréteg formajaban adszorbealddnak, SiOz-on gyakorlatilag nincs adszorpcid,
CaFj-on pedig az adszorbeatumok kisméretli kristalyokat képeznek. A megfigyelés
feltehetden kapcsolatba hozhat6 a TiO, biokompatibilis viselkedésével. Megallapitottak, hogy
a TiOz-on kialakult adszorbealt réteg megvaltoztatja a feliilet elektromos tulajdonsagait,
amennyiben az izoelektromos pontot eltolja.

Amorf SiO, hordozora és kvarcprizmara parologtatott arany vékonyrétegen kéntartalmu
szerves molekulak (oktadekantiol, dodekantiol, cisztein, tiofén, 2-tiofén-acetonitril, glutation)
adszorpcidjat vizsgaltdk SFS- és rontgenfotoelektron-spektroszkopia (XPS) segitségével.
Hosszi szénlancu tiolok esetében az SFS-mérések alapjan rendezett, homogén réteg
kialakulasa allapithatd meg, mig a tobbi molekula esetében csak az XPS-spektrumok adtak
informaciot az adszorpciordl.

SiO;-hordozon  kialakitott  Au-TiOj-hatarfelilleten torténd PDDA  (polidiallildimetil-
ammoniumklorid)-adszorpcid6 modellezésére kvarcprizma/viz €s kvarcprizma/vizes PDDA-
oldat hatarfeliileteken végeztek SFS-méréseket teljes belsd visszaverddési geometriaban.
Megallapitottak, hogy a negativ feliileti toltéssel rendelkezd kvarc a kiilonbozé pH-ju
oldatokban a vizmolekuldkat eltér6 modon orientdlja. Tovabbi kisérleteikkel a PDDA-
adszorpcidjanak tovabbi részleteit (kvarcfeliilet attoltédése, adszorpcids réteg kialakulasa)
fogjak vizsgalni.

Osszetételll lipid (zsirsav és foszfolipid) monorétegekben SFS-modszerrel. Az eredményekbdl
arra kovetkeztettek, hogy a réteg Osszenyomasaval eldszor a lipidmolekuldk alkillancai
rendezddnek, majd ezt koveti a koleszterinmolekuldk rendezddése. Nagy valdszinliséggel
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tehat a lipidmolekuldk alkillancai kozotti hidrofob kolesonhatasok erdsebbek az ezen
alkillancok és a koleszterinmolekuldk kozotti kdlcsonhatasoknal.

Kutatoi kapacitas: 4 16, ebbol intézeti allomanyban: 4 10. Becsiilt intézeti raforditds: 25 M Ft,
ebbol palyazati forras: 6,8 M Ft

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Az intézetnek széles korii hazai egyiittmiikddései vannak. Ezekben egyetemi, valamint MTA-
kutatohelyi csoportok, tovabba vallalati partnerek vesznek részt.

Igen intenziv oktatomunkat folytatnak, elsésorban a BME-n, de részt vesznek az ELTE és a
Pannon Egyetem Ph.D. iskol4ja oktatasi feladatainak teljesitésében is. Osszesen: 8 kutatd vesz
részt az oktatdmunkéban.

Kutatasi egyiittmiikodéseik jelentdsek, pl. a BME Fizikai Kémia Tanszékével, amellyel
»opecidlis tulajdonsagokkal rendelkezd nanostrukturdlt vékonyrétegek eldallitdsa nedves
kolloidkémiai eljarasokkal” c. kozos OTKA-kutatasi témaban dolgoznak egyiitt.

Az ELTE Magkémiai Tanszékével a ,Foszfonat véddrétegek vizsgalata Mossbauer-
spektroszkopiaval” c. témaban sziiletett eredményeiket két folyoiratcikkben foglaltak dssze.
Eredményesen miikodnek egyiitt az ELTE Nuklearis Mddszerek és Szerkezeti Kémiai MTA
Kutatdocsoportjaval a "Hordozos Sn-Pt katalizatorok Mossbauer spektroszkopiai vizsgalata" c.
témaban, valamint a Pannon Egyetemmel a szildrd NMR-vizsgalatok teriiletén.

Az ELTE Kolloidkémiai Tanszékkel egyiittmiikddve, polimerek és tenzidek hatarfeliileti
szerkezetének vizsgalatarol egy kozos publikacioban szamoltak be.

Az egyetemi kutatokkal kdzosen 2006-ban 6 kdzleményt publikaltak.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézetnek hagyomdnyosan széles korli és eredményes nemzetkdzi tudomdényos
kapcsolatai vannak. A kapcsolatoknak TéT-egylittmiikodési, ill. kétoldalt, akadémidk kozotti
szerzodések adnak keretet.

MTA-szlovén akadémiai, kétoldalu egyiittmiikddésben (partnerintézmény: National Institute
of Chemistry, Ljubljana, Szlovénia) geometriai adatokat szerkesztettek kiralis szén
nanocsovek elektronszerkezetének kvantumkémiai szdmitasdhoz.

Nanocsovek kémiai tulajdonsagait modellezték az MTA-Horvat Tudomanyos Akadémia
kozotti egylittmiikodés keretében (egylittmiikodo partner: Institute Rudjer BoSkovi¢, Zagrab,
Horvéatorszag). Az eredményeket két kozos publikacidban jelentették meg.

»A mnanocsovek kémiai tulajdonsdgainak modellezése” c. témaban, az MTA-Roman
Tudomanyos Akadémia kozotti egylittmiikodés keretében kozos eldadasokat tartottak
nemzetkozi konferenciakon.

,»A korr6zidé mikroelektrokémiai vizsgdlata” c. témaban potencidlis inhibitorokat vizsgaltak a
University La Laguna, Tenerife kutatohellyel magyar-spanyol TéT-egyezmény keretében.

»A 1€z 1j korr6zids inhibitorai— Csokkenthetd a kornyezeti kockazat?” c. témaban, magyar-
horvat TéT-egyezmény alapjan 0j korr6zids inhibitorokat fejlesztettek ki. Az eredményekrol
négy kozos publikaciot jelentettek meg.
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»A  kiillonb6zo fémek mikrobioldgiai korrézidgja — a folyamat gatladsa és gazdasagi
szempontok™ ¢. magyar-portugdl TéT-szerzodés keretében a University of Lisbon kutatoival a
mikrobiologiai korrozid gatlasara alkalmas 1j, gazdasagilag is versenyképes inhibitorokat
fejlesztettek ki. Az eredményeket két kozos publikacio foglalja 6ssze.

Az "Uj, heterogén katalizatorok kifejlesztése finomkémiai reakciokhoz" c. téméban argentin-
magyar TéT-egyezmény keretében (egylittmiikodé partner: CINDECA, La Plata) nagy
ateresztOképességli  reaktorrendszerben  vizsgdltdk az  acetofenon  hidrogénezését
folyadéktazisban mind Pt/SiO,, mind 6nnal modositott katalizatorokon.

Az MTA-CSIC egyiittmiikodésben (egyiittmiikodé partner: Instituto de Catalysis y
Petroleoquimica, SCIC, Madrid) "Hordozos aranykatalizatorok eldallitdsa ¢és vizsgalata
oxidacios reakciokban" c. témaban elvégzett XPS-vizsgalatok lehetdséget adtak az Intézetben
eldallitott katalizatorok szerkezetének felderitésére. A magyar fél kiterjedt vizsgalatokat
végzett a spanyol fél altal eldallitott hordozos aranykatalizdtorokon szénmonoxid
oxidacidjaban. Az eredményekrdl kozos publikacidban szamoltak be.

Az Instituto de Investigaciones en Catalisis y Petroquimica (INCAPE), Santa Fe kutatéival
folytatott, "Nanostrukturalt kétfémes hordozos katalizatorok eldallitasa és vizsgalata” c. téma
legujabb eredményeit kozos publikacidban foglaltak ossze.

A libiai Petroleum Research Center, Tripoli kutatéival a "Kombinatorikus modszerek
alkalmazasa katalizatorok tervezésére" €s a "Szénhidrogén frakciok oxidativ kénmentesitése"
c. tétmakban dolgoznak egyiitt. 2006-ban egy kdzds publikacidt jelentettek meg.

Az ,,Uj zeolit és zeolit-szerti anyagok el6allitasa és szilard-fazist modositasa” c. témaban,
MTA-kétoldalu egyezményes keretben az egylittmiikodd partnerintézménnyel (Institute of
Organic Chemistry, Bulgarian Academy of Sciences, Sz6fia) a kutatdsok eredményeirdl kozos
publikacidban szamoltak be.

A ,Membranreaktorokban alkalmazhatd, modositott zeolitmembranok el6allitasa ¢és
jellemzése” c. magyar-gorog TéT-egyezményes témaban (egylittmiikodd partnerintézmény:
Foundation for Research and Technology Hellas, Institute of Chemical Engineering and High
Temperature Chemical Processes, Patra) tobb kolcsonds tanulmanyutat tettek, eldadasokat
tartottak. A kozos eredményekrdl egy publikaciot allitottak dssze.

Argentin-magyar TéT-egyezmény (egyiittmiik6dé partnerintézmény: INCAPE, FIQ, UNL-
CONICET, Santa Fe) keretében az ,Indium szerkezetek jellemzése indium és indium-
palladium zeolitokban” c. témaban tobb szemindriumi el@adas tartottak, és egyeztették a
k6z6s munkatervet.

A University of Michigan, Ann Arbor (USA) kutatdéival kozdsen részletes
modellszamitdsokkal elemezték az SFS-modszer révén nyerhetd orientaciés informécio
jellegét, ¢€s megmutattdk, milyen linedris és nemlinedris optikai modszerek kombinalt
hasznalataval valik lehetové a hatarfeliileti adszorbedtumok orientacioeloszlasanak eddiginél
pontosabb megadasa. Az errdl sz616 publikaciot kozlésre benyujtottak. Megallapitottak, hogy
a toltott felilleten adszorbedlodott Faktor XII elnevezésti fehérje molekulai specialis
rendez0dést mutatnak, ami egyben aktivalja is Oket.

A széles kori nemzetkozi kutatasi egyiittmiikddések eredményeként 2006-ban 10 kdzos
publikaciot jelentettek meg.
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IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

GVOP-projekt keretében ,,A katalitikus technologidk kornyezetterhelésének csokkentése uj,
hordoz6s nikkelkatalizatorok kifejlesztésével” c¢. témaban uj, szelektiv alkan-
hidroizomerizacids katalizatorokat dolgoztak ki az egylittmikodd partnerintézményekkel
(SzIKKTI Szilikat és Keramia Anyagkutato és Fejleszté Kft., Budapest; Kaloria Hétechnikai
Kft.). Az eredményekr6l kozos publikaciot is megjelentettek.

Ugyancsak GVOP-projektben ,,Uj, szennyviz- és iszapkezelésre alkalmas adalékanyag
eldallitasa a rudabanyai vasérc-dusitdé medddjének kémiai feldolgozasaval” c. témaban
eljarast fejlesztettek ki flokkulaloszerként alkalmazhatd vas(Ill)-klorid oldat gyartasara az
egyiittmiikdddé partnerekkel (Multiprojekt Fejlesztd, Vallalkoz6, Kivitelezé Kft., Budaors;
Jelen és Jovo Kft, Szeged).

Az intézet a HUNN Sixth Framework Programme-Hungarian Network of Excellent Centers
on Nanosciences c. projekt koordinatora. A projektben 13 intézmény vesz részt, ebbdl 7
magyar (MTA KK, BME, ELTE, Miskolci Egyetem, Debreceni Egyetem, Szegedi
Tudoményegyetem, BAYATI) és 6 kiilfoldi intézmény (SciTech Link Svédorszag; Tel Aviv
University, Izrael; NMRC, Cork, frorszag; Lund University, Svédorszag, Atomic Energy
Commission Grenoble, Franciaorszag, és University of Newcastle, Nagy-Britannia). A
projekt célja egy virtualis magyar nanotudomanyi kézpont 1étrehozasa, amelynek a feladata a
Magyarorszagon nanokutatassal foglalkoz6  intézmények  halozatanak, kolcsonds
informéaciocseréjének kialakitasa, adatbazisok létrehozasa, kutatdcserék eldsegitése, kdzos
oktatdsi anyagok kialakitasa és a magyar részvétel eldsegitése a keretprogramban. Fontos
feladatuk volt a kutatointézetek és a nanotechnologidval foglalkozé vallalati szakemberek
munkdjanak Osszehangolasa, ami pl. az un. ,,Technological Transfer Day” keretében tortént.
Nagy hangsulyt helyeztek a hazai kis- és kozépvallalatok bevonasara. Az oktatdsi program
keretében a svéd projektmenedzser mind az FP6-0s, mind az FP7-es programirasrol egy-egy
napos iskolat tartott.

A CHEXTAN - Chiral expression and transfer at the nanoscale (Marie Curie-program) és az
EXCELL - Network of excellence - to overcome the fragmentation of European research in
multifunctional thin films (Network of Excellence) programok lehetdséget adtak, elsésorban
fiatal kutatok részére, hosszabb ideig tartdé tanulmanyutak megvaldsitasara.

A POLYCOND-Creating competitive edge for European polymer processing industry driving
new added value products with polymer (Integral Project) c. projektben 20 intézmény vesz
részt.

Az intézet f6 feladata a nanocsovek feliiletmodositasa volt. Sok szintetikus munkat végeztek,
aminek soran a kisérletek nagyitdsdnak megoldasa jelentette a legnagyobb nehézséget.

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

1. Pilbath A, Felhési I, Tolnai Gy, Kalman E: Application of self-assembly for replacing
chromate in corrosion protection of zinc, Journal of Solid State Electrochemistry 10(9):
721-729 (2006)

2. Loényi F, Kovacs A, Valyon J: Hexane isomerization and cracking activity and intrinsic
acidity of H-zeolites and sulfated zirconia-titania, Journal of Physical Chemistry B 110(4):
1711-1721 (2006)
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3. Keszthelyi T, Paszti Z, Rigé6 T, Hakkel O, Telegdi J, Guczi L: Investigation of solid
surfaces modified by Langmuir-Blodgett monolayers using sum-frequency vibrational
spectroscopy and X-ray photoelectron spectroscopy, Journal of Physical Chemistry B 110:
8701-8714 (2006)

4. Margqitfalvi JL, Talas E, Tfirst E: Enantioselective hydrogenation of ethyl pyruvate over
cinchonidine-Pt/Al203 catalyst. A reaction kinetic approach, Topics in Catalysis 39(1-2):
77-87 (2006)
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V1. A kutatohely 2006. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokozpont, Feliiletkémiai és Katalizis Intézet

Atlaglétszam™: 51 Ebbél kutato®:

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent 6sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacid szama:
Az év folyaman megjelent Gsszes tudomanyos publikacio szama®:

Ebbdl idegen nyelvi kiilfoldi folyoiratban: 27  idegen nyelvii hazai folyoiratban:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 10  SCI altal regisztralt folyoiratban:

Osszesitett impakt faktor: 47,695 osszes hivatkozas szama*:
0sszes hivatkozas szama Onidézetek nélkiil:

Megjelent konyv magyarul: 0 konyvfejezet: 2 jegyzet:

idegen nyelven konyv: 0 konyvfejezet: 6 jegyzet:

Megvédett PhD értekezés: 0 Megvédett MTA doktori értekezés”:
Bejelentett talalmanyok szama: 2 Megadott szabadalmak szama:

gbbdl kulfoldon: 0 ebbdl kilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szama:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama®: 41 poszterek szama:

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzOk szama':

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 10  Nemzetkdzi folydirat szerk. tagsag:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas Gsszege®:
Beruhazasi tamogatas: 0 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szdma®:

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama:
NKFP: 5 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 7 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

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

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol mitvelt témak szama™™:
EU forrasbol: 5 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 1 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama'?:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™:

261,8

15,8
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VI/A. A kutatéhely 2006. évi tudomanyos teliiesitményének egyéb bemutathato
eredményei

Az intézet neve: Kémiai Kutatokozpont, Feliiletkémiai és Katalizis Intézet

2006. évben néhany iparilag jelentds K+F-eredménybdl talalmanyi bejelentés, ill. know-how
sziletett:

Szabadalmak
Petd G, Kovachné Csorbai H, Karacs A, Kovach G, Kalman E, Dedk P, Molnar Gy, Hars Gy:
Korréziv kozegben ellendlld gyémant-gyémantszeri szén védorétegrendszer és eldallitasa

Bejelentés ligyszama: P0401509 (2006)

Gergely A, Kalman E, Telegdi J: Eljaras szén nanocsovek hidrofil moédositasara
Bejelentés tigyszama: P 06 00418 (2006)

Know-how
Tolnai Gy, Kéalman E: Kopas és korr6zioallo SiO,-bevonat Ni-acél feliiletének védelmére,

(2006)

Hazankban elséként alkalmaztak informdaciobanyaszati modszereket a katalizatorok
Osszetétele és a katalitikus aktivitas (szelektivitas) kozotti 0sszefiiggések feltarasara.
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Az intézet Kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2006-ban

Nanocsovek feliiletmodositasa

Az MTA KK Feliiletkémiai és Katalizis Intézetében 2006-ban végzett kutatasi-fejlesztési
munka eredményeként a nanocsovek feliiletének modositasara szamos hidrofil és hidrofob
modositasi eljarast dolgoztak ki. A feliiletmddositas jelentdsége abban mutatkozik meg, hogy
ennek révén valhat lehetdvé a nanocsdvek sokoldalt alkalmazasa. Kutatasi eredményeik irant
maris €lénk érdeklddés mutatkozik mind az érdekelt kutatok-fejlesztok, mind a potencidlis
alkalmazok részérdl.

A nanocsévek polimer-kompozitokban torténé alkalmazasa elektromosan vezeté polimer
nanokompozitok eldallitdsat eredményezheti, amelyeknek kitiintetett szerepe van az
elektromagneses arnyékoldsi problémak megoldasdban. A nanocsdvek feliiletmddositasat
TG/MS, NMR ¢és XPS mddszerrel vizsgaltdk. A polimerekben torténd alkalmazhatosagat
diszperzios kisérletekkel ellendrizték. Megallapitottdk hogy a modositott nanocsdvekkel
eléallitott polimer-nanokompozitok vezetdképessége jelentdsen megnott.

A téma kapcsolodik a PolyCond elnevezésti EU FP6-0s projekthez (POLYCOND-Creating
competitive edge for European polymer processing industry driving new added value
products with polymer). A témaban 20 eurdpai intézménnyel miikodnek egyiitt.

A nanocsévek toxikussaganak csokkentésére iranyulod kutatasoknak nagy jelentdsége van a
nanoméretli anyagok orvosi alkalmazasainak vizsgalataban. A megfeleld feliiletmddositasok
alkalmazasa attorést hozhat ezen a teriileten.

Feliiletmodositassal ~ kapott  eredményeik  felhaszndlhatok pl. a  tilizeldanyagok,
tizemanyagcelldk  kidolgozasdban is. Ennek a jové alternativ energiaforrasainak
hasznositasaban van jelentds szerepe.

2006-ban sikeriilt egy kivald tulajdonsagl szénnanocsd-tartalmi vegyeskompozit festek
adalékanyagot el6allitaniuk. Ezt a munkat 2007-ben egy Jedlik Anyos projekt keretében
folytatjak.

Eredményeikrol 2006-ban négy tudomanyos cikkben szamoltak be. A konkrét gyakorlati
felhasznalasi lehetoségeket egy know-how és egy szabadalmi bejelentés foglalja Gssze.
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Kémiai Kutatokozpont
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1120, Fax: 438-1100/276 m
e-mail: kubinyi@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu

I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

Nemzetkozi szinvonalti tudomanyos kutatasok végzése a molekuldk és a szupramolekularis
szerkezetek sajatsagainak kiilonb6zd spektroszkopiai és diffrakciés mérési modszerekkel,
tovabba elméleti kémiai vizsgalatokkal torténd feltarasara.

Az intézet feladatai k6z¢é tartoztak még a kovetkezok: részvétel az egyetemi oktatasban és a
posztgradualis képzésben, szakmai tanacsadés, valamint gyakorlati céli kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése. Jelentds hanyadot képviselt tovabba a hazai, valamint a kiilonbdzd
eurdpai projektekhez kapcsolddo, kémiai szerkezetkutatési feladatokban vald részvétel is.

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

Molekulaspektroszkopiai kutatasok

Az 1), multidetektoros, infravords mikroszkop iizembehelyezését kovetden, folytattdk az
FTIR- és Raman-spektroszkopia, valamint -mikroszkopia orvos-bioldgiai alkalmazésainak
kutatasat, kiilonds tekintettel a prevencidban nagy érdeklodésre szamitd, sajat
kezdeményezésii orvosi diagnosztikai alkalmazasokra. Az Orszagos Onkologiai Intézettel
egylttmiikodve emldrdkos betegek vizsgalatara sikeresen adaptaltdk a modszeriiket. Az
eljaras és a berendezés szabadalmaztatdsa most van folyamatban.

A rezgési atmenetimomentum-iranyok kisérleti spektroszkopiai €s elméleti szamitasokkal
torténd meghatarozasara a korabban (bolgar és finn egylittmiikddéssel) kifejlesztett modszert
sikeresen alkalmaztak orientalt molekulak polarizalt IR-spektrumainak értelmezésében.
Elkezdték az SBA-15 és KIT-6 mezoporozus anyag hordozoés nikkelfoszfid-katalizatorok
katalitikus aktivitasanak vizsgalatat a hidrogénez6 finomitasi ejarasban. A katalizatort a
szénmonoxid probamolekula ad- és deszorpcidjanak in situ FTIR-spektroszkopiai
vizsgalatdval ¢és az ammoénia hémérséklet-programozott deszorpcidjaval (TPD-vel)
jellemezték.

Kutazoi kapacitas: 7 10, ebbdl intézeti allomanyban: 5 16. Becsiilt intézeti raforditas: 42 M Ft,
ebbol palyazati forras: 1,7 M Ft

Fotokemiai kutatasok

Folytattak az Orszagos Gyogyintézeti Kozpont Fiil-orr-gége Osztalyan az 5-amino-levulénsav
alapu fotodinamids terapia bevezetésének klinikai probait, amihez az Intézet munkatarsai
fejlesztették ki, és az intézeti miihely allitotta eld a szlikséges miiszeres hatteret (fényforras,
szaloptikai eszk6zok és fényintenzitas-meérd eszkozok). A fotodinamias terdpiat sikeresen
alkalmaztak 10-12 0j péciens esetében.
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A MEDICHEM II. program keretében meghataroztak polifluor-porfirinek fotofizikai
paramétereit, a fotodinamias terapidban torténd hasznalhatosag megitélése érdekében. Az
indolinszarmazékok fotofizikai paramétereinek vizsgalataval megallapitottak, hogy a cianid-
szubsztituensen keresztiil képzddd hidrogénhidas komplexek a felelosek az észlelt gyors
dezaktivalodasért.

Kutatoi kapacitas: 1 10, ebbol intézeti allomanyban: 1 £0. Becsiilt intézeti raforditas: 4 M Ft,
ebbol palyazati forras: 1,4 M Ft

ESR-spektroszkopiai vizsgalatok

NanocsOvekbe agyazott magneses fullerének dinamikai tulajdonsagait vizsgaltdk ESR-

crer

crer

Citotoxikus szabad gyokok cigarettafiistben vald kimutatasara dolgoztak ki 0j spincsapdéazasi
eljarast. A ciklodextrénes asszocidcid €és a spincsapddzds kombinalasaval megnovelt
hatékonysdgl mddszert hoztak 1étre reaktiv oxigén specieszek vizsgalatara.

Kutatoi kapacitas: 3 6, ebbdl intézeti dllomanyban: 3 £6. Becsiilt intézeti raforditdas: 18 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: 18 M Ft

NMR-spektroszkopiai vizsgalatok

Az 1j, nagyteri (600 MHz) NMR-mérOmiiszer belizemelését kovetden, megkezdddtek a
szilard- ¢és folyadékfazisu harmasrezonancia NMR-mérések. Meghataroztdk néhény,
proteolitikus enzimeknek ellenalldé D-aminosav szubsztitualt mucin-2 fehérje epitop
(TPTPTGTQTPT) szerkezetét NMR-modszerekkel. A konformacidanalizis eredménye
Osszhangban all a peptidszarmazékok mucin-2 fehérje specifikus ellenanyagkotd
sajatsagaival, és megerdsiti a harmas pozicidban levd treonin kulcsfontossagat az epitdp-
ellenanyag kolcsonhatasban. Patkdnyagybol izolalt cerebrokortikdlis membranszuszpenzion
végzett NMR-vizsgalatok segitségével sikeriilt direkt szerkezeti bizonyitékot szerezni arra
vonatkozolag, hogy a 13C,15N-jelzett Glu intracelluléris folyamatok révén GABA-v4 alakul,
ami ezt kdvetden kijut a sejtbol.

Szilard- és oldatfazisu **P-NMR mérések segitségével kétfémes komplexekben vizsgaltak az
Au-Au aurofil kolcsonhatds dinamikajat €s energetikajat. Diffuzios NMR-modszereket
alkalmaztak kiralis dialkil-6n(IV) komplexek hidrolizisének vizsgalataban.

Kutatoi kapacitas: 8 6, ebbdl intézeti allomanyban: 8 6. Becsiilt intézeti raforditas: 57 M Ft,
ebbol palyazati forras: - M Ft.

Reakciokinetikai kutatasok

Gazfazisu vizsgalatok sordn az un. "bromozasi egyensulyi reakciok" kinetikai vizsgalataval
meghataroztak két fontos szabadgyok, a CHCIBr-gyok és a CH3;C(O)CH,-gyok
(acetonilgyok) képzddési entalpidjat. A CHCIBr-gyokre meghatdrozott képzddési entalpia az
els6 kisérleti adat a szakirodalomban. A kutatok a Br + CH,CIBr elemi reakcid kisérleti
vizsgélata sordn az Arrhenius-torvény érvényességét allapitottdk meg igen széles
hémérseklettartomanyban. A kapcsolodd elméleti, "direkt dinamikai" szamitdsok eredményei
csak kvalitativ mdédon egyeznek a kisérletekkel, jeléiil az elméleti moddszer valdszinii
hidnyossagainak. Mindkét vizsgalt szabadgyok fontos szerepet jatszik a légkor kémiai
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folyamataiban: a sztratoszférikus 6zonréteget karositd Cl- és Br-atomok egyik forrasaként
szerepel, ill. az aceton troposzférikus lebomlasanak koztiterméke.

Oldatfazisu vizsgalatok soran a hidrogénhid-képzddés olddszerfliiggésének tanulmanyozasat a
4-(dimetilamino)piridin €s aromds szénhidrogén modellvegyiiletek alkoholokkal képzett
komplexeinek vizsgalataval végezték. Karakterisztikus valtozasokat allapitottak meg az
abszorpcios ¢€s a fluoreszcencias szinképekben, amelyek alapjan a komplexképzddés
termodinamikéjara és kinetikdjdra vonatkozdan tettek altalanosithatd megallapitasokat.
Jelentés eredményekre jutottak annak felderitésében, hogy a komplexképzddés hogyan
befolyasolja az alapallapoti molekulak fényelnyelését €s termodinamikai sajatsagait, valamint
az elektrongerjesztett allapotok reakcioit.

Kutatoi kapacitas: 4 10, ebbdl intézeti allomanyban: 4 £0. Becsiilt intézeti raforditas: 32 M Ft,
Ebbél palyazati forras: 7T M Ft

Kristaly-, por- és folyadékdiffrakcios kutatasok

Uj Sn-, Pd- és Au-komplexeket szintetizaltak. Tobbfunkcids ligandumokat terveztek és
allitottak eld fémkomplexek onszervezodési reakcidjanak tanulmanyozasahoz. Pontositottak a
kapcsolodé irodalmi adatokat. On-komplexeket vizsgalva tijabb, szilard fazist diszmutacios
reakcidkat irtak le.

Nagy, négyszogletes csatornakkal biro Pd-komplex kristalyokat fedeztek fol.

Uj, cukorszarmazékok és szervetlen sok kozott létrejott komplexeket fedeztek fel,
amelyeknek szilard fazist reakciokban val6 felhaszndlhatdsagat is bizonyitottak.

A szerves kémiai szintézisekben novekvd szerepet jatszo N-klor-arénszulfonamidatok
korében végzett krisztallografiai vizsgélataikkal kimutattak, hogy a natrium- és a kaliumsok
szerkezeti €s kémiai sajatsagai kozott mutatkozo dsszefiiggések jol értelmezhetok.

A krisztallografiai fazisprobléma megolddsara a korabban altaluk kifejlesztett uj modszert
sikeresen alkalmaztdk egy igen nagy, pszeudoszimmetriat mutatd kristalyszerkezet
meghatarozasara.

Vizsgalatokat végeztek Onszervez8d6 szupramolekuldris rendszerek (makrociklusos
platinakomplexek) szerkezetének meghatdrozasara, a kialakuld szupramolekularis formak
geometriai jellemzésére.

Litium- és berilliumiont tartalmazo6 oldatokra (acetonitril és dimetilszulfoxid oldoszerekben)
vonatkozdé ab initio szamitasokat és molekularis dinamikai szimulacidokat, valamint
rontgendiffrakcios és neutrondiffrakcios méréseket végeztek.

Modszert dolgoztak ki vaskomplexek szerkezetének meghatarozasara rontgendiffrakcioval. A
modszer alkalmazésanak komoly szerepe lehet a katalitikus folyamatok tanulméanyozaséaban.
Kutatoi kapacitas: 12 10, ebbol intézeti allomanyban 12 16. Becsiilt intézeti raforditas: 72 M Ft,
ebbol palyazati forras: 8 M Ft

Tomegspektrometriai kutatasok

Az évek ota folytatott analitikai-diagnosztikai kutatdsok soran szterolok vérbdl torténd
kimutatasara uj HPLC-MS modszert fejlesztettek ki, majd az eredmények kemometriai
kiértékelésével ezt a gyakorlatban alkalmaztdk. A modszer igen érzékeny, és az orvosi
gyakorlatban el6fordulé nagy mintaszamra is sikerrel alkalmazhato.

A tomegspektrométerben lejatszodo folyamatok modellezésére kifejlesztett Windows-alapti
szamitdogépes programot (MassKinetics) sikerrel alkalmaztdk kvantumkémiai szamitdsokkal
kombinaltan szerves kémiai reakciok modellezésére.
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A BME kutatocsoportjaival a meglévd egyiittmitkodéseket folytatva kiilonbozé szintetikus
vinka-alkaloidak szerkezetazonositasat végezték el. Az MTA KK Biomolekularis Kémiai
Intézettel egyiittmiikddve, tobbek kozott, fluorkémiai kutatdsokban alkalmaztak a tomeg-
spektrometriai szerkezetvizsgalati modszereket. Az MTA KK Feliiletkémiai ¢és Katalizis
Intézet kutatoival egylittmikddésben szerkezet-tulajdonsag 0Osszefiiggések kutatasaban
alkalmaztak jszerti megkozelitéseket. A Babes-Bolyai Egyetem kutatoi részére atmenetifém-
oximin komplexek szerkezetazonositasat végezték el, ezzel is tdmogatva a partner csoport
kutatasi tevékenységét.

Kutatoi kapacitas: 5,8 16, ebbdl intézeti allomanyban.: 5,8 10. Becsiilt intézeti raforditas: 37,4 M Ft,
ebbol palyazati forras: 11,4 M Ft

Elméleti kémiai kutatasok

Periodikus modellen elvégzett kvantumkémiai szamitasok segitségével jellemezték a Pt(111)
é¢s Rh(111) feliileteken adszorbealt széndioxid-, metanol- ¢és hangyasavmolekulak
tulajdonsagait. Kisérleti adatok (RAIRS) segitségével azonositottdk a Rh(111) feliileten
kialakult kiilénboz6 rendezett CO-szerkezeteket.

Molekularis dinamikai és folyadékdiffrakcidos-modszerek segitségével megmutattak, hogy a
kalciumionnak a szolvatburkaban 8 metanol, a hidratszférajaban 6-8 vizmolekula talalhato.
Diffrakcios modszerek alkalmazasaval kimutattak a mikroheterogenitasok 1étét viz-acetonitril
elegyekben. Ezeket a mikroheterogenitasokat molekularis dinamikai szimulaciok segitségével
is jellemezték.

Car-Parrinello molekularis dinamikai, szimulacids szamitasok alapjan megallapitottak, hogy a
folyékony hangyasav szerkezetét alapvetden hidrogénkotésekkel Osszetartott rovid eldgazo
lancok hatarozzék meg.

Molekularis dinamikai szamitasokkal megallapitottak, hogy a Glu transzporter-fehérjében a 2-
es hajtli és a 7-es hélix régiokban tapasztalt elmozdulasok valosziniileg a fehérjetranszport
miikddésével vannak kapcsolatban.

Az amorf szerkezetli poliizobutilénen végzett *C-NMR-mérések eredményeinek értelmezése
céljabol, kvantumkémiai modszerekkel tanulméanyoztak kiilonb6zé oligomerek konforméaciods
tulajdonsagait és az egyes konformerekre jellemzd kémiai eltolodasokat.

Kvaziklasszikus trajektoriaszamitasokkal megallapitottdk, hogy az oxigénatom ¢és az
oxigénmolekula reakciojaban nem keletkezik statisztikus komplex, szemben az altalanosan
elfogadott feltételezéssel.

Kvantumkémiai moddszerrel kiszamitottdk a vas-porfirin €s néhany gyakran eléfordulo
ligandum komplexének szerkezetét és kotési energidjat. Megallapitottdk, hogy a viz
erdsebben kotddik a komplex fématomjdhoz, mint az oxigénmolekula.

Molekuldk kvantumkémiai energiafelbontasanak vizsgalata soran megallapitottdk, hogy a
DFT-elméletben szerepld kicserélddési funkciondl lokalis jellege elvi nehézségeket okoz, és
ennek megoldasara egy elvileg 0j megkozelitést dolgoztak ki. Megéllapitottak tovabba, hogy
az egyensulyitol eltéré magkonfiguraciok esetén az energiafelbontas egy — ezideig feloldatlan
— dilemmat vet fel: vagy a komponensek szamértéke, vagy a tavolsagfiiggése felel meg a
kémiai intuicionak.

Hidrogénkarbonat  vizoldhatdé ruténium-hidriddel torténd hidrogénezését vizsgaltak
kvantumkémiai szamitasok segitségével. A vizsgalatok megmutattdk, hogy az olddszerként
jelenlévé vizmolekuldk egy része a reakcidban aktiv szerepet jatszik, ugyanis hatékonyan
katalizalja a protontranszfer folyamatokat.
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Kvantumkémiai szamitdsok alapjan 1j reakcidmechanizmust javasoltak acetil-aceton és
nitroolefin aszimmetrikus tiokarbamid-szarmazékkal katalizalt, enantioszelektiv Michael-
meg, melyekben mindkét szubsztratum H-hidas kotésekkel kapcesolodik a katalizator aktiv
centrumaihoz. A feltart mechanizmus Osszhangban van a kisérleti eredményekkel, és
magyarazatot ad az organokatalitikus reakcié enantioszelektivitasara is.

Kvantumkémiai szamitasok segitségével részletesen feltartak egy olyan katalitikus folyamat
mechanizmusat, melyben a széndioxid nidbiumkatalizator jelenlétében, metanollal reagalva
dimetil-karbonatot eredményez. A szamitasok eredményeivel értelmezni tudtak a Nb(V) és
Sn(IV) katalizatorok eltérd viselkedését.

Kvantumkémiai szamitasokkal segitették az Ujonnan szintetizalt, katekoldz-enzim modellként
szolgalo vas-komplexek szerkezetének meghatdrozasat.

Atmenetifém foszfinok hidridicitasat tanulmanyoztdk elméleti uton, és megallapitottak, hogy
az egyszerl kontinuum oldoszermodellek megbizhatéan alkalmazhatok toltésszétvalassal jaro
reakcidk energetikai viszonyainak leirasara.

Pirit (100) felszin ¢és tombfazis XPS-spektrumat szamitottdk DFT-pszeudopotencial
modszerrel és azonositottak a kiillonboz6 oxidacios allapotu felszini és tombi kén specieszeket
a core-level shift értékek alapjan.

Aceton vizes oldatban végbemend tautomerizacidés folyamatait tanulmanyoztdk ab initio
molekuladinamikai szamitdsokkal. Megmutattak, hogy a vizmolekulak jelenléte csokkenti a
tautomerizacidos gatat, és kimutattadk, hogy a protontranszfer vizmolekulakbdl all6 lancon
keresztiil, intermolekularisan zajlik le.

Kvantumkémiai (MS-CASPT2) szamitasokkal meghataroztak a (CH,BrCl)-molekula UV-
fotodisszocidcidjahoz tartozo potencidlfeliiletek kozti konikus keresztezddést, tovabba
kvantumdinamikai szimulaciok segitségével jellemezték a fotodisszociacid folyamatat, eljarast
dolgoztak ki a disszociaci6 koherens szabalyzasara.

Kutatoi kapacitas: 8 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 8 6. Becsiilt intézeti raforditas: 47 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 4 M Ft

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Hazai tudoményos kapcsolataik koziil kiemelenddk az egyetemekkel és az MTA-tdmogatasa
kutatocsoportokkal folytatott kutatasi egyiittmitkodések.

A ,Légkori szennyezdk, ill. kiilonboz6 gézok FTIR vizsgalata® és a ,,Fémorganikus
vegyiiletek szerkezetkutatdsa” c. témakban eredményes kozos kutatdsokat folytattak a Pannon
Egyetemmel és az MTA Analitikai Kémiai Tanszéki Kutatocsoportjaval. Az eredményeket
harom ko6zds publikacidoban foglaltak ossze.

A ,Biologiailag fontos vaskomplexek Mdossbauer- ¢€és rezgési  spektroszkopiai
tanulmanyozasa” c. témaban az ELTE Nuklearis Szerkezetvizsgdldé Akadémiai
Kutatocsoporttal dolgoznak kozosen, aminek eredményeként két cikket kozoltek.

A Szegedi Tudomanyegyetem Biokémiai Tanszékével az ,,Edesvizi halak szervezetére hato
toxikus elemek (6lom, kadmium stb.) hatdsdnak vizsgalata biokémiai és rezgési
spektroszkopiai modszerekkel” c. témabol sziiletett k6zos kozlemény.
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A Szegedi Tudomanyegyetem Fizikai Kémia Tanszékének kutatdival egyiittmiikddésben,
kilonféle naftalimidszarmazékok gerjesztett allapotainak energiajat és az alapallapotu
molekulak szerkezetét hataroztak meg. Errdl kozos kdzleményt jelentettek meg.

Uj, vizoldhato, kationos naftalimideket allitottak elo, feltartadk a molekulaszerkezet, a
kozegpolaritas és a kationvaltoztatds hatdsat a szingulett és triplett gerjesztett allapotok
energiavesztési folyamatainak a sebességére a BME Szerves Kémia Tanszékével
egyiittmiikddésben. Az eredményeket kdzosen publikaltak.

ESR-spektroszkdpiai modszereket alkalmaztak reakciokinetikai problémak megoldasara,
valamint atmenetifém komplexek szerkezetvizsgalatdban a Szegedi Tudomdanyegyetem
Radiokémia Tansz€ék ¢és a Pannon Egyetem (Veszprém) Szerves Kémiai Tanszék kutatoival
folytatott egyiittmiikodés soran. Az eredményekrdl két kozos cikkben szdmoltak be.

A ,Hordozés nemesfém katalizatorokon adszorbealt molekuldk FTIR-spektroszkdpiai
vizsgalata” c. témakorben szénmonoxid kemiszorpciodjat vizsgaltadk aluminium hordozén levé
Rh-, Ir- és Pt-katalizatorokon transzmisszids és emisszios infravords spektroszkopiaval.
Linearis, hid és dikarbonil tipust feliileti specieszeket azonositottak a Pannon Egyetem
(Veszprém) Kornyezetmérnoki és Kémiai Technologiai Tanszékével egyiittmiikodésben. Az
eredményekrol kozos dolgozatban adtak szamot.

A Richter Gedeon Nyrt.-vel jelentés kutatasi kapcsolatokat alakitottak ki, pl. a
,Neuroszteroidok meghatarozasa tomegspektrometrias modszerek segitéségével” c. témaban.
Az elméleti kémiai kutatasok teriiletén a Debreceni Egyetem Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszékével egyiittmiikodésben vizoldhatd fémkomplexek belsé szerkezeti atrendezddéseinek
mechanizmusat vizsgaltak. A Pannon Egyetem Altalanos és Szervetlen Kémia Tanszékével
»~Ruténiumkomplexek gerjesztett elektronallapotai szerkezetének és atmenetifém-porfirin
komplexek alap- és gerjesztett allapotainak meghatarozasa kvantumkémiai modszerekkel” c.
témaban dolgoztak egyliitt. Az MTA Enzimologiai Intézettel kzosen enzimatikus reakcidkat
modelleztek molekuladinamikai QM/MM modszerekkel.

Az egyetemekkel k6z0s kutatasok eredményeibdl 2006-ban 21 publikéciot jelentettek meg.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézetnek Kkiterjedt nemzetkdzi kapcsolatai vannak. Szamos eurdpai és amerikai
egyetemmel alakitottak ki eredményes kutatasi egylittmiikodéseket.

Az ,,Orientalt molekuldk tanulmédnyozasa infravords lineéaris dikroizmus alapjan, elméleti
szamitasok segitségével” c. témaban (MTA-BTA kétoldali egyezmény, partnerintézmény:
Institute of Organic Chemistry, BAS, Szoéfia, Bulgaria) elért eredményeikrél kozos cikkben
szamoltak be.

Az MTA-Horvat TA kétoldalu egyezmény keretében a Department of Analytical Chemistry,
Zagreb University kutatdival részletesen értelmezték a kozepes méretii szerves vegyiiletek IR-
¢s Raman-spektrumait kvantumkémiai szamitasokon alapul6 eréterekkel.

TéT-egyezmény keretében a Department of Inorganic Chemistry, University of Miinchen
kutatdival meghataroztak a hatodik mellékcsoport dioxo-fém(VI) komplexeinek, mint
katalizatoroknak a szerepét az olefinek epoxidalasi reakcidiban.

OTA-MTA egyiittmiikddés keretében a University of Innsbruck, Institute for Ion Physics
kutatéival ab initio- és molekuladinamikai szadmitdsokat, tovabba rontgendiffrakcios
méréseket végeztek formamid és DMSO-oldatokon. Az eredményekrél kdzos folyoiratcikket
jelentettek meg.

MTA-CNRS egyiittmiikodeés keretében (Université Henri Poincaré, Nancy) megallapitottak a
hosszl tava korrekeid hatasat a DFT-modszerekkel szamitott potencialgat-magassagokra.
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Osztrak-magyar TéT-egyezmény tdmogatasdval a Max Perutz Laboratories, University of
Vienna kutatoival egyiittmitkodésben N-metil-5-cianoindolin és rokon vegyiiletek fotofizikai
paramétereit hataroztadk meg tobb hdmérsékleten, kiilonboz6 oldoszerekben.

A ,Lézerrel keltett szénplazmék emisszios spektroszkdpiai analizise, kiilonds tekintettel a C3
gyok kimutatdsara” c. témaban eredményes egylittmikodést folytatnak harom amerikai
kutatohellyel (The University of Tennessee, Space Institute, Tullahoma, Tennessee;
Combustion Research Facility, Sandia National Laboratories, Livermore, California; Laser
Spectroscopy Facility, Department of Chemistry, The Ohio State University, Columbus). A
kutatasok eddigi eredményeirdl kozos publikacidoban szamoltak be.

Az  ESR-spektroszkopia  kiilonféle alkalmazésai témakorben  kiilonosen — sikeres
egyiittmiikddést alakitottak ki az Universit¢ de Provence Marseille, az University Rosario,
Argentina és a The Ohio State University, USA kutatéival. Az eredményekrdl 10 kozos
publikacié tajékoztat.

A “Photophysics of intramolecular charge transfer molecules” c. témaban a Volkswagen
Foundation tamogatdsaval meghataroztdk a triplett DMABN dip6lusmomentumat a Max-
Planck-Institut for Biophysical-Chemistry, Gottingen kutatoival kézosen. Az eredményekr6l
koz06s publikacioban szamoltak be.

A Dél-Afrikai Koztarsasaggal kotott TéT-egyezmény keretében 2006-ban tobb tanulmanyut
valosult meg, amelyek alkalmat adtak a kozos kutatasok eddigi eredményeinek kiértékelésére
¢s a tovabbi munka el6készitésére.

A University of Utah, Department of Chemistry, USA kutatdival igen sikeres kdzos kutatast
folytatnak, aminek eredményeként a Journal of the American Society-ban jelentettek meg egy
kozos cikket. Tovabbi publikaciok vannak elokésziiletben. Az egyiittmikodés tamogatasara
palyazatot nyujtottak be az NSF-hez.

Olasz-magyar TéT-egyiittmiikodés keretében fehérjék tomegspektrometrias fragmentaciojat
vizsgaltak. (K6zos publikacid van elékésziiletben.)

Roman-magyar TéT-egylittmiikddés soran bioldgiai és orvosi mintdk tomegspektrometriai
eredményeinek 0sszehasonlitd elemzését végezték el.

Spanyol-magyar TéT-egyiittmtikodésben eredményesen dolgoznak a ,,Human szérum AGP
mikroheterogenitasa és diagnosztikai értéke” c. témaban. K6z0s publikaciot készitenek eld.
Argentin-magyar TéT-egyiittmiikodésben a ,,Természetes gombadld anyagok és szarmazékaik
jellemzése tandem tomegspektrometrids modszerekkel” c. témédban a kutatds konkrét
feladatait készitették el6 2006-ban.

Magyar-spanyol TéT-egylittmiikddés keretében az University of Girona kutatoival kozdsen
(téma: energiadekompozicids €s kotésrendszdmitasi modszerek) kidolgoztdk a "fuzzy atomos"
energiafelbontds DFT altalanositasat, és elvégezték az energiakomponensek analizisét kiilonos
tekintettel a kicserélddés és kicserélddési potencial térbeli eloszlasara.

Az ,,Ab inito molekulamechanikai modszer” c. téma kutatdsainak soran (Magyar-orosz TéET)
elétanulméanyokat végeztek egy "ab initio molekulamechanikai moddszer" létrehozdsanak
lehetéségérdl a Karpov Institute of Physical Chemistry, Moszkva kutatoival.

A fentieken kiviil eredményes kutatasokat folytattak a kovetkezo intézményekkel:

University of New Mexico, USA; University of Bari; University of Innsbruck; University of
Canterbury; Freie Universitit, Berlin; Graz University of Technology; University of Milano;
ETHZ, Lugano; University of Modena; Washington University, USA.

Az intézet nemzetkozi egyilittmikodéseinek kiemelkedd eredményességét jelzi, hogy
2006-ban 57 publikacidt jelentettek meg kiilfoldi kutatdintézetekkel kozdsen.
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IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Az intézet kémiai szerkezetkutatdssal foglalkoz6 csoportjai részt vallalnak mind a
Koordinaciés Kutatokozpont, ill. a Medichem II palyazat, mind egyéb NKTH-palyazatok
feladatainak megoldéaséban. Ezek a feladatok a Kozpont Biomolekularis, ill. Feliiletkémiai és
Katalizis Intézetének programjaihoz kapcsolodnak. A szerkezetkutatdsok elsdsorban a
tomegspektrometria, a magneses magrezonancia-spektroszkopia, valamint az infravoros-
spektroszkopia teriiletére terjednek ki. Igen fontos alkalmazast nyernek az emlitett
spektroszkopiai mddszerek az 0j, orvosi diagnosztikai eljardsok, tovabba a népegészségiigyi
jelentdségli betegségek okainak felderitésében. A felsorolt és tovabbi szerkezetvizsgalati
modszerek (pl. rontgendiffrakcio, ill. Osszeg-frekvenciakeltési spektroszkopia) jelentds
szerepet jatszanak a feliileteken végbemend reakciok felderitésében, tovabbd mind a
kristalyos, mind az amorf anyagok, a szupramolekuldk, valamint a folyadékok szerkezetének
vizsgalataban.

Az ARCUS / PhyCAFoR, projekt keretében (téma: Physical Chemistry of the Atmosphere) a
francia partnerrel (University of Lille) koézosen, PhD-hallgatok tovabbképzésében és
témavezetésében vettek részt.

MTA-NSF-OTKA keretében folytatott kutatdsi egyiittmitkodésben (egyiittmiik6dé partner:
Department of Chemistry, Northwestern University, Evanston, USA) szamitogépes programot
dolgoztak ki sokatomos molekulak reakciddinamikai vizsgalatéra.

A University of Perugia, Olaszorszag kutatdival k6z6s M. Curie Training Network palyazatot
nygjtottak be, valamint a COST Action D37 keretében, a QDYN munkacsoport tagjaként,
reakciddinamikai programok grid valtozatanak kidolgozasat végezték el.

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

1. Bacsik Z, Gyivicsan A, Horvath K, Mink J: Determination of carbon monoxide
concentration and total pressure in gas cavities in the silica glass body of light bulbs by
FT-IR spectrometry, Analytical Chemistry 78(7): 2382-2387 (2006)

2. Simon F, Kuzmany H, Nafradi B, Fehér T, Forr6 L, Fiilop F, Janossy A, Korecz L,
Rockenbauer A, Hauke F, Hirsch A: Magnetic fullerenes inside single-wall carbon
nanotubes, Physical Review Letters 97(13): 136801-1-136801-4 (2006)

3. Imrik K, Kovacs Gg, Fejes |, Szilagyi I, Sarzynski D, Débé S, Bérces T, Marta F,
Espinosa-Garcia J. Absolute and relative-rate kinetics experiments and direct dynamics
computations for the reaction of Br atoms with CH2CIBr, Journal of Physical Chemistry
A 110(21): 6821-6832 (2006)

4. Deak A, Megyes T, Tarkanyi G, Kiraly P, Biczok L, Palinkas G, Stang PJ: Synthesis and
solution- and solid-state characterization of gold(I) rings with short Au"Au interactions.
Spontaneous resolution of a gold(l) complex, Journal of the American Chemical Society
128(39): 12668-12670 (2006)

5. Oszlanyi G, Siité A, Czugler M, Parkanyi L: Charge flipping at work: A case of
pseudosymmetry, Journal of the American Chemical Society 128(26): 8392-8393 (2006)
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10.

11.

Megyes T, Bako I, Radnai T, Grosz T, Kosztolanyi T, Mroz B, Probst M: Structural
investigation of lithium iodide in liquid dimethyl sulfoxide: Comparison between
experiment and computation, Chemical Physics 321(1-2): 100-110 (2006)

de Bruin TIJM, Michel C, Vékey K, Greene AE, Gimbert Y, Milet A: First C-C bond
formation in the Pauson-Khand reaction: Influence of carbon-carbon triple bond
polarization on regiochemistry - A density functional theory study, Journal of
Organometallic Chemistry 691(20): 4281-4288 (2006)

Toth F, Kalaus Gy, Greiner M, Kajtar-Peredy M, Gémory A, Hazai L, Szantay Cs:
Synthesis of vinca alkaloids and related compounds. Part 106. An efficient convergent
synthetic pathway to build up the ibophyllidine skeleton Il. Total synthesis of (+/-)-
deethylibophyllidine and (+/-)-14-epi-deethylibophyllidine, Heterocycles 68(11): 2301-
2317 (2006)

Hamza A, Schubert G, Sods T, Papai I: Theoretical studies on the bifunctionality of chiral
thiourea-based organocatalysts: Competing routes to C-C bond formation, Journal of the
American Chemical Society 128(40): 13151-13160 (2006)

Mayer |: Energy partitioning schemes, Physical Chemistry Chemical Physics 8(40): 4630-
4646 (2006)

Horvath O, Huszank R, Valicsek Zs, Lendvay Gy: Photophysics and photochemistry of

kinetically labile, water-soluble porphyrin complexes, Coordination Chemistry Reviews
250(13-14): 1792-1803 (2006)
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V1. A kutatohely 2006. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokozpont, Szerkezeti Kémiai Intézet

Atlaglétszam™: 69 Ebbél kutato®:

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent 6sszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacid szama:
Az év folyaman megjelent Gsszes tudomanyos publikacio szama®:

Ebbo! idegen nyelvii kiilfoldi folydiratban: 93  idegen nyelvii hazai folyoiratban:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 57  SCI altal regisztralt folyoiratban:

Osszesitett impakt faktor: 213,582 osszes hivatkozas szama*:
0sszes hivatkozas szama Onidézetek nélkiil:

Megjelent konyv magyarul: 0 konyvfejezet: 1 jegyzet:

idegen nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 2 jegyzet:

Megvédett PhD értekezés: 3 Megvédett MTA doktori értekezés”:
Bejelentett talalmanyok szama: 0 Megadott szabadalmak szama:

gbbdl kulfoldon: 0 ebbdl kilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szama:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama®: 40 poszterek szama:

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzOk szama':

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 12 Nemzetkdzi folydirat szerk. tagsag:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas Gsszege®:
Beruhazasi tamogatas: 0 MFt Fiatal kutatoi allashelyek szdma®:

Az év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama:
NKFP: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 9 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

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

Kiilfoldi vagy nemzetkdzi forrasbol mitvelt témék szama™:
EU forrasbol: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:
Egyéb: 0 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:

Egyéb palyazatok keretében miivelt témak szama'?:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany:

Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany:
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Az intézet Kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2006-ban

Egy uj orvosi diagnosztikai modszer: a Qlikozilacio mintazat meghatarozasa

A proteinek szerkezetének vizsgalata vilagszerte kiemelt kutatasi teriilet. A kutatdsok
legfontosabb modszerei koz¢é tartoznak a tomegspektrometriai modszerek. Az utdbbi években
megvaldsult fejlesztések eredményeképp a hazai miszerezettség eléri a fejlettebb
orszagokban 1évé szinvonalat, ami lehetdvé tette a proteomikai kutatasok hazai elinditasat.
Ezt a fejlodést jelzi a Magyar Proteomikai Tarsasag megalakulasa is 2006-ban. Ugyanebben
az évben allitottak tizembe az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézetben a nagy
teljesitoképességli, proteomikai vizsgalatokra alkalmas, Q-TOF tipusti tomegspektrométert.
Ez a beszerzés lehetové tette, hogy a kordbban kizarolag kiilfoldon lehetséges méréseket
itthon is folytathassak.

A proteomika teriiletén szamos kutatasi iranyzat létezik. Ezek koziil az orvosbiologiai
alkalmazasok az életmindség javitdsaval kozvetlen kapcsolatban vannak, ennek megfeleléen
dinamikusan fejlédnek. A  proteinek szerkezetének ¢és  biologiai  funkcidjanak
meghatarozasdban egyre nagyobb jelentOségre tesz szert a poszttranszlaciés modosulasok
jellemzése, ezen beliil a glikozilacid vizsgalata. Ez utdbbi jellegzetessége az oligoszacharid
szerkezetek nagy szama (az ugynevezett mikroheterogenitas) és ezek valtozékonysaga. Ennek
megfelelen, a glikozilacié vizsgalata ezen szerkezetek és az egyes szerkezeti varidnsok
mennyiségének (eloszlasanak, mintazatanak) meghatarozasat jelenti. A legujabb vizsgalatok
szerint ezek a mintazatok a szervezet allapotat, igy pl. esetleges rdkos megbetegedés
kialakulasat jol jelzik (biomarker). A legtobb proteomikai technikaval szemben, a
glikozilaciés mintdzat vizsgalata jelentds modszertani fejlesztést igényel, a gyakorlatban jol
hasznalhato, nagy ateresztoképesseégili technikdk egyeldére nem léteznek.

Az intézetben folyd kutatdsok a glikozilacids mintdzat meghatarozasara iranyulnak. A
meghatdrozott mintdzatokat 0j, orvosi diagnosztikai médszerek kifejlesztésére hasznaljak fel.
A kutatasokat az Orszagos Onkologiai Intézettel, a Semmelweiss Egyetemmel és a Richter
Gyodgyszergyarral egyiittmiikodésben végezik. A vizsgalatokhoz vérszérumot, valamint
szérumbol izolalt glikoproteineket (elsésorban al-savas glikoproteint, AGP) is felhasznaltak.
A kutatasok részben modszertani jellegiiek, s igy 0j, potencidlisan nagy ateresztoképességii
modszerek kidolgozasara, glikoproteinek, glikopeptidek azonositasara, a glikozilacids
mintdzat meghatarozéasara vonatkoznak.

Izolalt glikoproteinek esetén a kutatas elsé fazisa az intakt glikoprotein molekulatomegének
meghatarozasa, mely MALDI-TOF, ill. ESI-mddszerekkel torténik. Ez kedvezd esetben (pl.
transzferin) a molekulatomeg mellett a glikozilacidos mintazat kozelité meghatarozasat is
lehetove teszi. A legtobb esetben azonban (mint pl. AGP) a glikoprotein szerkezete olyan
mértékben heterogén, hogy a kozvetlen tomegspektrometriai vizsgalat ennek meghatarozasara
nem elegendo.

Részletesebb vizsgalatokhoz a glikoproteint enzimatikusan emésztik, amihez tripszint, ill.
PNGase F enzimet hasznalnak. Az eldbbi a glikozilacios poziciok azonositasat és az un. ,,site
specific glycosylation” mintdzat meghatarozasat teszi lehetdvé. Az enzimatikus emésztés
eredményét HPLC-ESI-MS-MS vizsgalatok segitségével analizaljak. A proteomikéban
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altalanosan haszndlatos, kereskedelemben kaphatd szoftverek glikopeptidek azonositasara €s
szerkezetmeghatdrozasara nem (vagy csak nagyon kis hatékonysaggal) hasznélhatok.
Kutatésaik soran olyan szerkezetkutatdsi algoritmust és ennek gyakorlati meghatarozésat
lehetévé tevd szoftvert dolgoztak ki, amely alkalmas glikopeptidek azonositisara, és a
szerkezetmeghatarozast is jelentdsen megkonnyiti. A szoftver értékesitése és publikalasa
folyamatban van. Az AGP-vizsgalata soran ennek mind az 6t glikozilaciés poziciojat
azonositottak, tovabbad mind az Ot esetben meghataroztdk a glikozilez6dési mintazatot.
Megallapitottak, hogy ez a mintdzat az 6t glikozilacios hely esetén egymastol jelentdsen eltér.
A feladat bonyolultsagat jelzi, hogy a vizsgélatok soran egyetlen AGP-mintabol mintegy 90
kiilonbozé  glikopeptid szerkezeti egységet azonositottak. Ezek donté tobbsége az
irodalomban korabban ismeretlen volt.

Szintén az AGP-vizsgalata soran, ennek PNGase F enzimmel torténd hasitasat is elvégezték.
Az igy eldéallitott oligoszacharidokat, szeparalds és izoladlds wutan, MALDI-TOF
tomegspektrometrids modszerrel vizsgaltdk. Mintegy 40 kiilonb6z6 cukorszekvenciat
azonositottak, és elvégezték ezek (az adott AGP-mintara jellemzd) intenzitdseloszlasanak
meghatarozasat.

A kutatds kovetkezd fazisdban az oligoszacharid mintizatot egyedi (egy adott dnkéntes
vérszérumabol izolalt) AGP-mintdbdl is elvégezték. Harom csoportot, egészséges
onkénteseket, ill. két kiilonbozd rakos megbetegedésben szenvedd betegeket vizsgaltak. A
cukormintazat meghatarozasat kovetéen elvégezték ezek  matematikai-statisztikai
(kemometrias) elemzését. Megallapitottak, hogy a harom csoport LDA-moédszerrel jol
jellemezhetd, mind az egészséges-beteg, mind pedig a limphoma-ovarium tumoros elvaltozas
egymastol elkiilonithetd. Az altaluk kidolgozott mddszerrel meghatarozott cukoreloszlas
kivalo biomarkernek bizonyult. Tovabbi fejlesztést kovetden varhatd, hogy uj, a rakos
megbetegedések korai kimutatdsat lehetdvé tevod, klinikailag jol alkalmazhatdo modszert lehet
majd kidolgozni.

Kutatisaikat két iranyban folytatjdk. Egyrészt a jelenleg hasznalt, igen iddéigényes
modszereket szeretnék felgyorsitani és automatizalni. Masrészt, az AGP-n tdlmenden, mas
glikoproteinek cukormintdzatat, ill. tovabbi, klinikailag fontos betegségcsoportok jellemzését
tervezik. Céljuk tovabba a cukormintdzat és az ezt meghatiroz6 enzimatikus (glikozilacios)
folyamatok kozotti kapcsolat felderitése.
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Az 101j tomegspektrometriai laboratorium az MTA Kémiai Kutatokdzpont Szerkezeti Kémiai
Intézetében
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) Kémiai Kutat()kﬁzpront )
ANYAG- ES KORNYEZETKEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri u. 59-67. 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1130, Fax: 438-1147
e-mail: szepvol@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu/aki

I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

Az intézet 2006. évi tevékenységét, a korabbi évekhez hasonldan, az anyagtudomanyi és a
kornyezeti kémiai kutatdsok szoros kapcsolata jellemezte.

Modern kisérleti és elméleti modszerekkel tanulmanyoztak célszertien kivalasztott anyagi
rendszerek kémiai és fizikai-kémiai tulajdonsagait. Ezen ismeretek alapul szolgalnak 0jszerii
szerkezeti és funkciondlis anyagok eldallitasdhoz, valamint kdrnyezetbarat ipari eljarasok
Kidolgozasahoz.

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

Anyagkémiai kutatasok

Plazmaval és ionsugarakkal elodllitott nanorétegek kutatdasa és komplex jellemzése

Human csipdiziileti protézisek alapanyagaul szolgald ultranagy molekulatomegili polietilén
(UHMWPE) feliiletét kezelték plazmaimmerzids ionimplantacios (PIII) modszerrel.
Kisérlettervezés segitségével feltartdk az eldallitasi koriilmények, nevezetesen a gyorsito
fesziiltség, a dozis és a dozisteljesitmény hatasat a feliilet kémiai, tovabba nanomechanikai
tulajdonsagaira. A kutatasi eredményeket a hddmezévasarhelyi PROTETIM Kift. alkalmazza a
korabbiaknal hosszabb élettartamtl csipdiziileti protézisek gyartasanal.

C-Si-N rétegeket allitottak el6 hidegplazmaval aktivalt szerves sziliciumvegyiiletekbél, igy
tetrametil-szilanbol, hexametil-disziloxanbol és hexametil-diszilazanbol. Megallapitottak,
hogy a plazmafesziiltség novelésével no a rétegek C/Si aranya, valamint nanokeménysége €s
modulusza.

Elmeéleti fejlesztésként megoldottak, hogy a kiilonféle nanorétegek feliiletkémiai vizsgalata
soran kapott rontgenfotoelektron-spektrumokbol szarmaztatott, tin. redukalt adatok atvihetok
legyenek a kiilonféle programrendszerek kozott egy uj fajl-formatum (XPS Reduced Data
Exchange File) segitségével.

Kutatoi rdforditas: 4 16, ebbdl intézeti allomanyban van: 4 10. Becsiilt intézeti raforditds:
30 M Ft, ebbdl palydzati forras: 4 M Ft
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Korszerii mikro- és nanoszemcsés anyagok eléallitasa termikus plazmaban

Radiofrekvencias (RF) termikus plazmareaktorban tanulmanyoztak sziik méreteloszlasu,
gomb alaku, lireges SiO; szemcsék kialakitasanak lehetoségét. Megallapitottak, hogy a
plazmaparaméterek megfeleld beallitasakor a kiindulési, poroézus és szabalytalan alakt SiO,
részecskék - kismértékli méretnovekedés mellett - iireges, gdombszeri szemcsékké alakulnak
at. Egy masik eljarassal sziliciumtartalmt kolloid oldatokat (kovasav szolt, viziiveget, Si0;
szuszpenziot) plazmalangba porlasztva alakitottak ki gomb alaku, tireges SiO, szemcséket.

Vizsgaltak cink- ¢és nikkel-cink ferritek eldallitasat szilard ¢és folyékony kiindulési
anyagokbol. Tanulmanyoztdk a kiilonb6zé plazmaparaméterek hatasat a képzodd ferritek
tulajdonsagaira (kémiai és fazisosszetétel, morfologia, szemcseméret eloszlas, magneses
tulajdonsagok). Megallapitottak, hogy a megfeleld fémek nitrat-séinak alkoholos oldatabol
egy lépésben lehet eldallitani adott Osszetételll, nanoszemcsés, nagy telitési magnesességgel
rendelkezé ferriteket. A nagy telitési magnesezettség inverz-spinel szerkezetek kialakulasara
utal.

Fullerének termikus plazmaban torténd szintézisekor vizsgaltdk a szennyezd- ¢és
adalékanyagok hatdsit a termék fullerén tartalmara ¢és a fullerén Osszetételére.
Megallapitottdk, hogy a kiinduldsi grafitporhoz 20% vasport adagolva a korom
fulleréntartalma megnd. Ugyanakkor a fulleréntartalom 5% szilicium- vagy boéradalék
hatasara csokken. Utdbbi esetben viszont megndétt a fullerénben a C82 és C84 klaszterek
aranya.

Kutatoi raforditas: 6 10, ebbol intézeti dallomanyban van: 3 0. Becsiilt intézeti raforditas:
4 M Ft, ebbol palyadzati forrds: 1,4 M Ft

Funkcionalis mikro- és nanoszerkezetii tarsitott rendszerek fejlesztése

Fehérjetartalmi terdpids szerek hatékonyabb adagoldsat biztosito 1) gyogyszerformak
kifejlesztését tlzték ki célul, modell és aktiv fehérjék alkalmazasaval. Kidolgoztak tobb
olyan, ujszerl, tarsitott polimeralapu €s nanoszerkezetli hordozérendszert, amelyek lehetévé
teszik a fehérje hatdéanyag szabalyozott leadasat. Fehérjeadszorpciora alkalmas szervetlen
hordozokat is kifejlesztettek, RF-plazmaban végzett szintézisekre alapozva.

Enzim immobilizalasara alkalmas, nanoszerkezeti biokatalizator hordozokat allitottak elo.
Kitozan alapu hordozdkat harom kiilonb6z0 modszerrel készitettek: kicsapatdsos eljarassal
makrogdmboket, emulzios térhaldsitassal mikrogdmboket ¢€s ionotrop gél moddszerrel
nanoszemcséket allitottak el6. A mikrogdmbok kivant szemcseméretét szamitogépes
kisérlettervezés alapjan allitottak be.

Kutatoi rdforditas: 5 10, ebbdl intézeti allomanyban van: 3 10. Becsiilt intézeti raforditds:
11 M Ft, ebbdl palyazati forras: 6,2 M Ft

Polimerek szintézise gyokos polimerizacioval és kationos polimerizacioval

Uj szintézismodszert dolgoztak ki hiperelagazasos polimerek elballitisara. A kvaziélé
polimerizaci6 mechanizmusanak és kinetikdjanak torvényszeriiségei alapjan arra a
kovetkeztetésre jutottak, hogy nemcsak a laboratdériumban eldallitott specialis szerkezeti,
hanem a kereskedelmi forgalomban kaphaté monomerekbdl (sztirolbdl és akrilatokbol) is egy
1épésben allithatok eld nagyszamu funkcios csoporttal rendelkezd, hipereldgazasos polimerek.

Kvaziéld gyokods és metallocén katalizatoros, polimerizacids technikdk alkalmazésaval 1)
szerkezetli poli(propilén-g-sztirol) ojtdsos kopolimereket fejlesztettek ki, amelyek polimer
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elegyek kompatibilizatoraként alkalmazhatok. A képz6dd polimerek szerkezete és a szintézis
paraméterei  (oldallanc  hossza, homérséklet, reagensek koncentracidja) kozotti
Osszefliggéseket deritettek fel.

Karbokationos polimerizacios kutatasaik kiterjedtek az izobutilén, a sztirol és ezek
szarmazékainak karbokationos, valamint a heterociklusos vegyiiletek gytrifelnyildsos
kationos polimerizaciojanak, a kapott polimerek modositasi reakcidinak, szerkezetének és
tulajdonsagainak vizsgalatara. Részt vettek egy 1j, tobbcéli vakcina polimer 0sszetevdjének
kifejlesztésében. A vakcina f6 alkotoja egy jol definidlt szerkezetli, DNS-hordozo
makromolekula, a mannozilalt poli(etilén-imin).

Lancvégi funkcids csoportokat hordozd poliizobutilének kornyezetkimélé —eldallitasi
modszereinek kutatdsa sordn elsdsorban a reakciokozeg hatdsat vizsgaltadk. Megallapitottak,
hogy az 6zonnal végzett, oxidativ lancvég-modositas hatékonysaga jelentdsen javul a kozeg
polaritasanak csokkenésével. Az izobutilén polimerizacidjanak mechanizmusat kutatva
megallapitottak, hogy a protoncsapda jelenlétében, karbokationos koriilmények kozott, a
poliizobutilén lancok 6sszekapcsolodnak. Ez az 6sszekapcsolodéas nagyobb mértékiivé valik a
sztirol ~karbokationos polimerizaciojat is. Sikerilt jol definidlt szerkezetl, kis
polidiszperzitasti polisztirolt eldallitani viszonylag magas hdmérsékleten, az eddig
alkalmazottaknal joval kornyezetkimélobb reakciokozegben.

Kutatoi rdforditas: 8 10, ebbdl intézeti allomanyban van: 5 10. Becsiilt intézeti raforditds:
25 M Ft, ebbdl palyazati forras: 6 M Ft

Nanoszerkezetii amfifil polimer kotérhalok

Az amfifil polimer kotérhaldkkal kapcsolatos kutatasaik egyik fontos részteriilete a kotérhalok
nanoreaktorként torténd alkalmazasa. Kétféle amfifil kotérhaloval végeztek ,,nanoreaktor”
kisérleteket, melyek soran vas-vegyiiletekb6l probaltak nanoméretii vas-oxidot eléallitani. A
poli(dimetil-amino-etil-metakrilat)-l-poliizobutilén illetve poli(dimetil-amino-etil-metakrilat)-
I-poli(dimetil-sziloxan) amfifil kotérhalok megfeleld fazisaiba juttatott oldhato
vasvegyiiletekbdl megfeleld kezeléssel sikeriilt a vas-oxidot eldallitani.

Tanulményoztdk hidrofil szegmensekkel rendelkezd, metakrilsav alapu amfifil kotérhalok
duzzadasi viselkedését szerves oldoszerekben és vizben, a pH és sOkoncentracio
fliggvényeében.

N-vinil-imidazol alapt amfifil kotérhalok eléallitasat dolgoztak ki hidrofob polimerekkel; igy
poli(propilén-oxid)-dal illetve politetrahidrofurannal. Tanulmanyoztadk ezen 1j anyagok
fémion-megkdto tulajdonsagait €s 1j Osszefiiggéseket allapitottak meg a kotérhalok szerkezete
¢és fémion megkotd képessége kozott.

Kutatoi rdaforditas: 5 10, ebbdl intézeti allomanyban van: 5 10. Becsiilt intézeti raforditds:
20 M Ft, ebbdl palyazati forras: 12 M Ft

Polimerek degradacioja és stabilizdalasa

Vizsgaltak Phillips és Ziegler-Natta technologiaval eléallitott polietilénhez adott kiilonb6z6
foszfortartalma antioxidansok hatdsmechanizmusat. Megallapitottdk, hogy a stabilizatorok
hatékonysagat €s a hatdsmechanizmusat nagymértékben befolyasolja szerkezetiik ¢és a
foszforhoz kapcsolodd szerves ligandumok jellege. Egyes stabilizatorok a feldolgozasi
stabilitast javitjadk, mig masok a termék szinét befolyasoljak kedvezdéen. A kordbban
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kidolgozott reoldgiai modszerrel megallapitottdk, hogy a kiilonboz6 stabilizatorok eltérd
hatast gyakorolnak az elsé feldolgozasi 1épésben végbemend folyamatokra. Megallapitottak,
hogy a HDPE-hez adagolt egyes fenolos antioxidansok hidrolitikus stabilitasa kicsi, és er6sen
fligg a stabilizator kémiai szerkezetétol.
Kutatoi raforditas: 3 10, ebbdl intézeti allomanyban van: 3 10. Becsiilt intézeti raforditds:
10 M R, ebbdl palyazati forras: 0 M Ft

Természetes és szintetikus polimerek és tarsitott rendszereik

Intenziven tanulmédnyozzdk kiilonb6z0 polimerek ¢és tarsitott rendszereik szerkezet-
tulajdonsdg Osszefiiggéseit, és az azokban kiilsd terheléskor végbemend deformacios
folyamatokat. Kiilsé fesziiltség hatasara a kompozitokban mikromechanikai deformacios
folyamatok indulnak meg. Akusztikus emisszioval és a térfogati deformacid modszerével
vizsgaltak e folyamatokat, és megallapitottak, hogy a toltéanyagot tartalmazo kompozitokban
a hatarfeliiletek elvalasa az uralkodé folyamat. Tobb tarsitott rendszerben (nanokompozit,
faliszt erdsitésii anyagok) ugyanakkor egyéb mechanizmusok, pl. az erdsitd anyag torése is
el6fordulhat. Jelentds haladast értek el a delamindcioval eldallitott rétegszilikat
nanokompozitok tanulmanyozasaban. Kiilonb6z6 matrixa nanokompozitokrol
megallapitottak, hogy a rétegszilikat delaminacidja gyakorlatilag mindig részleges. A
feldolgozas soran bonyolult szerkezet alakul ki, ami eredeti szemcséket, a polimer altal
duzzasztott szilikdt egységeket ¢és delaminalt egyedi lemezeket tartalmaz. Nagy
szilikattartalomnal pedig egy kartyavarszerii szerkezet is kialakulhat. A delaminacié mértékét
a komponensek kolcsonhatdsa és kinetikai tényezok hatarozzak meg, de a szerkezetét és
mennyiségét még nem lehet jellemezni.

Kutatoi raforditas: 7 10, ebbol intézeti allomanyban van: 4 16. Becsiilt intézeti raforditas:
10 M Ft, ebbdl palyadzati forrdas: 5 M Ft

Elektrokémiai, elektroszorpcios és korrozios kutatdsok

Feliileti fesziiltségmérésekkel kimutattdk, hogy a perklorationok redukcidja soran képzddod
kloridionok a wvascsoport elemeinek passzivalodasat szadmottevoen befolyéasoljak: a
kloridionok hatasara a feliileti réteg szerkezete rendezettebbé valik.

Ir(100) ¢és mas egykristalyokon végeztek elektrokémiai vizsgalatokat, a vizes
elektrolitoldatokkal érintkezd fémfeliileteken végbemend adszorpcidés folyamatok és a
hatarfeliileten kialakuld elektromos kettésréteg szerkezetének jellemzésére. Impedancia
mérésekkel kimutattak, hogy a kettosréteg toltése még az un. kettGsréteg-tartomanyban is
elsésorban az adszorbealt anionok toltéséb6l adodik. A mérheté impedancia-spektrumok
felvilagositast adnak arrél, hogy az anionok milyen kinetikaval mozognak a kiils6- és a belsd
Helmbholtz sik kozott.

Tovabbfejlesztették az el6z0 években nanorések kialakitdsara €s az azokban torténd
molekularis vezet6képesség mérésekre alkalmas kb. 0,1 pA felbontasu elektrokémiai
mérdberendezést. A pasztazo, elektrokémiai alagiitmikroszkopia un. tdvolsag-spektroszkopiai
tizemmoddjahoz kiilondsen eldnyodsen alkalmazhato, nagy dinamikaja elderdsitét fejlesztettek
ki.

Korr6zids vizsgalataik sordn kornyezetbarat, vizzel higitott festékgyantakbol kialakitott
filmek vizfelvételi kinetikajat kovették impedancia-spektroszkopiaval és gravimetridval. A
mért elektromos paramétereket jol leird modellt fejlesztettek ki polimer filmek duzzadasara.
Az Al-Cu kétfémes rendszer korrdzids tulajdonsagainak vizsgalatakor kimutattak, hogy
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aluminium feliiletén forrd vizben is olyan passziv réteg alakulhat ki, amely képes meggatolni
a lyukkorrozié megindulasat. E felismerések lehetévé teszik a fiitési rendszerekben lejatszodo
korrozios folyamatok értelmezését és a karosodasok csokkentését. Hatékonyabb katodos
védelmi eljarasok kidolgozasat eldsegitendd, tisztaztdk a galvananddos, katédos védelem
elméleti alapjait és annak gyakorlati kérdéseit. Osszefoglaldo kozleményt jelentettek meg a
fémkorrozio koriilményei kozotti katalitikus oxigénredukciorol.

Kutatoi raforditas: 8 10, ebbdl intézeti allomanyban van: 7 6. Becsiilt intézeti raforditas:
31,2 M Ft, ebbdl palyazati forrds: 5,2 M Ft

Fémkomplexek szintézise és vizsgadlata és analitikai vizsgalatok sokkomponensii biologiai
rendszerekben

Eldallitottdk ¢és vizsgaltdk az eziist-permangandt piridinnel alkotott komplexeit. Bar az
[Agpy2]MnO,4 régota ismert és a szerves kémiaban oxidaloszerként hasznalt vegyiilet,
Osszetétele és szerkezete a mai napig nem tisztazodott. Kimutattdk, hogy az eldallitas soran
harom egymassal egyensulyban allo vegyiilet képzddik. Ezek kozil ketté szerkezetét is
meghataroztak. Spektroszkopias és rontgenografias vizsgalatokkal elsd izben mutattak ki az
aromas C-H...O-Mn hidrogénkdtés jelenlétét és ennek kovetkezményét, a piridingytirti kvazi-
intramolekularis alacsony hémérsékleten végbemend redoxireakciojat.

A vashidnyos anémia kezelésére hasznalhato vas-poligalakturonat komplexek szintézise soran
megallapitottak, hogy a legkedvezdbb szintéziskoriilmények kozott is legfeljebb 11,0% vasat
tartalmazé komplex képzddik. A komplexben a vas 93,5%-a vas(Il) allapota. Mivel
felhasznalas szempontjabol a komplex vasleadd képessége donté jelentOségii, ezért a vas
kioldédasat folyamatosan valtozd pH-ju rendszerben, az ¢€l6 szervezetben lejatszodo
folyamatokat modellezve vizsgaltak. Megallapitottak, hogy a vas folyamatosan oldodik: 6t
ora alatt 77%-a kioldodik a komplexbdl.
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modosulatainak meghatarozasara biologia rendszerekben. A kimutatasi hatar 0,1 pg/l, a
linedris tartomany sziik, és a minta-el6készitéstdl, ill. a matrix mindségétdl fliggben valtozik.
A kidolgozott modszer olcsobb és érzékenyebb mas miiszeres technikaknal, és lehetdve tesz
speciacios elemzést is.

Kutatoi raforditas: 4 10, ebbol intézeti allomanyban van: 4 16. Becsiilt intézeti raforditas:
20 M Ft, ebbdl palyazati forras: 1 M Ft

Kornyezetkémiai kutatasok

Veszélyes szerves anyagok artalmatlanitasa RF termikus plazmaban

Tanulményoztak kiilonb6zo6 veszélyes szerves anyagok plazmakoriilmények kozotti termikus
bontasat ¢és értékes termékekké torténd atalakitasat. A vérhatdo termékosszetételt
termodinamikai szadmitasok alapjan becsiilték. Kiilonféle klorozott alifas ¢és aromas
szénhidrogéneknél vizsgaltdk a termikus bontas koriilményei és a keletkezd termékek fizikai
és kémiai tulajdonsdgai kozotti Osszefliggéseket. Bizonyitottdk, hogy az RF termikus
plazmékban ezek a fokozottan veszélyes szerves vegyiiletek is jo hatékonysaggal bonthatok
le, és beldliik értékesithetd termék (nanoszemcsés korom) allithato elo.

Kutatoi raforditas: 4 6, ebbdl intézeti allomanyban van: 2 6. Becsiilt intézeti raforditas:
3 M R, ebbol palyazati forras: 2 M Ft
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A PVC kérnyezetileg elonyos lebontasa és datalakitisa, miianyaghulladékok pirolitikus
ujrahasznositasat elosegito kemiai reakciok kutatasa

Tanulményoztak egyes stabilizatorok és egy antioxidans hatasat a poli(vinil-klorid) (PVC)
enyhén oxidalé koriilmények kozott végzett, lancszakadassal kisért termikus bomlasara.
Megallapitottak, hogy az iparban alkalmazott hdstabilizatorok nem képesek megakadalyozni a
lancszakadasi folyamatot. Azt talaltdk, hogy az egyik elterjedten alkalmazott antioxidans
nemhogy gatolna a PVC termooxidativ lancszakadasat, hanem jelentés mértékben gyorsitja
azt. Vizsgalataikat Kkiterjesztették a legelterjedtebben alkalmazott lagyitoszert, a dioktil-
ftalatot oldészerként tartalmazé PVC-re is. A kapott eredmények arra utalnak, hogy dioktil-
ftalat jelenlétében a PVC termooxidativ lancszakadasa jelentOsen gyorsabb, mint inert
oldészerben.

Vizsgaltak, miként lehet eltdvolitani elektronikai hulladékok pirolizisolajabdl a bromtartalmu
¢gésgatlokbol képzodott bomlastermékeket. Natrium-zeolitok €s mezoporusos aluminium-
szilikat  katalizatorok hatasat tanulmanyoztdk a tetrabrom-biszfenol-A  égésgatlo
hébomléstermékeire. A bromozott aromas vegyiileteket jelentds mértékben ki lehetett sziirni a
tobbi szerves pirolizistermék koziil a tetrabrom-biszfenol-A molekula méreténél nagyobb
poérusméretii natrium-zeolitokkal. Felderitették, hogy az antimon-oxid javitja a brémozott
aromas vegyliletek égésgatld hatékonysagat, egyuttal jelentdsen gatolja az {itésalld polisztirol
hébomlési reakcioit is. Ezen tilmenden, az antimon-oxid fontos szerepet jatszhat a szerves
bromtartalom szervetlenné alakitasaban is.

Kutatoi raforditas: 4 10, ebbol intézeti dallomanyban van: 3 0. Becsiilt intézeti raforditas:
15 M FRt, ebbdl palyadzati forras: 2,7 M Ft

Biomassza anyagok hasznositasanak kutatasa termikus modszerekkel

Az Europai Unié LIFE programjanak egyik projektjében a faszén erdmiii felhasznaldsanak
lehetdségét és gazdasdgossagat vizsgaljak. A projekt alapgondolata: a biomassza anyagok
energiatartalmanak zomét célszerli hatékonyan gyarthat6 faszénbe koncentralni, lehetdvé téve
a biomassza alapu energiahordozok gazdasagos szallitdsat. Megallapitottak, hogy a szallitas
¢s raktarozas soran kiilonds gondot kell forditani a faszén porladasanak elkeriilésére, mivel
bizonyos gyartasi paraméterek €s nyersanyagtipusok esetén igen reaktiv, Ongyulladasra
hajlamos faszén por képzddik. Amerikai egyiittmiikodés keretében ugyanakkor azt
allapitottdk meg, hogy a faszénporok nagy reaktivitdsa elOnyos is lehet elgdzositas vagy
kozvetlen motorhajtdbanyagként valo hasznositds esetén. Részt vettek az elsé olyan

kozvetleniil termel elektromos energiat.

Részt vesznek a 2006-ban alakult nemzetk6zi Center of Competence in Thermo-Chemical
Treatment of Biomass (CTCB) nevii virtudlis kutatohdlozatban. A CTCB kutatasi tervében
szerepld egyik kulcstémahoz (energiafiivek €s nagy szilikttartamt biomasszak optimalis
feldolgozasa) csatlakozva tanulmanyoztdk a Magyarorszagon termelt energiafii h6bomlasi
folyamatait, valamint a szalmabol nyerhet6 pirolizisolaj 6sszetételét és mindségét befolyasolod
katalizatorok alkalmazési lehetdségeit. Megallapitottdk, hogy bizonyos zeolit katalizatorok
hatékonyan csokkentik a pirolizisolaj levoglukozan tartalmat és a nagyobb molekulatomegii
fenolok mennyiségét, ezaltal a pirolizisolaj stabilitasa ndvelhetd.

Kutatoi raforditas: 3 10, ebbol intézeti allomanyban van: 3 16. Becsiilt intézeti raforditas:
10 M Ft, ebbol palyazati forras: 2,3 M Ft
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Anyag- és energiatakarékos technologidk fejlesztése talaj, viz és levegd tisztitasara

Korabbi kutatasaikra alapozva, ipari partnerekkel egyiittmiikodve technoldgiai terveket és a
gazdasagi elemzést készitettek, a Garé és Hidas térségében taladlhaté mintegy 100 000 tonna
tomegli klorbenzolos talaj ipari méretii tisztitasara. A talajviz tisztitasara Hidason felépitett 50
m*/nap kapacitas(, napenergias fotokatalitikus és sztrippelé referenciaiizem jelenleg vizes
szuszpenzidban hasznalja a TiO, katalizatort. Mivel a katalizator szuszpendaltatasa és a
tisztitott vizb6l mikroszliréssel torténd visszanyerése eszkoz- ¢€s energiaigényes, a
gazdasagossag javitasa céljabol megkezdtek fix agyas TiO; katalizatorok kifejlesztését.

Korabbi hazai cidnmentesitési tapasztalataikra alapozva elkészitették egy kiilfoldi, nagy
tomegarami koh6gdz-mos6 rendszert mikodtetd vaskohdszati tizem cianidos mosovizének
tisztitasara szolgaldo méré és beavatkozo rendszer terveit.

Megtervezték és elkészitették az el6z6 évben kifejlesztett, a festdlizemekben levegdtisztitasra
hasznalt aktiv szén adszorbensek helyszini regeneraldsara szolgald technologia mérd ¢€s
folyamatszabalyozo rendszerét.

Olaszorszagi kiltéri vizsgalatok eredményei alapjan elvégezték a sekélyvizii tavak
napenergias sotalanitasara kifejlesztett ipari modul CFD analizisét.

Kutatoi raforditas: 2 10, ebbol intézeti dallomanyban van: 2 0. Becsiilt intézeti raforditas:
25 M Ft, ebbdl palyazati forras: 12,3 M Ft

Korroziogatlo inhibitor-kompozicio kidolgozasa, analitikai modszerfejlesztés

Tobbkomponensii fémes rendszerekre, még az egyes fém-parok galvanikus kapcsolata esetén
is hatékony korrozidvédelmet biztosité adalékkompoziciot fejlesztettek ki. Az eredmények
alapjan realis lehet6ség van az etilénglikolt kivalto, propilénglikol alapt, a gépjarmiivek
hiitérendszere mellett ipari rendszerekben is hasznalhatd, alacsony dermedéspontt hiitokozeg
kifejlesztésére. A kidolgozott korr6ziovédd kompozicio kisérleti gyartasa és tizemi vizsgalata
ipari partneriiknél megkezdddott.

Kiilonboz kornyezetvédelmi analitikai  megbizdsokhoz kapcsoléddan —szennyvizek,
hulladékok, valamint szennyviziszapok vizsgalatara alkalmas analitikai modszereket
optimalizaltak. Vizsgaltdk poliaromés szénhidrogének visszanyerésének lehetdségeit,
extrakcidjat és kromatografidls meghatdrozasat fenékiiledékekbdl. Osszehasonlitottdk a
kiilonbozé extrahaldszerek ¢és extrakcios technikdk hatdsdt az egyes komponensek
visszanyerésének hatasfokara. Vizsgaltak szennyviziszapok savas feltdrasanak hatasfokat
eltérd savkeverékek és feltarasi koriilmények kozott, és optimaltak a feltarasok koriilményeit.
Kutatoi raforditas: 2 10, ebbol intézeti allomanyban van: 2 0. Becsiilt intézeti raforditas:
9,5 M Ft, ebbdl palyazati forras: 0 M Ft

IT1. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az AKI kutatéi 2006-ban is szamos hazai kutatohellyel dolgoztak egyiitt sokféle kutatasi
témaban. Kiilondsen intenzivek voltak kutatdsi kapcsolataik az MTA intézeteivel, igy a
Kémiai Kutatokézpont masik harom intézetével, a Miiszaki Fizikai és Anyagtudomanyi
Kutatointézettel és az Izotop Kutatd Intézettel. A hazai egyetemek koziil az E6tvés Lorand
Tudomanyegyetemmel, a Budapesti Miiszaki ¢és Gazdasagtudomanyi Egyetemmel, a
Semmelweis Egyetemmel, a Szegedi Egyetemmel, a Pannon Egyetemmel, a Debreceni
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Egyetemmel, a Corvinus Egyetemmel és a Kozép-Europai Egyetemmel miikodtek egyiitt
kiilonboz6 témakban.

Az intézet a Pannon Egyetem Miiszaki Kémiai Intézetével kdzos professzori laboratoriumot
mikodtet. Az Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Osztdly egy szakmai egységet alkot a
Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi
Tanszékével.

Az intézet munkatarsai tobb egyetemen (Budapesti Muszaki ¢s Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Kozép-Eurdpai Egyetem, Debreceni Egyetem, E6tvos Lorand Tudomanyegyetem, Miskolci
Egyetem, Pannon Egyetem, Semmelweis Egyetem, Szegedi Egyetem) tartottak gradudlis és
posztgradualis eléadasokat, vezettek szeminariumokat és laborgyakorlatokat.

Témaik tobbségét nemcsak hazai, hanem nemzetkozi kutatasi egylittmtikodésben is miivelték.
Formalis kétoldalu kutatasi egylittmiikddések keretében az alabbi témakban és partnerekkel
dolgoztak egyiitt.

Polipropilén plazmas feliiletkezelését a pozsonyi Comenius Egyetemmel, az 0j szilicium-
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pedig a svéd Luled University of Technology kutatoival kozdsen tanulméanyoztak.

Elektrokémiai kettdsréteg-vizsgalatokat a német Ulmi Egyetemmel kozosen végeztek. A
Jillichi Kutatd Kozponttal egyiittmiikodve elektrokémiai ton allitottak elé nanoréseket és
kozosen jellemezték azokat.

Az intézet munkatarsai a belgradi Vinca Magfizikai Kutatéintézet munkatdrsaival egyiitt
fullerének RF termikus plazmaban torténd eldallitasat tanulméanyoztak. Az indiai Jodhpur
Egyetemmel pedig permanganatok szintézisét és reakcioit vizsgaltak.

Nanokompozitok szerkezet/tulajdonsadg Osszefiiggéseinek megallapitasaban eredményesen
miikddtek egyiitt a Briisszeli Szabad Egyetemmel, a holland Twente Egyetemmel és a koreai
Inha Egyetemmel. A vezetoképes nanokompozitokkal kapcsolatos kutatasokat pedig a
szlovak Polimer Intézettel kozdsen folytattak.

Kiilonb6z6 biomassza anyagok €s a faszenek reaktivitasdnak felderitésében a trondheimi
Norvég Tudomany és Technologiai Egyetem és az USA-beli Hawaii Egyetem kutatdival
dolgoztak egyiitt. Kapillaris kromatografias kutatdsaikban a Cseh Tudoméanyos Akadémia
Fiziologiai Intézete volt az egyiittm{ikodo partneriik.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Hazai palydzatok

Az intézet kutatoi altal 2006-ban miivelt OTKA palyazatok koziil az alabbiakban értek el
figyelemre mélt6 eredményeket:

— PVD modszerrel, magnetronos porlasztdssal nagy keménységli W- ¢és Si-tartalmu,
szénalapi nanokompozit rétegeket allitottak elé (T 043359). Hidegplazmas kezelést
alkalmazva jelentds mennyiségii C-NHy tipust funkcids csoportot alakitottak ki tobbfalt
szén nanocsovek felilletén (T 043685). Kidolgoztak tervezett tulajdonsaga ferritek
eldallitasi modszerét termikus plazméban (T 047360).
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Az elektrokémiai adszorpcioval kapcsolatos vizsgalatok (T 42452), (T 045888), valamint a
rénium, iridium és rédium idegen fémfeliileteken végbemend adszorpcidjanak és a rénium
korrézidgyorsitd hatasanak vizsgalata (T 31846) lehetdséget nyujtanak a korr6ziods
folyamatok elsd elemi 1épésének pontosabb megismeréséhez, ami alapul szolgal
hatékonyabb korréziovédelmi eljarasok ¢és technologidk kidolgozasdhoz. Ez utdbbira
iranyul a réz-aluminium fémpar korrézids sajatossagait tanulményozo palyazat is (T
37693).

Modszereket dolgoztak ki nanoszerkezetli polimer kotérhalok, szabalyosan valtakozé
szerkezetli amfifil polimer kotérhalok, valamint hiperelagazasos polimerek szintézisére
(IN64295), (F61299), (T046759), (T048409).

Megallapitottdk, hogy az elektronikai hulladékok pirolizisekor kapott olajokbol a
bromozott aromas égésgatlok pirolizistermékei megfelelé porusméretii natrium-zeolitokkal
eltavolithatok (T 047377). Megallapitottak, hogy a légkori aeroszol mintakbdl kioldhato
szerves anyag f0 tdmegében zsirsavakbol, illetve zsirsav észterekbdl all (T 043578).
Meghataroztdk energiaiiltetvényekr6l szarmazo lagyszarG ndvények ¢és famintak
Osszetételét, termikus tulajdonsagait és extrahalhatdé komponenseit (K061504).

Az intézet kutatoi egyéb hazai kutatasi palyazatokban a kovetkezd eredményeket érték el
2006-ban:

Fehérjék szabalyozott hatdanyag leadasat biztositd Uj tipusu, biokompatibilis polimert,
valamint szervetlen hordozoanyagokat allitottak elé (GVOP-3.1.1.-2004-05-0031/3.0).

In vitro fémfelszivodasi vizsgalatok alapjan megallapitottak, hogy a Mg és a Zn a fém
mindségétdl, kémiai formajatol, koncentracidjatdél és az alkalmazott koriilményektol
fliggden kiilonbozé mértékben, de hatdsosan atjutnak egyes bioldgiai membranokon
(NKFP 1A005/2004 ).

Elére meghatarozott tulajdonsagu poli(etilén-imin) eldallitasat dolgoztak ki (DermaVir
HIKCO05 Asboth program).

Kornyezetbarat, gazdasdgos adalékanyag rendszert és technologiat dolgoztak ki (GVOP-
3.1.1-2004-05-0027/3.0).

Eljarast és berendezést hoztak létre a szerves szennyezOket tartalmazo levegd tisztitdsara
alkalmazott aktivszenes adszorbensek regeneralasara (GVOP-3.1.1./2004).
Megallapitottak kiilonboz6 adalékrendszerek hatésat poliolefinekben, és faliszt tartalmu
kompozitokat fejleszttettek ki (Eureka)

Nemzetkozi palyazatok

Az

intézet kutatéoi az alabbi eredménnyel vettek részt 2006-ban EU palyazatok

kidolgozasaban:

Modszereket dolgoztak ki enzimek rogzitésére alkalmas, kitozan alapu, makro-, mikro-
¢€s nanoszemcsés hordozok eldallitasara (MRTN-CT-2004-512247).

Megallapitottdk, hogy a szallitds €s raktdrozas sordn kiilonds gondot kell forditani a
faszén porladdsdnak elkeriilésére, mivel bizonyos gyartdsi paraméterek és
nyersanyagtipusok esetén igen reaktiv, ongyulladasra hajlamos faszén por képzddik
(LIFEO5 ENV/IT/000801).

55



Egyéb nemzetkdzi vagy kiilfoldi forrasbol miivelt témak:

10.

A Cyprus Research Promotion Foundation tdamogatasaval polimer kotérhalok kutatisat
végezték, egylittmikodésben a Ciprusi Egyetemmel.

A DuPont Research Award jovoltabol uj tipust multifunkcids polimereket kutattak.

A Clariant Huningue S.A., France megbizasabdl polimerek stabilizalasa témaban foszfor
tartalmu stabilizatorok hatdsmechanizmusat hataroztak meg.

Nanoszemcsés katalizatorokat allitottak eld RF termikus plazmaban. Egyiittmiikodo
intézmény: BASF, Németorszag.

A Max Planck Institute for Colloids and Interfaces (Potsdam-Golm, Németorszag) és az
AKI kutatdoi kozésen tanulmanyoztak 1j, amfifil tulajdonsagi, nanotemplatként
alkalmazhato poliizobutilén-b-poli(etilénoxid) blokk-kopolimerek eléallitasat.

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

Téth A, Mohai M, Ujvari T, Bertéti I: Composition, structure and nanomechanical
properties of C-Si-N thin films deposited by ion implantation assisted plasma beam CVD,
Surf. Coat. Technol. 200, 6420-6424 (2006)

Li Z, Han B, Mészaros G, Pobelov I, Wandlowski Th, Blaszczyk A, et al. (7): Two-
dimensional assembly and local redox-activity of molecular hybrid structures in an
electrochemical environment, Faraday Discussions, 131, 121-143 (2006)

Horanyi G, Lang G: Double-layer phenomena in electrochemistry: Controversial views on
some fundamental notions related to electrified interfaces, Journal of Colloid and Interface
Science, 296, 1-8 (2006)

Szépvolgyi J, Markovic Z, Todorovic-Markovic B, Nikolic Z, Mohai |, Farkas Zs, et al.
(10): Effects of precursors and plasma parameters on fullerene synthesis in RF thermal
plasma reactor, Plasma Chem. Plasma Process., 26, 597-608 (2006)

Kotai L, Fodor J, Jakab E, Sajo I, Szabd P, Lonyi F, et al. (10): A thermally induced low-
temperature intramolecular redox reaction of bis(pyridine)silver(l) permanganate and its
hemipyridine solvate, Transition Metal Chemistry, 31, 30-34 (2006)

Haraszti M, Toéth E, Ivan B: Poly(methacrylic acid)-I-polyisobutylene: a novel
polyelectrolyte amphiphilic conetwork, Chem. Mater., 18, 4952-4958 (2006)

Kadar F, Szazdi L, Fekete E, Pukanszky B: Surface characteristics of layered silicates:
influence on the properties of clay/polymer nanocomposites, Langmuir 22, 7848-7854
(2006)

Mink G: Development of low cost and highly efficient solar desalination systems.
Environmental Science and Technology in Hungary, Editor: Lang I, Miiszaki Kiado, pp.
362-368 (2006)

Blazsé M, Czégény Zs: Catalytic destruction of brominated aromatic compounds studied
in a catalyst microbed coupled to gas chromatography/mass spectrometry, Journal of
Chromatography A, 1130, 91-96 (2006)

Miksik I, Sedlakova P, Mikulikuva K, Eckhardt A, Cserhati T, Horvath T: Matrices for
capillary gel electrophoresis — a brief overview of uncommon gels, Biomedical
Chromatography, 20, 458-465 (2006)
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Az intézet Kiemelten sikeres kutatasi teriiletei 2006-ban

Megujulo energiaforrasok hatékony felhaszndldsdra iranyulo kutatdsok és fejlesztések

A megujul6 energiaforrasok felhasznalasanak novelése hazankban is, és az Eurdpai Unidban
is igen fontos. Ezzel mind a globalis klimavaltozasért dontden felelés CO; kibocsatasa, mind
pedig a régi6 energiaimporttol vald fiiggése csokkenthetdé. A targykorben az Intézet a
megujuld energiaforrdsok hatékonyabb felhasznaldsi modjait és tjszerii alkalmazasi
lehetdségeit vizsgalja.

A faszeén felhasznaldasanak ujszerii lehetoségei

cyey

Segitségével a biomassza anyagok energiatartalmanak zome a képzodd termékben
koncentralodik, lehetévé téve a biomassza, mint energiahordozd gazdasagos szallitdsat. Az
Intézet részt vesz az Eurdpai Unid LIFE programjanak egyik, a Duferco Italia Holding altal
vezetett projektjében, amely a faszén er6mivi felhasznalasanak lehetOségét és
gazdasagossagat vizsgalja. Az Intézet kutatdi megallapitottak, hogy a szallitds és raktarozas
soran kiilonds gondot kell forditani a faszén porladdsédnak elkeriilésére, mivel bizonyos
gyartasi eljardsok és nyersanyagtipusok esetén a faszén por igen reaktiv, ongyulladasra
hajlamos. Ugyanakkor azt is megallapitottak, hogy a faszén porok reaktivitasa elonyos is lehet
elgazositas vagy kozvetlen motorhajtéanyagként vald hasznositas esetén. Utobbi eshetoséggel
kapcsolatban megjegyezhetd, hogy Rudolf Diesel az elsd dizel motort a szénbdnyészat soran
képzddd szénpor motorhajtéanyagként valo felhasznalasara hozta 1étre. A faszén az asvanyi
szeneknél joval kedvezoébb tulajdonsagokkal rendelkezik: kevesebb hamut ad, elhanyagolhato
a kéntartalma, €s joval reaktivabb.

A faszén energetikai hasznositasanak az a legigéretesebb modja, ha a C + O, = CO; reakci6d
energiatartalmat kozvetleniil, nagy hatasfokkal alakitjak at elektromos energiava tlizeldanyag
cellakban. 2006-ban az Intézet amerikai egyiittm{ikodé partnere, a Hawaii Egyetem
elkészitette az elsd faszenet hasznositd tiizeldanyag cellat. A fejlesztésben az Intézet is részt
vett, az egyik munkatars tarszerzdje a felfedezésrdl beszamold, jelenleg nyomdaban 1évo
kozleménynek.

Motorhajtoanyagok eloallitasa biomassza pirolizisével

Az Intézet részt vesz a 2006-ban alakult nemzetk6zi Center of Competence in Thermo-
Chemical Treatment of Biomass (CTCB) nevii virtualis kutatohalozatban. A kutatohalozat
vezetdje a Karlsruhei Kutatokézpont Technologiai Intézete. A CTCB kutatasi tervében
szerepld egyik kulcstémahoz (energiafiivek és nagy szilikattartami biomasszdk optimalis
feldolgozasa) csatlakozva az Intézet tanulmanyozta a Magyarorszagon termelt energiafii
hébomlasi folyamatait, valamint a szalmabol nyerhetd pirolizisolaj Osszetételét és mindségét
befolydsold katalizatorok alkalmazési lehetdségeit. Megallapitottak, hogy bizonyos zeolit
katalizatorok hatékonyan csokkentik a pirolizisolaj levoglukozan tartalmat és a nagyobb
molekulatomegi fenolok mennyiségét, ezaltal a pirolizisolaj stabilitasa novelheto.

A napenergia hasznositdasa édesviz eléallitasara

Az elmalt évtizedben kiilonb6z0 tipusu, a hagyomanyosnal gazdasagosabb és a kondenzacids
hé visszajaratasa révén joval termelékenyebb eljarasokat fejlesztettek ki édesviz eldallitasara
tengervizbdl, illetve sos tavakbol. Az egyik legolcsobb, sorozatgyartasra alkalmas modult
magyar-olasz egyiittmiikodésben Cagliari szigetére telepitették bevizSgalas, tovabbfejlesztés
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¢s demonstracio céljabol. Az 10 technologia célteriilete a harmadik vilag, ahol kétmilliard
ember ¢l egészséges ivoviz nélkiil.

1. abra: Felhagyott soleparlok tavaira tervezett iizemi modul Szardinia szigetén

Napenergias fotokatalitikus viztisztitds

Az NKTH 4altal tamogatott program keretében eljarast dolgoztak ki a talajba kertilt,
biologiailag nem bonthatoé klorbenzol szennyezék eltavolitasara. Az 50 m®map kapacitasu,
folyamatos miikodésti, mobil tipusi viztisztitdé referencia-lizemet kisvallalkozokkal
egyiittmiikodve épitették és Hidas térségébe telepitették. Uveggel fedett talcas reaktorok
képezik a tetOszerkezetet, ez alatt helyezkednek el a kiegészitd berendezések. A
fotokatalizator anataz-TiO,. Borus id6ben, valamint éjszaka a reaktorban lecsorgd vékony
vizrétegbdl ellenaramu levegdvel hajtjak ki a vizzel nemidedlis oldatot képezd, ezért jelentds
illékonysagt klorbenzolokat, melyeket specialis katalitikus oxidacids reaktor alakit at
vizg6zz¢, szén-dioxidda és sdsav gazza. A reaktorbol kijovo gazkeveréket a belépd tisztitando
vizbe vezetik, ahol nagy feleslegben 1év6 hidrokarbonatok k6zombositik a sdsavat.
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2. abra: Napenergiat hasznosito viztisztito Hidas kiilteriiletén

60



61



