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I. A kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

A kutatokozpont alapvetd misszidja, hogy a kémia €s a vele rokon tudomanyagak (elsdsorban
az élettudomanyok, az anyagtudomany, a kornyezettudomanyok és a nanotudomanyok) fontos
teriiletein olyan nemzetk6zi szinvonali tudomanyos kutatasokat folytasson, amelyek nagyobb
1étszamu kutatocsoportok Osszehangolt tevékenységét és korszerli nagymuszeres modszerek
koordinalt alkalmazasat igénylik.

A kutatohely fontos feladata az egyetemi oktatomunkaban és a posztgradualis képzésben vald
részvétel is.

A kozpont tevékenységében lényeges szerepiik van a hazai, ill. az eurdpai iparvallalatokat
segitd, a versenyképesség fokozasat, korszerli termékek és eljardsok kidolgozéasat szolgald
kutatasi programoknak. Ebbdl a szempontbdl kiemelkedd jelentésége volt a ,,Kémia az
¢letmindség javitasaért” c¢. (GVOP) koordinacios kutatokozponti palyazat feladatai 2007. évi
teljesitésének. Az NKTH, ill. NFT-altal tamogatott tobb programban is részt vesznek a
Kozpont kutatéi. Ezeknek a programoknak az eredményei jelentésen hozzéajarulnak az orszag
gazdasagi stabilizacigjahoz, valamint az akadémiai-egyetemi kutatohelyeknek a vallalati
kutatasi-fejlesztési programokba valdé bevondsdhoz. A kitlizott célok elérését jelentds
mértékben segitette az EU kutatasi programokban valo aktiv részvétel is.

Az MTA Kémiai Kutatokézpont 2007. évi tudomanyos kutatdsait a funkcionalis anyagok
kémiai kutatasa, elOallitasuknak, szerkezetiiknek és tulajdonsdgaiknak vizsgalata foglalta
egységes keretbe.

A kutatési tevékenység {6 iranyai a kdvetkezdok voltak:

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

— Feliiletkémiai és kataliziskutatasok, kiilonds tekintettel a nanotudomanyi és
nanotechnolégiai kutatasokra, illetve alkalmazasokra,

— Szerkezeti kémiai kutatdsok, kiilonds tekintettel a szupramolekuldris anyagok
tanulmanyozasara és j szerkezetkutatdsi modszerek bevezetésére,

— Anyagtudoményi és kornyezeti kémiai kutatasok, kiillonds tekintettel 0, funkcionalis
anyagok eldallitdsara, kornyezetbarat eljardsok kidolgozasara ¢és a hulladékok
hasznositasara.
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VI. A kutatohely 2007. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokdzpont

Atlaglétszam™: 376 Ebbél kutato®:
PhD, kandidatus: 71 ~ MTAdoktora: 41  levelezé tag: 1 rendes tag:
35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama®:

Az év folyaman megjelent dsszes tudoméanyos publikacié szama®:

Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 0 idegen nyelven:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 114 SCI altal regisztralt folyodiratban:
Osszesitett impakt faktor”: 493,09 osszes hivatkozas szama®:
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil:
Magyarul konyv/monografia”s 0 konyvfejezet: 8 jegyzet:
Idegen nyelven kényv: 0 konyvfejezet: 43 jegyzet:

Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 12 MTA doktora: 2  levelezé tag: 0  rendes tag:

Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama’ 1 ebbdl kilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szdma:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama'®: 165 poszterek szama:

Tanacsaddi tevékenységek szama'':
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 36 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama':
Ebb6l doktori iskolakban oktatok szama: 15 Doktori iskolat vezet6k szama:

Elméleti kurzusok szdma™:; 64 Gyakorlati kurzusok szama:
TDK munkat készitd hallgatok szama: 21 Diplomamunkat: 21 PhD-t:
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama™:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 1650,6
Fiatal kutat6i allashelyek szama'®: 19 Teljes sajat bevétel: 1446,4
Sajat szabadalmi, know how és szerz6i jogi bevétel": 13,6

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo6 szerzodésallomany: 127,3

Az év folyaman miivelt NKTH pélyézat témainak szama'®:

NKFP: 17 A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: 619,7
Egyéb: 15 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 17
NFT témak szdma'®: 8 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 258

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama®

EU forrasbol: 8 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 23,6

Egyéb: 7 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 58
Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama:

A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 381,2

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™: 0
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Kémiai Kutatokézpont
BIOMOLEKULARIS KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59—67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1110, Fax: 438-1145
e-mail: ghajos@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu

I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

A kutatohely alapvetd feladata volt 2007. évben is, mint kordbban, hogy nemzetkozi
szinvonali tudomanyos kutatasokat folytasson az €16 szervezetek kémiai folyamatainak, az
ezekben szerepet jatsz6 molekuldknak a megismerése, a folyamatok kedvezd iranyu
befolyasolasa, illetve a molekulak tervezése és szintézise teriiletén.

Az intézet tovabbi feladatai voltak még a kovetkezok: részvétel az egyetemi oktatdsban és a
posztgradualis képzésben, szakmai tanacsadés, valamint gyakorlati céli kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

Az intézet fontos kotelezettségei kozé tartozott 2007. évben mind a hazai, mind az eurdpai
kutatasi palyazatok idoszerti feladatainak teljesitése.

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

Szintetikus szerves kemiai kutatasok

Ujabb, palladium-katalizalt ~keresztkapcsoldsok —végrehajtasaval indollal kondenzalt
szarmazékokat szintetizaltak, melyeknek multidrog-rezisztenciara gyakorolt hatasat
kooperacioban kutattak. A rezisztenciagatlas vizsgalata az életmindség javitasa szempontjabol
a gyogyszerkutatas egyik kiemelt teriilete napjainkban.

Ikerionos vegyiiletek tanulmanyozasakor vaz-atrendezddéseket figyeltek meg. A tapasztalt
atalakulasok megismerése 1ényeges szerepet jatszott a vegyiilettipusok reakciokészségének
értelmezésében.

Tobb olyan gyiriizarasi modszert dolgoztak ki, amelyek kondenzalt pirazolokat
eredményeztek. Az 0j gytirlirendszerek szintézise alapvetd jelentdségli a gydgyszerkémiaban,
mivel 4j gyogyhatasu szarmazékok felismerésének fontos lehetéségét jelenti.

Kutatdi kapacitas: 6 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 6 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 32 M Ft,
ebbol palyazati forras: 6 M Ft.

A bifunkcionalis, kinin-alapu organokatalizatorok alkalmazasanak, valamint szerkezetének
vizsgalata c. témaban olyan uj fazisjeldlési technikat dolgoztak ki, amely a lehetd legkisebb
fluoros fazisjelolé csoportot, a trifluorometil-csoportot alkalmazza. A kidolgozott eljarast
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mind az organokatalizatorok visszaforgatasanal, mind a foszfinok szelektiv kinyerésénél
alkalmaztak.

Kutatoi kapacitas: 8 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 8 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 36 M Ft,
ebbol palyazati forras: 6 M Ft.

Természetes szerves anyagok szintézise

Eljarast dolgoztak ki a D-gytiriiben 5 szénatomot tartalmazd D-nor-ergolinvaz kialakitasara, s
ennek hasznositasaval eléallitottak az eddigi egyetlen szintetikusan el6 nem allitott klavin-
alkaloidot, a cikloklavint.

()-Piperidin-2-karbonsavbol kiindulva iparilag is hasznosithato eljarast dolgoztak ki (R)- és
(S)-pipekolsav szarmazékok eldallitasara, amelyek fontos kiinduldsi alapanyagai alkaloidok
¢s mas biologiailag aktiv vegyliletek szintézisének.

()-Piperidin-2-karbonsavbol kiindulva eléallitottak egy béka (£)-epiquinamid elnevezésii
alkaloidjat, majd egy specidlis kiralis katalizator (CBS) alkalmazasaval kidolgoztak a
természetes izomernek, s valamennyi lehetséges kiralis diasztereomerjének szintézisét.

Kutatdi kapacitas: 5 fo, ebbdl intézeti dllomanyban: 5 f6. Becstilt intézeti raforditas: 40 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 5 M Ft.

Biologiai kémiai kutatasok

A glikopeptidek kulcsszerepet toltenek be a sejtfelismerési folyamatokban. Kisebb
molekulatomegii glikopeptidek szintézisére és gyogyszerként torténd felhasznaldsara szamos
sikeres probalkozas tortént. Az elmult évben az anomer pozicidban formilcsoportot tartalmazo
C-glikozidokat, majd e vegyiiletekb6l Strecker-reakcioban nyerheté glikoaminosav
épitdelemeket allitottak eld. Ezekbdl a vegyiiletekbdl szilard fazisu peptidszintézissel
modositott szerkezetli, biologiailag aktiv peptidek nyerhetdk.

Formil-C-glikozidokbol aszimmetrikus Strecker-reakcioban, aceton-cianhidrin cianid-donor
¢és S-(-)-1-feniletilamin, mint kiralis induktor jelenlétében, diasztereomer aminonitrileket
allitottak eld.

Kutatdi kapacitas: 2 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 15 M Ft,
ebbdl palyazati forras: —

Nukleotidkémiai és peptidkémiai kutatdasok

Egy, a GVOP Altal tAmogatott, hazai konzorciumi egyiittmiikodés keretében uracil-tartalmua
oligonukleotidokat szintetizaltak. Ezek egy része az uracil-DNS-endonukledz enzim affinitas-
kromatografiai tisztitasa céljabol olyan szerkezeti elemeket (3’-biotin, 5’-aminohexil csoport)
tartalmaz, amelyek lehetové teszik a megfeleld szilard hordozokhoz torténd kotést. Masrészt a
BRCA1 mellrdk gén bizonyos mutacidinak kimutatasara szolgalo, kettosen jelzett
(5’-fluoreszcein, 3°-BHQ-1) oligonukleotidokat (molekularis jelzdk) is szintetizaltak a
kontrollkisérletekhez sziikséges komplementer szalakkal egyiitt.



Olcso alapanyagokbol, L-arabindzbol, ill. D-galakt6zbol kiindulva, 0j, 2’-moédositott L-ribo-
¢és L-arabino-nukleozidok szintéziséhez felhasznalhatd szénhidrat komponenseket allitottak
el6. A cukor-, ill. bazisrészen moddositott L-nukleozidok kdzott szamos, jelentds antiviralis
aktivitassal rendelkez6 analogon talalhato.

Kutatoi kapacitas: 3 fo, ebbdl intézeti allomdanyban: 3 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 25 M Ft,
ebbol palyazati forras: 6 M Ft.

Szénhidratkémiai kutatasok

A heparin szerkezet-hatas Osszefiiggések vizsgalataval kapcsolatban olyan szintézisutat
dolgoztak ki, mellyel mindGssze négy ortogonalisan védett tetraszacharidbol a heparin és
heparan-szulfat sszes lehetséges — tobb szaz — tetraszacharid egysége eldallithat6. Ezeknek
az oligoszacharidoknak a felhasznalasaval lehet6ség nyilik a heparin kiilonb6z6 biologiai
hatésainak szétvalasztasara, potencidlisan mellékhatéds nélkiili készitmények kifejlesztésére.

A glik6zaminoglikan oligoszacharidok teriiletén ugyancsak ortogonalis véddcsoportok
hasznalatan alapuld szintézisstratégiat dolgoztak ki azacukor-tartalmu heparin oligoszacharid
analogok eldallitasara. E vegyiiletek a heparin bioszintézisében szerepet jatszoé heparanaz
enzim inhibitorai. A szintetizalt, ortogonalisan védett azacukor-diszacharid nagyszamu
heparanaz inhibitor eldallitasat teszi lehet6vé.

Génterapias célokra és a DermaVir AIDS-vakcina hatékonysaganak novelésére, a DNS-nek
dendritikus sejtekbe torténd szelektiv bejuttatdsat eldsegitd vegyiileteket terveztek és
szintetizaltak. E célbol megvalositottak a dendritikus sejtek egy sejtfeliileti receptora
kiilonb6z6 oligoszacharid ligandumainak szintézisét és ezen oligoszacharidok polimer
hordozokhoz torténd konjugalasat. Ezt a munkat nemzetkozi egyiittmiikodés keretében, ipari
partnerekkel végezték.

Kutatdi kapacitas: 4 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 4 f6. Becsiilt intézeti raforditdas: 30 M Ft,
ebbol palyazati forras: 20 M Ft.

Neurokemiai kutatasok

Felismerték a glutaminsav glidlis felvételével aktivalt GABA-felszabadulassal jaro
cserefolyamat minimalis mechanizmusat. A mechanizmus ismerete a gyogyszertervezésben 1j
stratégiat kinal a potencialisan neuroprotektiv hatdsu vegytiletek tervezésében.

Kutatoi kapacitas: 4 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 4 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 32 M Ft,
ebbol palyazati forras: 18 M Ft.

Molekularfarmakologiai kutatasok

Spektroszkopiai €s kromatografias technikakkal elséként tanulméanyoztdk egyes kinolin és
akridin tipusi maldriaellenes gyogyszerek plazmafehérje-kotddését. Kimutattak tobb vegyiilet
nagy affinitasi, egy esetben sztereoszelektiv szérum-AGP kotddését; meghataroztdk a
kotdédési paramétereket, vizsgaltdk a vegyiiletek kotddési interakcioit. Becslést adtak a
gyogyszerek albumin-ktddésének erdsségére.



Rekombinans AGP preparatumok CD és UV/Vis spektroszkopial vizsgalataval igazoltak a
fehérje kozponti iiregében talalhato triptofan oldallanc fontos szerepét gyogyszerek és egyéb
ligandumok kotédésében. Feltartak a human AGP és a membrantranszporter P-glikoprotein
ligandumai és funkcionalis sajatsagai kozotti hasonlosagokat. Javaslatokat tettek ezek
gyakorlati hasznositasara.

A nativ AGP molekulavariansainak elvalasztasat egy tovabbfejlesztett, nagyobb
felbontoképességli, kapillaris elektroforézis metodikaval Vvalositottak meg kiilonb6zo
malignus elvaltozdsokban. Megéllapitottak, hogy a savanyibb AGP-molekulavaridnsok
mennyisége szignifikansan nd tumoros betegekben.

Nemzetkdzi egyiittmiikodésben kifejlesztettek egy nanomolos affinitast, alegység-szelektiv
neuroszteroid antagonistat GABAA receptorokra. El6zdleg a neuroszteroid kotohelyre csak
mikromolos affinitast, nem-szelektiv antagonista volt ismeretes.

Kutatdi kapacitas: 9 fo, ebbdl intézeti dllomanyban: 7 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 20 M Ft,
ebbol palyazati forras: 2 M Ft.

Farmakobiokémiai kutatasok

In vitro modellt allitottak be és azt validaltak specifikus szubsztratok felhasznalasaval ABC
transzporterek (ABCC2, ABCC3, ABCBI11) aktivitdsanak vizsgalatdra. Huméan és patkany
primer hepatocita szendvicskulturaban tanulmanyoztak a transzportereken lejatszodo
gyogyszerinterakciokat (gatlas, aktivalds). Az ABCC2/C3 transzporterek vizsgalatdhoz
bilirubin-glukuronidot,  esztaradiol-17b-glukuronidot ~ (E217bG), 5,(6)-karboxidiklor-
fluoreszceint hasznaltak szubsztratként, az ABCBI11 aktivitdsat a taurokolat transzportjanak
mérésével hataroztdk meg. Modulatorként indometacint, probenecidet, benzbromaront,
MKJ571-t (ABCC?2), ciklosporin A-t, troglitazont, glibenklamidot (ABCB11) alkalmaztak. Az
eredményeket in vivo végzett patkany biliaris efflux kisérletekkel hasonlitottak Gssze. Kis
koncentracidban valamennyi moduldtor aktivalta az E217bG kanalikularis transzportjat, az
indometacin és benzbromaron in vivo is. Nagy koncentracidban transzportgatlast mértek
mindkét transzporteren. Ezek az eredmények in vivo gydgyszerinterakciokat valoszintisitenek,
amelyek hepatotoxicitashoz vezethetnek.

Kutatoi kapacitas: 4 16, ebbdl intézeti allomanyban: 4 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 20 M Ft,
ebbol palyazati forrds: —

A Semmelweis Egyetem Transzplantaciés és Sebészeti Klinikajaval kialakitott
egylttmikodés keretében vizsgaljadk a transzplantidciora szant maj gyogyszerlebonto
(méregtelenitd) képességét. A diagnosztikai rendszer a gydgyszer-metabolizmusban résztvevo
CYP enzimek aktivitasanak és gén-expresszidjanak meghatarozasan (fenotipizalas) alapul.
Ezzel lehetdség van arra, hogy vérbdl torténd mérésekkel kovetkeztessenek a maj aktualis
gyogyszer-metabolizald képességére, valamint, hogy elére jelezzék a donor maj esetleges
csOkkent gydgyszer-metabolizald képességét. Ez ugyanis befolydsolhatja a beteg gyogyszeres
kezelését, hiszen ebben az esetben a gyodgyszeres terhelést csokkenteni kell. Erzékeny
kvalitativ és kvantitativ LC-MS/MS-moédszert dolgoztak ki a transzplantalt betegeknél
immunszupresszansként alkalmazott cyclosporin-A (CSA) és metabolitjainak vérbol torténd
meghatarozasara. Az eljards a klinikai gyakorlatban rutinszerien alkalmazott mérési
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technikakat kiegészitve segit kiilonbséget tenni az alacsony CSA-szint okozta szervkilokddés,
valamint a magas CSA- és CSA-metabolit szint okozta toxicitas kozott.

Kutatoi kapacitas: 7 16, ebbdl intézeti allomanyban: 4 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 25 M Ft,
ebbdl palyazati forras: —

Szenzibilizator és multidrog-rezisztencia kutatasok

Uj, szintetizalt szenzibilizatorok fotodinamikus hatasat vizsgaltdk sejttenyészetben, a

crer

Lymphomaés kutydk multidrog rezisztencidjat vizsgéltdk, hogy pontosabb meghatdrozast
adhassanak a betegség malignitasanak és a kemoterapiara adott valaszanak hatasarol.
Beallitottak az érintett transzportfehérjék kimutatasara alkalmas PCR-technikat is, ami kutya
¢s macska multidrog-rezisztencia fehérjéire vonatkozott.

Védett (hidrogénezett) zsir és Ca-szappan takarmanykiegészitok hatasat kezeletlen kontrollok
mellett vizsgéltdk tejeld tehenek anyagforgalmdra és antioxiddns stituszara az ellés koriili
idészakban. A hidrogénezett triglicerid kiegészitésnek az energiahdztartds mutatoira és a maj
lipidtartalmara az ellés utan szignifikdnsan kedvez6bb metabolikus hatasa volt, mint a Ca-
szappannak. Ugyanakkor az észlelt metabolikus valtozasok nem befolyasoltak az antioxidans
rendszer vizsgalt tagjait.

Kutatdi kapacitas: 3 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti rdforditas: 14 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 3,2 M Ft.

Kemometriai kutatasok

Finn kutatokkal kooperacioban kimutattdk, hogy a koleszterin frakciok meghatarozasanak
hibdja fligg attol, milyen frakciokra bontjak a koleszterineket. Egyes frakciokat nem lehet
pontosan meghatérozni "H NMR mérési adatok kemometriai feldolgozasaval, még akkor sem,
ha kisérleti hiba nem zavarja a mérést és kiértékelését. Ezért ezek a frakciok nem
hasznalhatok diagnosztikai célokra. Az eljaras nagy jelentéségli a sziv- és érrendszeri
betegségek kimutatasanal, rizikdcsoportok meghatarozasaban.

Nemzetkozi egyiittmiikodésben sikeriilt egy 1j, nem invaziv diagnosztikai eljarast
kidolgozniuk a gyermekkori asztmas, ill. allergias esetek megkiilonboztetésére. Az eljaras
alapja, hogy a kilélegzett levegd NMR-analizisének adatait tobbvaltozos technikakkal
dolgozzak fel.

Felkérésre 0Osszefoglalot készitettek a kvantitativ szerkezet — retencid vizsgalatok
témakorében. A mii a kromatografia kiilonbozo részteriileteit (GC, HPLC, TLC, affinitas-
kromatografia stb.) elkiilonitetten targyalja, megadja a leggyakoribb tendenciakat és felhivja a
figyelmet a leggyakrabban el6forduld hibakra. A retenci6 elérejelzésére szolgalo valtozokat, a
kisérleti koriilményeket, a modell-vegyiileteket és az irodalmi forrasokat tablazatosan
foglaltak ossze.

Kutatdi kapacitas: 1 fo, ebbol intézeti allomanyban: 1 f6. Becsiilt intézeti rdaforditas: 8 M Ft,
ebbol palyazati forras: 3 M Ft.
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I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Az MTA-kutatohelyekkel ¢és a felsdoktatdsi intézményekkel igen gylimolcs6zd
egylittmikodéseket folytatnak, ezek mind az oktatas, mind a kutatés teriiletére kiterjednek.

Az oktatdmunkdban vald intenziv részvételilket mutatja, hogy az Intézet 10 kutatdja
rendszeresen végez oktatasi tevékenységet az ELTE-n, ill. a Semmelweis Egyetemen. A hazai
kutatohelyekkel folytatott egyiittmikodések részben palyazatokhoz is kapcsolddnak, ezért a
IV. fejezetben tovabbi informdacidk olvashatok a kozds eredményekrdl. Az innovécidban
erdsen érdekelt gyogyszervallalatokkal k6zos kutatasi programokat alakitottak ki.

Az uracil-DNS endonukledz enzim molekularis biologiai alkalmazasai” c¢. GVOP-téma
kutatasait az MTA SZBK Enzimolégiai Intézet, az MTA-ELTE Peptidkémiai Kutatocsoport
¢s a MolCat Tudomanyos Kutatod és Fejleszté Bt. részvételével folytatjak. A cimben emlitett
enzim affinitas-kromatografiai tisztitdsdra szolgaldé immobilizalhatd oligonukleotidokat,
valamint a BRCA1 mellrdkot okozd onkogén egyes muticidinak kimutatdsara szolgald
molekularis jelzoket allitottak eld.

»A domének kozotti kolesonhatds mechanizmusa és szerepe az enzimek térszerkezetének
kialakitasaban és miikodésében” c. OTKA palyazati témaban az MTA SZBK Enzimoldgiai
Intézettel dolgoznak kozdsen.

»Az 1idegi szubcellularis frakcidk elektronmikroszkopija” c. téméaban (a Szent Istvan
Egyetemmel ko6z6s kutatasok) patkanyagykéregbdl izolalt szinaptikus membranfrakciokat
jellemeztek.

A Semmelweis Egyetemmel folytatott egylittmiikodés keretében a szomatosztatin kotddesét
jellemezték in silico. A Human Agyminta Bankkal kapcsolatos téma kutatdsainak soran
megallapitottak, hogy a borostyankésav specifikusan kotddik a nucleus accumbens
agymintakbol izolalt szinaptikus membranfrakcidban.

Az ELTE-vel végzett k6z6s munka a GABA ko6tddési modjanak felismeréséhez vezetett in
silico. Az emlitett t¢émakbol a Semmelweis Egyetemmel harom, a Szent Istvan Egyetemmel és
az ELTE-vel egy-egy ko6zos folyoiratcikket publikaltak.

A Semmelweis Egyetem Transzplantacios és Sebészeti Klinikajaval a ,,Transzplantacion

atesett betegek egyéni gydgyszeres terdpidjanak kialakitdsa” c. témaban hoztak Iétre
eredményes kooperaciot. Az eredményekrdl kozos folyoiratcikkben szdmoltak be.

Az MTA SzBK Enzimoldgiai Intézettel a ,,DNS metildciés profiljanak meghatarozasa” c.
témaban hoztak 1étre egytittmiikodést.

Tobb tudomanyos publikicio jelzi a Pécsi Orvostudomanyi Egyetem karotinoidkémiai

munkacsoportjdval, valamint az ELTE TTK, Biokémia Tanszékével ko6zds kutatasok
eredményességét.

12



A Pannon Egyetem (Veszprém) kutatéival kromatografias retencidos adatok feldolgozasa
témaban 2007-ben 6 kdzos publikaciot jelentettek meg.

A Richter Gedeon NyRt.-vel folytatott ko6z6s munka 3 tudomanyos publikaciot
eredményezett.

»A transzporterek vizsgdlata madjsejteken” €. témaban indukcids és gatlasvizsgalatokat
végeztek a SOLVO Kft.-vel kdzosen.

Tobb hazai biotechnologiai, valamint gydgyszervallalattal folytatnak gazdasagilag elényos és
kutatasi szempontbol is érdekes egyiittmiikodéseket. igy pl. a Richter Gedeon Nyrt.-vel és az
EGIS Nyrt.-vel is. Szamos, gyogyszerkutatasi szempontbdl érdekes vegyiiletet szintetizaltak,
ill. hatastani vizsgalatokat végeztek. A Richter Gedeon NyRt.-vel folytatott kzos munka
harom tudomanyos publikacidt eredményezett.

»A transzporterek vizsgilata majsejteken” C. témaban indukcids ¢és gatlasvizsgalatokat
végeztek a SOLVO Kft.-vel kozosen.

,»A novényvédoszerek kdlcsonhatasa human efflux transzporter (MDR1 (P-gp), MRP1, MRP2
and BCRP) fehérjékkel” c. témaban a Solvo Biotechnology, Szeged, céggel dolgoznak
kozosen. Az elmult évben végzett vizsgalatok alapjan megallapitottak, hogy a kloracetanilid
herbicidek az MDRI szubsztratjai és modositjak a gyogyszerek bélben torténd felvételét.
Csekély mértékii szerkezeti valtoztatasok jelentésen befolydsoljak a kolcsonhatast az MDRI1
efflux fehérjével. Az MRP1 transzportalja az acetoklor glutation konjugdtumot, megelézve
ezzel a toxikus akkumulédciot. Ezek a transzporter vizsgdlatok igen jelentdsek az 1j
novényvéddszerek hasznalataval jard kockazati tényezok eldrejelzésében.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet szamos kiilfoldi kutatohellyel folytat tudomanyos egylittmiikodést. MTA-kétoldalt
egyezményes keretben 2007-ben két {6 vett részt kiilfoldi tanulmanytton, €s harom kiilfoldi
kutatd érkezett az intézetbe. Nemzetkozi konferencidn 32 eldadést €s 24 poszter-eldadast
tartottak.

A COST B16 program keretében a ,,Reversal of multi drug resistance” c. témaban harom
kiilfoldi egyetemmel (University of Lisbon, Portugalia; University of Reims, Franciaorszag;
Comenius University, Bratislava, Szlovakia) folytattak kozos kutatasokat. A kozés munka
soran sikeriilt a vizsgalt vegyliletek multidrog-rezisztenciat gatld hatasat kisérletileg
kimutatniuk. Az eredményekbdl két k6zos publikacio sziiletett.

Az ,Inverz gazkromatografias adatok feldolgozasa, hordozdk, segédanyagok osztalyozéasa™ c.
MTA-Lengyel TA egylittmiikodési témaban (egyiittmiikodési partner: Poznani Miiszaki
Egyetem, Lengyelorszag) sikertilt csokkenteni a redundans oldhatosagi paraméterek szamat és
egyuttal osztalyozni a segéd- és toltbanyagokat. Az eredményekrél 2007-ben négy cikket
jelentettek meg.
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Az Institute of Medicinal Chemistry, Hellenic Academy of Science (Athén) kutatdival
folytatott egyiittmiikodés sordn egy kozos publikdcio sziiletett az eddigi tudoményos
eredményekbdl.

Kiterjedt és gazdasagilag is sikeres egyiittmiikodést folytatnak kiilfoldi iparvallalatokkal. fgy
pl. a Nycomed Deutschland Gmbh (Konstanz, Németorszag) gyodgyszergyarral. Szamos,
potencidlis gyogyszermolekulat szintetizaltak, illetve klinikai tesztekhez elegendd
mennyiségben allitottak eld. Hasonloképpen jelentds volumenii megbizasos munkat végeznek
az ALTANA Pharma (Konstanz, Németorszag) és a Sigma-Aldrich (Steinheim, Németorszag)
vallalatok részére is.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Az NKTH-altal kiemelten tamogatott téma: , Hatoanyag-tervezés népegészségligyileg
kiemelten fontos megbetegedésekben szerepet jatszo validalt célmolekuldk alapjan™ kutatasai
a MEDICHEM-konzorcium keretében 2007-ben lezarultak. Az igen sikeres kutatasi program
munkai soran szamos 0j vegyiiletet szintetizaltak, és tisztdztak élettani hatdsukat. A program
jelentés mértékben elésegitette az egyetemi-akadémiai kutatok és a vallalati szakemberek
kapcsolatainak erdsitését.

,»Az uracil-DNS endonukleaz molekularis biologiai alkalmazasai” c. témaban (GVOP-3.1.1-
2004-05-0412/3.0) 2007. évben a cimben szereplé enzim affinitas-kromatografiai tisztitasa
céljabol két, azonos szekvencidji, egyenként 29 nukleotid egységbdl allo, a szekvencia
kozepén uracil-bazist tartalmazo oligonukleotidot szintetizaltak. Az egyik ligand a 3’-végen
biotint, a masik az 5’-végen egy aminohexil végcsoportot tartalmaz, amelyek révén alternativ,
de mindkét esetben stabil kotések alakithatok ki a megfeleld szilard hordozokkal. Eldallitottak
a ligandok ko6zos komplementerét is, mivel Korabbi vizsgalatok alapjan az enzim a duplex
formaban 1év6 oligomerekhez erésebben kotddik. Emellett két kettdsen jelzett 28-, ill. 40-mer
oligonukleotidot is szintetizaltak, amelyek mint molekularis jelz6k a BRCAI1, mellrakot
okoz6 onkogén lehetséges mutacidinak kimutatasara hasznalhatok fel. A biologiai kisérleteket
a koordinator (MTA SZBK Enzimologiai Intézet) kutatocsoportja végzi.

Az ,Jonotrop receptorok allosztérikus modulacigja” (OTKA K62203) c. téma 2007. évi
feladatainak megoldasa soran kifejlesztettek egy GABAA receptorokra nanomolos affinitassal
hato, alegység-szelektiv neuroszteroid antagonistat.

A ,Biologiailag jelentds, nem-kovalens kolcsonhatdsok vizsgalata: fehérje-kotddés,
nukleinsav-kotédés, onszervezddés” (OTKA TO049721) c. téma keretében tobb gyogyszer
specifikus kotddésvizsgalatat végezték el AGP genetikai varidnsain. Allosztérikus kotddési
kolcsonhatast mutattak ki dicoumarollal. Uj analitikai médszert dolgoztak ki human AGP-
mintak vizsgalatara.

A L Kiilonb6z6é tulajdonsdgok eldrejelzése szerkezet-sajatsag Osszefiiggésekkel. Modellek

Osszevetése objektiv modszerekkel” c¢. MTA-OTKA-NSF kozos projekt keretében két
dolgozatot jelentettek meg.
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NKTH Jedlik Anyos palyazat keretében (NKFP-1-012/2005) a ,Kardioprotektiv nano-
formulaciok karotinoidok in silico modszerekkel segitett molekuléris kapszulazasa utjan” c.
témaban elvégezték szamos uj, vizoldhatd karotinoid-ciklodextrin komplex antioxidans- és
stabilitas-vizsgalatat, tanulmanyoztak a komplexek aggregacios sajatsagait.

Az NKTH-altal timogatott Jedlik Anyos palyazat keretében a Cyclolab Kft-vel kozos
szabadalmat dolgoztak ki.

Az EU FP-6 program ,,Functional genomics of complex regulatory networs from yeast to
human: cross-talk of sterol homeostasis and drug metabolism (STEROLTALK)” c. témajaban
10 partner (7 orszag) részvételével egy olyan tesztrendszeren dolgoznak, amely alkalmas a vér
koleszterinszintjét csokkent6 gyogyszerek hatasanak tanulmanyozasara és uj gyogyszer-jelolt
vegyiiletek kivalasztasara. Emellett lehetdség nyilik az ismert xenobiotikumok, gyogyszerek
okozta koleszterin-homeosztazis valtozasok poszt-genomialis értékelésére. A program
elsddleges célkitlizése a gydgyszerhatasra bekovetkezd koleszterin homeosztazis-valtozasok
meghatarozasa transzkriptom, proteom és szterol-metabolom szinten. Az egyiittm{ikodo
partnerintézmények a kovetkezok: Universitaet des Saarlandes, Saarbriicken, Németorszag;
University of Ljubljana, Szlovénia; CNRS, Centre de Génétique Moléculaire, Gif-sur-Yvette,
Franciaorszag; Swansea Clinical School, University of Wales Swansea, Wales, UK;
Karolinska Institutet, Huddinge University Hospital, Stockholm, Svédorszag; Biozentrum,
University of Basel, Svajc; INSERM UMR, Montpellier, Franciaorszag; Lek Pharmaceuticals
d.d., Ljubljana, Szlovénia, CREA d.0.0., Ljubljana, Szlovénia. A program eredményességét
mutatja, hogy eddig 13 k6zds publikaciot jelentettek meg.

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

1. Nagy I, Hajos Gy, Riedl Zs, Egyed O, Papai I.: A novel ambident reactivity of
azolylacroleins, Tetrahedron 63(22): 4730-4736 (2007)

2. Moldvai I, Dérnyei G, Temesvari-Major E, Szantay Cs: A practical one-pot synthesis of
Weinreb-like amides of (S)- and (R)-N-BOC-pipecolic acids from (#)-piperidine-2-
carboxylic acid, Organic Preparations and Procedures Int., 39, 503-508 (2007)

3. Simon A, Kéri Gy, Kardos J: Comparison of the binding modes of TT-232 in somatostatin
receptors type 1 and 4, Journal of Molecular Structure-Theochem 816(1-3): 73—76 (2007)

4. Tatai J, Fiigedi P: A new, powerful glycosylation method: Activation of thioglycosides
with dimethyl disulfide-triflic anhydride, Organic Letters 9(22): 4647-4650 (2007)

5. Héberger K: Quantitative structure-(chromatographic) retention relationships, Journal of
Chromatography A 1158(1-2): 273-305 (2007)
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V1. A kutatohely 2007. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokdzpont, Biomolekulédris Kémiai Intézet

Atlaglétszam™: 80 Ebbél kutato®:
PhD, kandidatus: 23  MTA doktora: 9 levelez6 tag: 0 rendes tag:
35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacié szama®:
Az év folyaman megjelent dsszes tudoméanyos publikacié szama®:

Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 0 idegen nyelven:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 18 SCI altal regisztralt folyoiratban:
Osszesitett impakt faktor”: 102,932 osszes hivatkozas szama®:
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil:
Magyarul konyv/monografia”s 0 konyvfejezet: 0 jegyzet:
Idegen nyelven kényv: 0 konyvfejezet: 4 jegyzet:

Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 2 MTA doktora: 0 levelez6 tag: O  rendes tag:

Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama’ 0 ebbdl kilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szdma:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eldadasok szama'®: 32 poszterek szama:

. s . 1.
Tanacsadoi tevékenységek szama™:

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 2 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama':
Ebbdl doktori iskolakban oktatok szdma: 3 Doktori iskolat vezetok szdma:
Elméleti kurzusok szdma™: 7 Gyakorlati kurzusok szama:
TDK munkat készit6 hallgatok szama: 4 Diplomamunkat: 3 PhD-t:
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama™:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 353,5
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 5 Teljes sajat bevétel: 366,2
Sajat szabadalmi, know how és szerz6i jogi bevétel': 0

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 25,3

Az év folyaméan miivelt NKTH pélyazat téméinak szama'®:

NKFP: 3 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 103,5
Egyéb: 0 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 0
NFT témak szdma'®: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 39,1

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szdma®
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 7,2
Egyéb: 0 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 0

Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 191,1

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzédésallomany?: 0
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Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriletei 2007-ben

Gyogyszer-interakcio és mellékhatas vizsgalata humdn és patkany hepatocita szendvics
kulturaban

A human populaciot egyre novekvd kémiai terhelés éri. Gyodgyszerek,
¢lelmiszeradalékok, tisztitoszerek, kozmetikumok, ndvényvéddszerek, ipari és mezdgazdasagi
szennyezOk ¢évrdl-évre ndvekvO mennyiségben keriilnek a kornyezetbe. A szervezet a
folyamatosan bejutd, sokszor toxikus vegyliletektdl az ABC transzporter proteinek ellentétes
iranyd miikddése, valamint a metabolizalé enzimrendszer segitségével szabadul meg. Ennek
az un. kémiai védelmi rendszernek az 6sszehangolt miikodése olyan adaptacids lehetdséget
nyujt a szervezet szdmara, hogy az allandoan véltoz6 kémiai kdrnyezet kihivasara megfeleld
valaszreakciokkal védekezni tudjon.

A szervezet adaptacios képessége nem minden esetben kivanatos, mivel ez a jelenség
all a gyogyszer-rezisztencia, a hozzaszokas hatterében. Példaul, a daganat sejtek transzporter-
aktivitdsa gyakran nagysdgrendekkel magasabb az egészséges sejtekénél, ezért a
citosztatikumok ilyenkor hatdstalanok. Komoly kutatds folyik vildgszerte olyan
gyogyszerkiegészitok felfedezésére, amelyek ezt a megemelkedett transzporter-aktivitast
gatoljak.

A xenobiotikumok dontd hanyada a transzporterekben gazdag majban
metabolizalodik. A mdj funkciondlis egysége a hepatocita, amely polarizalt sejt, elkiiloniilt
szinuszoidalis és apikalis membranfelszinnel. A membranokban specifikusan talalhatoak a
transzporter proteinek, amelyek szinuszoidalisan a kozponti keringésbe, apikalisan az epébe
transzportalnak. Ezt a vektoridlis transzportot modellezték primer human és patkany
hepatocita szendvics kulturaban. Két kollagén-réteg kozott a sejtek visszanyerik polaritasukat,
elkiiloniil a két membranfelszin, a transzporter proteinek megfeleléen expresszalodnak a
membranokba, és néhany nap alatt a sejtek kozott egy zart epe-kapillaris rendszer alakul ki.
Ebben az in vitro modellben az egyes transzporterek (ABCB1/11, ABCC2/3, ABCG2)
specifikus szubsztrat vegyiileteinek vektorialis transzportjat és az ezt befolyasolo modulatorok
hatasat tanulmanyoztak.

1. abra

17



Az 1. abra jobboldalan a hepatocita szendvics-kultira faziskontraszt mikroszkopos felvétele
lathatd, jol kivehetéek a sejtek kozotti epe-kapillarisok. A baloldali 4bran konfokalis
lézermikroszkdpos felvételen a kapillarisokba transzportalt ABCC2 specifikus fluoreszcens
szubsztrat lathato.

2. abra

Az intézet kutatdi megallapitottak, ha az ABCC2 miikddést egy modulatorral (itt 10 pM
indometacinnal) géatoljak, a sejtekben a szubsztrat akkumulalodik, és a csatornak iiresek,
amint az a 2. dbran lathato.

Amennyiben a gatlds egy endogén vegyiilet (pl. bilrubin, epesavak) transzportjat
érinti, €z in vivo kolesztazishoz, hiperbilirubinémiahoz vezethet (3. abra).

Il Szinuszoidalis transzport
160 - g

[ Biliaris transzport
140 4
120

Bilirubin-glukuronid transzport
(Kontroll %)

0 1 10 100

Indometacin (uM)

3. 4bra
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Az indometacin gatolja a bilirubin biliaris kiliriilését, amelyet részben kompenzal a
szinuszoidalis transzport. Ez az eredmény in vivo majkarosito hatast jelez, amely indometacin
esetében a klinikumban leirt mellékhatas.

A gyogyszerfejlesztés soran az altaluk kidolgozott in vitro modell alkalmas
gyogyszerjelolt molekuldk interakcioinak eldrejelzésére €s olyan gatlészerek kutatdsara, ahol
célzottan az egyes transzporterek aktivitasanak csokkentése a cél.

Glikozaminoglikan oligoszacharidok szintézise

A glikézaminoglikdnok szinte minden sejt altal szintetizalt, valtozatos bioldgiai
funkciokat betoltd, tobbszords negativ toltésii, heterogén poliszacharidok. E vegyiiletcsoport
tobb képviseldjét alkalmazzdk a gyogyaszatban, igy példaul a heparin széleskoriien
alkalmazott véralvaddsgatlo (antikoaguldns). A heparin e hatdsa mellett szdmos tovabbi
biologiai aktivitast (gyulladasgatlo, antiasztmatikus, daganatellenes) is mutat.

A heparin szerkezetileg nagymértékben heterogén, 24 kiilonb6zd diszacharid
egységbdl épiil fel. A 24 diszacharidbol mar hexaszacharid szinten t6bb mint 13 000 szerkezet
jOhet létre, maganak a poliszacharidnak az esetében a lehetséges szerkezeti varidciok szama
mar csillagdszati szamokat ér el.

A glikézaminoglikdnok biologiai hatdsaikat fehérjékkel vald kolcsonhatdsaik révén
fejtik ki. Az egyes fehérjékkel torténd specifikus kolcsonhatasokért nem a heterogén
makromolekula egésze, hanem annak kisebb oligoszacharid egységei a feleldsek. Egy-egy
fehérjéhez a heparin lanc maés és mas oligoszacharid egységei kotddnek. Igy a heparin
véralvadasgatlo hatasat, pl. az 1 pentaszacharid okozza. Ez a vegyiilet szelektiven kotodik a
véralvaddsban szerepet jatszo antitrombin III fehérjéhez €s gatolja azt hatésa kifejtésében. A
szintetikusan eldallitott heparin pentaszacharid gyodgyszerként torténd hasznalatit a
kozelmultban engedélyezték. Az 1 vegylilet sokkal eldnyosebben hasznalhatd gyogyszerként
mint maga a heparin, és nem mutatja annak legtobb ,,mellékhatasat”.

0S0sNa
0SO;Na

HO Q o

HO CO,Na 0SO;Na o

NaO3zSHN o o) o OH HO

NaO,C7-JO NaO3SHN
HO 0 OMe
oH_ NaO;SO
NaOsSHN g 0SO;Na

1

A heparin t5bb szaz fehérjéhez kotédik. Igy a gyogyszerkutatasban gyakran hasznalt
zar-kulcs hasonlatban, amelyben egy gyodgyszermolekula egy megadott zarba — fehérjébe —
illeszkedik, a heparin egy kulcscsomonak tekinthetd, amely nagyon sok zar kulcsat
tartalmazza. Az egyes heparin-koté fehérjékhez kapcsolodd oligoszacharid egységek
azonositasa, ¢és ezaltal a heparin kiillonb6z0 bioldgiai aktivitdsainak szétvalasztasa intenziv
gyogyszeripari kutatdsok targya. E vizsgalatok legfébb akadalya, hogy a heparin
oligoszacharid egységei tisztan nem hozzaférhetdk és kémiai szintézissel torténd eldallitasuk
is igen bonyolult és hosszadalmas. Maganak az 1 vegyiiletnek nagy kutatocsoportok altal
tobbévi munkéval kidolgozott szintézise tobb mint 50 1épésbdl all. Nyilvanvalo, hogy az
egyes fehérjékhez kotddd heparin oligoszacharid egységek szerkezetének megéllapitasdhoz
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sziikséges nagyszamu oligoszacharid ilyen hosszadalmas modszerekkel egyenként torténd
eldallitasa nem oldhato meg.

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont Biomolekularis Kémiai Intézet Szénhidratkémiai
Osztalyan olyan uj technolodgiat dolgoztak ki, amely lehet6vé teszi az e vizsgalatokhoz
sziikséges nagyszamu vegyiilet gyors és egyszeri eldallitasat. Az altaluk kidolgozott
szintézismddszer azon alapszik, hogy a heparinban el6forduld rendkiviil sok szerkezetet
alapjaban néhéany alapvaz megadott helyzetekben torténd szubsztiticidés variacidi hozzék
létre. Igy az oOsszes lehetséges heparin oligoszacharid eléallitasahoz elegendé néhany
alapvazat szintetizalni olyan forméaban, amely lehetévé teszi az egyes szubsztiticios helyek
tetszOleges sorrendben, egymastdl fliggetleniil torténd utdlagos atalakitasat. Az altaluk
kidolgozott szintézisstratégia tigynevezett ortogonalis véddcsoportok hasznalatan alapszik; e
véddcsoportok tetszdleges sorrendben torténd eltavolitdsa révén az alapvaz tetszdleges
pozicioi, illetve azok minden kombinacidja hozzaférhetd tovabbi kémiai modositasok céljara.
E modszer segitségével egyetlen ortogondlisan védett vegyiiletbdl nagyszdmu célvegytilet
allithatd el6. gy példaul mindossze két ortogonalisan védett szarmazékboél a heparin
valamennyi diszacharid egységét szintetizaltak. A szintézisstratégiat kiterjesztették magasabb
tagszamu oligoszacharidokra is, ortogonalisan védett tri- és tetraszacharidokat allitottak el6. A
modszer teljesitOképességét jol jelzi, hogy mindossze 4 ortogondlisan védett
tetraszacharidbol, a heparin valamennyi - 6sszesen 576 - tetraszacharid egysége eldallithato.
Nyilvanvald, hogy ez az ut sokkal hatékonyabb, mint az egyes vegyiiletek kiilon-kiilon
szintézissel torténd eldallitasa.

Ortogonalisan védett oligoszacharid - . Nagyszadmu heparin oligoszacharid
ONAP
Co-t8u o CO,Na OR®
Bnomo CO,tB OAcCI HO%O o
B u 2
MO R0 i HO Yo CONa OR
Q _ OR®
o] o] HN o) o)
BnO BnO ?40 ?—co
OLev
28N Gme OR® " RIHN

R! és R* = H vagy Ac vagy SO;Na
R?, R% RS, R® = H vagy SO3Na

Osszes lehetséges permutécidja

Az intézet kutatdi altal kidolgozott szintézisstratégia altalanosan alkalmazhat6
nemcsak mas glikdozaminoglikanokra, hanem altaldban funkcionalizalt oligoszacharidok
eléallitasara is, és segitségével ) gydgyszerhatdbanyagok szintetizalhatok.

Az elézbéekben vazlatosan ismertetett szintézisstratégia kidolgozéasaval parhuzamosan
tobb uj szintetikus modszert is bevezettek. Uj véddcsoportokat, véddcsoport-atalakitasokat és
4j glikozilezési modszereket dolgoztak ki. Uj reagenseket is kifejlesztettek, amiket a
szintézisekhez alkalmaztak.
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,Kémiai Kutatékﬁzpopt )
FELULETKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59/67, 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1166, Fax: 438-1164
e-mail: erika.kalman@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu

I. A kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

Nemzetkdzi szinvonali tudomanyos kutatdsok folytatasa 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
posztgradualis képzésben, szakmai tanacsadas, valamint gyakorlati céli kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

Az intézet kiemelked6en fontos tevékenységi teriilete volt 2007. évben is a hazai, illetve az
eurdpai kutatasi palyazatok aktudlis feladatainak teljesitése.

Az intézet tevékenysége a kordbbi évekhez képest jelentdsen boviilt az elmult évben. A
kutatomunkdba 1) laboratoriumok (Reakciokinetikai Laboratorium, Nukledris Kémiai
Laboratérium) ¢és uj kutatok kapcsolodtak be. Ennek révén lehetévé valt a tematika
kiszélesitése és uj vizsgalati technikdk bevezetése.

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

Nanotudomanyi kutatasok

Folytattak a szén-nanocsovek funkcionalizalasat. Ezek a kutatasok a szén-nanocsovek
feliiletének a kivant célokra torténé atalakitasahoz vezettek, ami lehet6vé teszi a nanocsovek
sokoldalu felhasznalésat, 0j tipusu bevonatrendszerek kialakitasat.

A kutatds célja egy egyszerli funkcionalizalé eljaras kidolgozasa volt tobbfalu szén-
nanocsovekre olyan modositassal, melynek révén a nanocsé diszpergalhatosaga
megnovekszik, ugyanakkor vezetOképessége nem valtozik. Fontos szempont volt, hogy az
eljaras kornyezetbarat, az eldallitott termék pedig, termikusan elegendden stabil legyen. Az
elokisérletek alapjan megallapithatd, hogy a kutatok altal kidolgozott moddositd eljaras
alkalmas kisiizemi vagy ipari méretekben torténd eldallitdsra. A modositott nanocsévek egyik
tipusa kozvetleniil vezetd polimerrel, mas tipusa szerkezeti polimerrel torténd elegyitést tesz
lehetdveé. A kutatas-fejlesztés eredményei az Eurdpai Unid 6-os keretprogramja keretében
(POLYCOND project) hasznosultak.

A szén-nanocsd/polimer nanokompozit kombiniciokat nanoindenticioval és atomierd-
mikroszkoppal (AFM) vizsgaltak. Megallapitottak, hogy a keménységet a nanocsd
hozzaadésa noveli, de a kopasallosagot rontja.

Kopésallo vékonyrétegek nanoindentacioval ¢€és AFM-mel torténd vizsgalata soran
megallapitottak, hogy a tobbkomponensii nanokompozit rétegek kemények, de nem
lyukmentesek, és tulajdonsdgaik inhomogének. A munka EU-egyiittmiikdodés keretében
(EXCELL) tovabb folytatodik.

Komplex szerkezetli vékonyrétegek vizsgalatara alkalmas spektrélis ellipszométert helyeztek
lizembe. Megvalositas alatt all az in situ elektrokémiai mérbegyiittes felépitése is.

21


mailto:erika.kalman@chemres.hu

Gyorshtitéssel eléallitott fém-keramia nanokompozitokrdl és porkohészati uton feldolgozott
Al-kompozitokrdl kimutattak, hogy mechanikai tulajdonsagaik jobbak, mint a hagyomanyos
aluminiumtermékeké, és eldallitasuk a javasolt technoldgiaval megoldhaté. Az eredmények
konzorciumi egyiittmiikddés (Jedlik-palyazat: ALUTITAN) keretében hasznosulnak.

Nanoszenzorok kutatasa terén az egészségre veszélyes gdzok kimutatdsara szolgdlod széles
spektrumu vegyijelzé szenzorcsoportot mindsitettek impedanciaspektroszkopiai mérésekkel.
Meghataroztdk a szenzorok érzékenységét, az optimalis frekvencidkat, vizsgaltdk a
reverzibilitast és a valaszidot.

Kutatoi kapacitas: 19,5 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 19,5 f6. Becsiilt intézeti raforditas:
79,5 M Ft, ebbol palyazati forras: 68,25 M Ft.

Komplexkémiai kutatasok

A kobaloxim(IT) és ferroxim(Il) komplexek esetében megfigyelt pirokatechin oxidaz ¢és
fenoxazinon szintetaz tipusu aktivitas vizsgalatat Kiterjesztették vas(I) 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
szarmazékka. A dioximato-mangan(Il) komplex 6nmagaban nem reagal dioxigénnel és nem is
katalizalja a 3,5-di-terc-butil-pirokatechin, ill. a 2-amino-fenol oxidacidjat o-benzokinonna,
ill. amino-fenoxazinonna. Ha a mangan(Il)komplexet a szubsztratumok ¢és a trietil-amin
dioxigénnel reagald elegyeihez adjuk, akkor mindkét esetben jelentés mértékben megnd az
oxidacié sebessége. Ennek oka egy 0j reakciout megjelenése a bazis és a Mn-komplex
kolcsonhatasa kovetkeztében, ez az Un. "mangan-aktivalt baziskatalizis", amit els6ként
sikertilt megfigyelitik.

Kutatdi kapacitds: 2 fo, ebbdl intezeti allomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti raforditas: § M Ft,
ebbdl palyazati forras: 2 M Ft.

Heterogén katalizis kutatasok

Hordozés katalizatorok eldallitasa céljabol mar kordbban kidolgoztdk az irdnyitott feliileti
reakciok modszerét, melyet az elmult évben is eredményesen alkalmaztak 6n-platina kétfémes
rendszerek eldallitasara. Mdssbauer-spektroszkopia segitségével sikeriilt bizonyitani, hogy a
modszer még nagy Ontartalom esetén is szelektiven modositja az aluminiumoxid és szilicium-
dioxid hordozos katalizatorok platina nanorészecskéit dn-multirétegek képzddése révén. Az
iranyitott feliileti reakcidk modszerét sikeriilt kiterjeszteni az 6n mellett germanium
modositora, valamint aktivszén—hordozds platinakatalizatorokra is. Az ily modon eldallitott
aktivszén-hordozos germéanium-platina katalizatorok hatékonyan alkalmazhatok a telitetlen
alkoholok (citral) hidrogénezésében. A feliileti fémorganikus kémia sikeres alkalmazasa
aktivszén—hordozon kivételes és ujszerti a szakirodalomban.

A gybgyszer-, ndvényveédd szer és illatszeripar szdmara egyre fontosabba valo, optikailag
tiszta anyagok eldallitdsanak egyik modszere az aszimmetrikus hidrogénezés. A keto-észterek
aszimmetrikus hidrogénezésének vizsgalatabol megallapitottdk, hogy a szakirodalomban
altalanosan elfogadott modell mddositasra szorul.

Arany nanorészecskék szilikagélen torténd stabilizalasara és a részecskeméret szabdlyozasara
1j modszert dolgoztak ki. A korabbi irodalmi adatokkal szemben az arany nagy katalitikus
aktivitast mutat a szénmonoxid oxidaciojaban. A kutatoknak sikeriilt nagydiszperzitasi on-
oxid nanorétegeket eldallitaniuk. Szerkezetiiket kiilonb6z6 hordozdkon vizsgaltak.
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Bebizonyosodott, hogy a szén-monoxid oxidaciés reakciojaban az 6n jelentésen promovealja
az aluminiumoxid-hordozos aranykatalizatorokat.

A metanol tiizel6anyag-cellak fontos eleme a szénhordozos platina anddkatalizator, amely
azonban a hidrogén tlizel6anyag szénmonoxid-tartalmatol konnyen mérgezodik. A CO-tlirés
novelésének modja lehet az adszorbedlt szénmonoxid alacsony tulfesziiltségeknél torténd
oxidacioja.

Kutatoi kapacitas: 4 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 4 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 31 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 15,5 M Ft.

Fotokatalizis kutatasok

A hidrogén termelési és tisztitasi eljarasok uj tipust katalizatorok kifejlesztését igénylik.
Ennek érdekében katalizator-konyvtarak optimalizalasat végezték el szénmonoxid
preferencialis oxidacigjanak nagymennyiségli hidrogén jelenlétében torténd megvalositasa
céljabol. A tobbkomponensli magnéziumoxid-hordozoés aranykatalizatorok tervezése soran a
katalizatorfejlesztés eredményeként kozel 94 %-ban sikeriilt a széndioxidot eltavolitani,
mikozben az oxigén szelektivitdsa a CO oxidacidjara 55 % felett maradt, azaz jelentésen
sikertilt visszaszoritani a hidrogénfogyast. Kombinatorikus modszerek alkalmazésa nélkiil ezt
nem lehetett volna megvaldsitani.

Tovabbi fejlesztéseket végeztek, amelyek a vizgaz reakcid (hidrogéntisztitas), az etanol
reformalasa és a fotokatalitikus vizbontas (hidrogénel6allitds) megvalositasara iranyultak. A
reformaléasos vizsgalatokban bioetanol szolgél alapanyagként.

Kutatdi kapacitas: 2 fo, ebbdl intézeti dllomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 15 M Ft,
ebbdl palyazati forras: T M Ft.

Mikro- és mezoporusos anyagok kutatdasa

A ndvényolajok heterogén katalitikus hidrokonverzidjat tanulmanyoztdk gazolaj forraspont
tartomanyaba esd, nagy n-alkdn-tartalmi termékeleggyé. Tisztaztdk a katalitikus
mechanizmus leglényegesebb jellemzdit. Az alkanképzdédés konszekutiv reakciolépésekben
valosul meg. A konverzio az olaj telitésével €s a zsirsav-észterek hidrogenolizisével indul. Az
alkdnok a hidrogenolizisben keletkezd zsirsavak oxigéntelenitésével képzddnek. Az alkan
termékelegyet téli mindségli dizelolajnak megfelelé hidegtulajdonsagokkal ¢és kivalo
cetanszammal  (>60) rendelkez6, n- és  i-alkdnokat tartalmazo  dizelgdzolaj
kever6komponenssé alakitottak.

Kimutattak, hogy a zsirsavak oxigéntelenitése hordozos fémkatalizatorokon (Ni, Pt, Pd)
foként hidrodekarbonilezéssel jatszodik le. A reakcid termékei alkanok és szén-monoxid. A
szén-monoxid a katalizatoron metanizalddasi és vizgdz reakciokban vehet részt.

Hordozés fém-oxid (NiMoOy, CoMo0Oy) katalizatorokon a reakcid termékei alkanok és viz.

A Kutatasi eredményeket ipari katalizator fejlesztésénél hasznositjak. Az ipari katalizatorok
nagylaboratoriumi vizsgélatat a MOL Zrt.-n¢€l és a Pannon Egyetemen folytatjak. A kutatas-
fejlesztés eredményeire alapozva a MOL Zrt. 200 000 t/év kapacitasi novényolaj-feldolgozo
izem épitését tervezi. A kutatds, a Ilétesitendd ilizem révén, hozzdjdrul az EU
biohajtdéanyagokra vonatkozo eldirdsainak magyarorszagi teljesitéséhez.
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Kutatoi kapacitas: 2,5 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 1,5 f6. Becsiilt intézeti raforditds:
25 M Ft, ebbdl palyazati forras: 18 M Ft.

Nanoszerkezetii femkatalizator kutatasok

Részletesen elemezték kiilonb6zé aminosavak adszorpcidjat titandioxid(TiO,) feliileten.
Emellett tovabbi, bioldgiai szempontbdl fontos feliileteken (SiO,, CaF,) lejatszodd aminosav-
adszorpcids folyamatokat is nyomon kovettek. Az eredmények megerdsitik azt a korabbi
feltevést, hogy a savas oldallanc jelenléte meghatarozo fontossagu a TiO,-feliilethez valo
kotddésben. Megallapitottak, hogy az adszorpcid a savas aminosavak esetében igen gyors: a
TiO,/aminosavoldat hatarfeliilet kialakitasa utan egy-két perc alatt 1étrejon a stabil adszorbealt
réteg. Valdszinli, hogy az aszparaginsav molekulak mindkét savas csoportja a feliilethez
koordinalodik. Megallapitottak tovabba, hogy SiO,-on az oldat/szilard hatarfeliileten nem
alakul ki adszorbedlt réteg, a feliilletre raszaritott molekuldk kisméretli kristalyokba
rendezddnek. CaFp-hordozén az aminosav-kristalyok képzédése mar az oldat/szilard
hatérfeliileten is megfigyelhetd volt. Ezen kutatasok tehat igazoltak, hogy a TiO, mas keramia
jellegti feliiletekhez képest lényegesen erdsebb affinitist mutat aminosavak adszorpcidjara,
ami feltehetdleg kapcsolatba hozhato a feliilet biokompatibilis tulajdonsagéval.

Polietilénimin oldat felszinére teritett semleges (ikerionos), valamint anionos foszfolipid
monorétegek spektrumait vették fel az oldatkoncentracié és a pH, valamint a feliileti
lipidboritottsag fliggvényében. A lipid monoréteg/polimer oldat hatéarfeliileten elhelyezkedd
vizmolekuldk vizsgalataval megallapitottak, hogy tiszta vizre teritve a foszfolipid-molekulak
polaris fejcsoportjai a hatarfeliileti vizmolekuldk rendezettségét megndvelik, a polikationnal
torténd kolcsonhatds azonban a vizszerkezet rendezettségének csokkenéséhez vezet.

Linearis és elagazo, rovid szénlancu alkoholok adszorpcidjat tanulmanyoztak TiO,(110)
egykristalyfeliileten Osszegfrekvencia-keltési spektroszkopidval. Megéllapitottak, hogy az
alkalmazott kisérleti koriilmények kozott a vizsgalt alkoholok molekularis fiziszorpcidval
kapcsolddnak az oxidfeliilethez.

Kémiai eljarasokkal funkcionalizalt, tobbfali szén-nanocsovek vizsgalatat végezték el. Az
Osszetételt és a kotésviszonyokat rontgen fotoelektron-spektroszkopidval elemezték.

Kisérleti és elméleti Uton is igazoltdk, hogy linedris és nemlinedris rezgési spektroszkopiai
modszerek kombinacidjaval feliileti peptidek és fehérjék szerkezetér6l nagyon részletes
szerkezeti informacid nyerhetd. Az eljards szilard/folyadék hatarfeliileten vagy akar a
sejtmembranban elhelyezkedd fehérjék és peptidek esetében is alkalmazhat6.

crer

rétegpart vizsgaltak elektronspektroszkopiai eszkozokkel. Az egyiittmiikodd partner altal
végzett elektrokémiai vizsgalatokkal egylitt az eredmények igazoltdk, hogy a kettdsréteg
lényegesen jobb korr6zioveédd tulajdonsagokkal rendelkezik, mint az egyedi Osszetevd
rétegek.

Kutatoi kapacitas: 4 fo, ebbdl intézeti allomdanyban: 4 f6. Becsiilt intézeti raforditdas: 18 M Ft,
ebbol palyazati forras: 5,8 M Ft.

Reakciokinetikai kutatasok

Etanol ¢és metanol aromatizacidjanak tanulmanyozasa soran megallapitottak, hogy a Mo,C
ravitele a savas centrumokat tartalmaz6 ZSM-5 mintdkra megvaltoztatja a zeolit katalitikus
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viselkedését, ¢és jelentds mértékben megndveli az etanolbdl a kiilonb6zdé aromaés vegyiiletek
keletkezésének esélyét. Hasonlo, de kisebb promotor-hatast tapasztaltak Ga,Os; és ZnO
hozzédadasakor. Kimutattak, hogy az aromas vegyiiletek képzédésében dontd 1épés az etanol
talalt katalizatorok aktivnak bizonyultak a metanol aromatiziciojaban is. Foétermékként
benzolt, xilolt, toluolt és C9 aromas vegyiileteket azonositottak. Az aromatizacid ebben az
esetben is etilénen keresztiil megy végbe, de ezt megel6zden a katalizatoron lejatszodik a C-C
kotés képzodése.

Hidrogén eldallitasat vizsgaltdk Mo,C-alapu katalizatorokon. Megallapitottak, ha a ZSM-5
hordozd helyett szén-nanocsovet, vagy Norit-szenet alkalmaznak, akkor dramaian
megvaltozik az alkoholok bomlasa: aromds vegyiiletek képzddése helyett a hidrogénné
torténd bomlas kertil elétérbe. A Mo,C elényos tulajdonsaga a katalizator nagy stabilitdsa. A
Mo,C/C katalizatorok katalitikus hatdsossaga 0sszemérhetd a draga nemes fémek katalitikus
aktivitasaval.

Az NO ¢és az etanol katalitikus reakciojanak tanulméanyozasaban tisztaztdk a reakcid soran
keépzddott izocidn-komplex kémidjat. Korabbi kutatasuk folytatasaként megvizsgaltdk a CHzl,
bomlasa révén elballitott (CH,)-species adszorpcidjat és feliileti reakciojat Mo,C/Mo(100)
feliileten. Kisérleti modszerként nagy felbontasu elektronenergia-veszteség spektroszkopiat
(HREELS) és rontgen fotoelektronspektroszkopiat alkalmaztak (XPS). Kimutattak, hogy a
metilén 160 K koriil n-kotésti etilénné alakul. Kaliumadalék eldsegiti a (CH,)-fragmentek
kapcsolodasat.

Részletesen vizsgaltak az elektron-, foton- és ionspektroszkopiai modszerekkel jellemzett
mono- ¢és bimetallikus nanoszerkezetek tulajdonsagait. A morfologiat elsésorban STM-
modszerrel kovették. A fém-nanorészecskék szerkezetét, a hordozoval vald kolcsonhatasat
AES-, XPS- ¢és LEIS-moddszerrel hataroztak meg. Szerkezetvizsgalati tanulményaikat
kiterjesztették a potencidlisan fémet helyettesitd molibdén-karbid nanostrukturdkra is.
Jellemezték az (Au-Mo)-bimetallikus rendszer sajatsagait, de Kkiterjedtebb vizsgalatokat
végeztek a polikristalyos hordozéra felvitt (Au-Rh)-bimetallikus nanorendszeren.
Megéllapitottak, hogy a kopartner eldsegiti az arany diszperzitdsanak novelését és stabilitasat.
Tesztreakcioként elsdsorban a hidrogén jelenlétében végbemend szénmonoxid-oxidaciot
hasznaltak. A technologiailag fontos, un. PROX-reakcioban az eddigi vizsgalatok azt
mutatjdk, hogy optimalis Au-Rh ardnyt alkalmazva a szénmonoxid-oxidacié jo hatasfokkal
hidrogén jelenlétében is lejatszodik. (C-N)-tartalmi vegyiiletek atalakitasaban az eddig
tanulmanyozott kétfémes nanorendszerek biztatd eredményeket mutatnak mind technolégiai,
mind kornyezetvédelmi eljarasokban torténd hasznositas céljara.

Kutatdi kapacitas: 10 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 7 f6. Becsiilt intézeti raforditds:
49,5 M Ft, ebbol palyazati raforditas: 9,5 M Ft.

Nukledris szerkezetvizsgalati kutatasok

A Glasgow-i Caledonia Egyetemmel egyiittmiikddve, sikeriilt ujabb, igen hatasos
korréziovédelmi galvanbevonatokat készitenilik. Az elektrokémiai levalasztads paramétereinek
alkalmas megvalasztasaval és szisztematikus valtoztatasaval eldallitottak az (Sn-Co-Fe) terner
Otvozetbevonatot. Az elektrokémiai Uton nyert Otvozetek szerkezetét, elem- ¢és
fazisosszetételét, valamint magneses orientaciojat  rontgendiffrakcioval, pasztazod
elektronmikroszkoppal, elektron mikroproba-analizissel €s *"Fe, valamint '°Sn Massbauer-

spektroszkopidval vizsgaltak az eldallitasi paraméterek fliggvényében. Megallapitottak, hogy
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az (Sn-Co-Fe)-terner otvozetek tilnyomod részben uj, eddig nem ismert fazisokbol allnak.
Ezek termikus uton nem allithatok elé és nem szerepelnek az egyensulyi fazisdiagramban
sem. Ezeknek igéretes felhasznalasa lehet elektrodaként akkumulatorokban is.

*"Fe Mossbauer-spektroszkopia segitségével rendkiviil nagy, 157,6 T bels6 magneses teret
figyeltek meg a Fe[C(SiMes)s], vasvegyiiletben. Ilyen nagy belsé magneses teret eddig még
vasvegyliletben senki sem mért. Elméleti molekulapalya-szamitasaik alapjan magyardzatot
adtak a szokatlanul nagy magneses tér fellépésére.

A kolosszalis magneses ellenallast (KME) mutaté anyagok fontosak az adattarolo-gyartas és
fejlesztés  szamara. 2007-ben  perovszkit szerkezettel rendelkez6 KME-anyagok
szerkezetvizsgalatat végezték el Mossbauer-spektroszkopia és magneses mérések
segitségével. Részletesen elemezték ezen anyagok elektromos és magneses fazisatalakuldsait
mind az Osszetétel, mind a hdmérséklet fiiggvényében. Ezzel parhuzamosan elemanalizist €s
magneses szuszceptibilitas méréseket is végeztek. Francia egyiittmiikodés keretében tovabbi
alacsony hémérsékletii és nagy kiils6 magneses térben felvett Mdssbauer-spektrumokat is
készitettek. Méréseik alapjan bizonyithatd a stronciumhelyettesités hatasara torténd
fazisatmenet, illetve a kiilsd méagneses térnek a magneses klaszterekre gyakorolt hatésa.

Mossbauer-spektroszkopia segitségével vizsgaltdk a novényi vasfelvétel mechanizmusat
uborka és bliza esetében. Méréseiket TéT-egyiittmiikodés keretében kiterjesztették az uborka
gyokerének folyékony hélium homérsékletén késziilt mérésére. Az eredmények alapjan
kiegészitették a vasfelvétel mechanizmusara vonatkozo eddigi ismereteket.
Gyogyszertechnologiailag fontos polimerekben vizsgaltak az 6regedés és a vizfelvétel hatasait
hatdéanyag kioldodasat kiilonbozd szerkezetli polimerekben pozitronannihilaciés mérésekkel
kovették nyomon. A munka eredményeit a gydgyszeriparban tablettabevonatok tervezésénél
alkalmazzak.

Kutatdi kapacitas: 4 fo, ebbdl intézeti dllomanyban: 3 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 20 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 5 M Ft.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

A kutatohely széles korben és eredményesen folytat egylittmiikodéseket mind a hazai
egyetemekkel és mas akadémiai kutatohelyekkel, mind iparvallalatokkal. A kapcsolatok
magukban foglaljak a ko6zos kutatdsi palyazati tevékenységet, de kiterjednek az oktatasra,
valamint a tudomanyos rendezvények szervezésére is.

Az oktatdmunkdban val6 igen aktiv részvételt igazolja az Intézet kutatoi altal tartott elméleti
kurzusok, 1ill. gyakorlatok, tovabba a PhD-t, diplomamunkat és szakdolgozatot készitd
hallgatok jelentds szama (lasd a mellékelt 6sszefoglald tdblazatot). Kiilonosen a BME-vel és
az ELTE-vel erések a szakmai és oktatasi kapcsolataik. Az egyetemi kutatokkal 6sszesen 32
koz0s publikaciot jelentettek meg 2007-ben.

Passzivalt vasfeliileten kialakitott foszfonat védorétegek Mdssbauer-spektroszkdpiai
vizsgalata alapjan megallapitottak, hogy a vas-foszfonat réteg vastagsiga nem mérhetd,
aktivabb, parologtatott és ionimplantalt Fe® -réteget hasznalva viszont a vas(II)-foszfonat és
vas(l1l)-foszfonat réteg is kimutathato. Az ELTE Magkémia Tanszékkel folytatott
egyiittmiikodés eredményeirdl két tudomanyos dolgozatot jelentettek meg 2007-ben.
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A Szegedi Tudoméanyegyetemmel az ,,Uj mezopérusos katalizatorok eldallitasa és vizsgalata”
c. témaban hordozés Ni-katalizatort allitottak eld egységes porusatmérdjli, hexagonalis
elrendez6désti, mezopoérusos szilicium-dioxid hordozo alkalmazasaval. Felderitették a
katalizator hatasmechanizmusat toluol hidrogénezésében. Két k6zos publikaciot jelentettek
meg.

A BME-vel az ,Uj aktivszén készitmények eldallitisa és vizsgalata” c. témaban szén
molekulaszitat allitottak el6 fabol, és eljarast dolgoztak ki a molekulaszita tulajdonsagok
modositasara. Az eredményeket két publikacidoban foglaltak ossze.

A Pannon Egyetemmel a ,,Biogazolaj eldallitdsa ndvényolaj katalitikus hidrokonverziojaval”
c. témaban dolgoznak kozosen. Heterogén Kkatalitikus eljarast dolgoztak ki biogazolaj
cetanszamanak javitasara. A kozosen elért eredményekrdl két tudomanyos kozleményben
adtak tajékoztatast.

Az ELTE Kémiai Intézet kutatdival egylittmiikddve sikeriilt ujabb, igen hatasos
korr6zidvédelmi galvanbevonatokat késziteniiik. A paraméterek alkalmas megvalasztasaval és
szisztematikus valtoztatasaval sikeriilt eléallitani az (Sn-Co-Fe) terner o6tvozetbevonatot.
2007-ben 19 ko6zos publikacid jelzi a nuklearis szerkezetvizsgélati modszereket alkalmazo
kutatési kooperacio kiemelkedd eredményességét.

MTA-intézetekkel is sikeres kozds kutatdsokat folytattak, igy az ATOMKI és az IKI
kutatoival hét kozos dolgozatot irtak.

Az intézet kiterjedt, hazai ipari kapcsolatait mutatja, hogy Osszesen hét K+F projektben
(MAGNESOM, ALUTITAN, NANOLAKK, METANANO, NANODRUG, SPEC-PUR,
ALMA-ACID) vesznek részt kozosen a kovetkezd iparvallalatokkal: TKI-Ferrit Kft.;
Pharmathesis Bt.; Megapharma Kft.; Vet-Pharma Kft; BAYATI, Bay Zoltan
Anyagtudomanyi és Technologiai Intézet; S-Metalltech 98 Anyagtechnologiai Kutato-
Fejlesztd Kft.; Metal-Art Nemesfémipari Rt.; TMP Titanium Metal Processing Kereskedelmi
¢s Szolgaltatd Kft.; Egrokorr Rt.; Kalman Butoripari Kft.; Dunamenti Tlzvédelem Rt.;
Festékipari Kutaté Kft.; KEMIKAL Rt.; MAL Rt.; Poli-Farbe Vegyipari Kft.; Metal-Art
Nemesfémipari Zrt; Elastico Kft., Nanochem Kft..

,Uj, szennyviz- és iszapkezelésre alkalmas adalékanyag elééllitasa a rudabanyai vaséredisito
meddéjének kémiai feldolgozasaval” c¢. GVOP-kutatasok soran eljarast fejlesztettek Ki
flokkulaloszerként  alkalmazhaté  vas(Ill)-klorid  oldat  gyartasara.  Egyiittmiik6do
partnerintézmények: Multiprojekt Fejlesztd, Vallalkozo, Kivitelezd Kft., Budadrs; Jelen és
Jovo Kft., Szeged.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézetnek hagyomanyosan széles korti és eredményes nemzetkdzi tudomanyos
kapcsolatai vannak. A kapcsolatoknak TéT-egyiittmiikodési, ill. kétoldalu, akadémidk kozotti
szerzOdések adnak keretet. MTA-kétoldali egyezmények keretében 2007-ben 13 kutatot
fogadtak; az Intézet kutatdéi koziil oten vettek részt kiilfoldi tanulméanyaton MTA-
egyezményes témaban. Nemzetkozi konferencidkon 49 eldadast tartottak.

»A 1€z 1) korrozios inhibitorai— Csokkenthetd a kornyezeti kockazat?” c. TéT-egyezmény
lehet6vé tette, hogy a University of Zagreb kutatoival 0j korrdzios inhibitorokat fejlesszenek
ki. Az eredményekrdl négy k6zos publikacioban szamoltak be.
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A L Kiilonbozé fémek mikrobiologiai korrézidja — a folyamat gatlasa és gazdasagi
szempontok” c¢. TéT-projekt keretében (University of Lisbon) a mikrobioldgiai korrdzid
gatlasara 1j, gazdasagilag is versenyképes inhibitorokat fejlesztettek ki. Hét kozos publikaciot
jelentettek meg.

Az ,,Uj tipusti heterogén katalizatorok alacsony hémérsékletii oxidaciéra” c. roman-magyar-
TéT egyiittmiikodés (partnerintézmény: Institute of Physical Chemistry “’Ilie Murgulescu” of
the Romanian Academy of Science, Bukarest) soran oxidkatalizatorokat allitottak elG.
Vizsgaltak elektromos vezetOképességiiket €s szénmonoxid-oxidacioban, valamint propan
oxidacioban torténd alkalmazhatosagukat. Az eredményeket kozos publikacioban foglaltak
Ossze.

A ,,Mikro- és mezoporusos szilikatok szerkezeti és savas tulajdonsagainak modositasa és
alkalmazasuk katalizator ¢és adszorbens anyagokként” c. témédban, MTA-BTA egyezmény
keretében (egylittmiikodé partner: Institute of Organic Chemistry, Bulgarian Academy of
Sciences, Szofia, Bulgaria) az eredményes kutatdsi kapcsolatok révén harom kozos
publikacidt jelentettek meg.

Az Indium alakulatok jellemzése indium ¢és indium-palladium zeolitokban™ c. argentin-
magyar T¢T-egyezmény keretében (egyiittmiik6do partnerintézmény: INCAPE, FIQ, UNL-
CONICET, Santa Fe, Argentina) kolcsonos tanulmanyutak valosultak meg. A kozos kutatasok
eredményeit folyoiratcikkben publikaltak.

A Polytechnic School of the S3o Paulo University, Brazilia kutatéival folytatott
(trietoxiszilil)-etan)  rétegpart  vizsgaltak elektrokémiai és  elektronspektroszkopiai
eszkozokkel. A vizsgéalatok igazoltdk, hogy a kettdsréteg lényegesen jobb korr6ziovédo
tulajdonsagokkal rendelkezik, mint az egyedi Osszetevd rétegek. Az eredményekrdl kozos
folyoiratcikkben szamoltak be.

Az MTA-Orosz Tudomanyos Akadémia kozotti egyiittmiikodés ,,NOovényi és bakterialis
metabolitok fémekkel vald kolesonhatasanak vizsgalata™ c. témaban (partner: OTA Biokémiai
¢és Novényélettani Kutatointézet) megvizsgaltak és leirtak a vas(IIT)-komplex képzédésének és
redukcidjanak mechanizmusat indol-3-karbonsavat, ecetsavat, propionsavat, illetve butansavat
tartalmazd vizes oldatokban. Megallapitottdk, hogy a két kation-kotéhely nem azonos
affinitassal koti meg a (Co®*)-ionokat. 2007-ben két kozos publikaciot jelentettek meg.

A ,Fe-EDTE ¢és rokon komplexek hidrogén-peroxidos oxidacidja mechanizmusanak
vizsgalata” c. témaban MTA-OTKA-NSF mobilitdsi tamogatas (partnerintézet: Florida
Institute of Technology, Melbourne, FL, USA) tobb tanulmanyt valosult meg. Harom kozos
folyoiratcikk jelent meg az eredményekrol.

A ,Magneses ellenallast mutatd perovszkitok és bioldgialag fontos vegyiiletek vizsgalata
Maossbauer-spektroszkopiaval” c. téméaban (magyar-francia TéT-egyezmény; CNRS Le Mans
Szilardtestfizikai Kutatolaboratorium) folyd egyiittmiikddés nagyon hasznos, mivel a
partnerek jol kihasznaljak az egyes laboratoriumokban 1év0, egymast kiegészitd miiszereket.
Az eredményekrdl 2007-ben két kozds dolgozatban szamoltak be.

Az , Elektrokémiai bevonatok eldallitasa és jellemzése” c. témaban (egyiittmiikdodd partner:
Caledonian University, Glasgow, UK) 10j amorf ¢és ferromagneses biner és terner
otvozetbevonatokat allitottak eld és jellemeztek. A sikeres kozos munkat két kozos publikacio
megjelenése igazolja.
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A ,,Fémek, otvozetek és oxidok vizsgalata” c. témaban (egyiittmiikodd partner: University of
Tokyo, Japan) a spintronikdban alkalmazhat6, dopolt félvezetd, nanoszerkezetli oxidok
ferromagneses tulajdonsagaval kapcsolatos 1Uj eredményekhez jutottak a Mossbauer-
spektroszkopiai mérések révén. Az eredményeket harom kozos publikacioban foglaltak 6ssze.

Nagyon sikeres az “Uvegallapot vizsgalata” c. kutatasi projekt (egyiittmiikodé partner: Kinki
University és Ube National College of Technology, Japan), aminek eredményeként
elektromos vezetOképességgel rendelkezd, a partner altal szabadalmaztatott, Japanban mar
ipari gyartasban is 1év6é amorf ilivegek vizsgalata sordn sikeriilt alkalmas hdokezelési
kortilményeket taldlni a kedvezd elektromos tulajdonsdgok kialakitdsdhoz. Harom k&zos
publikaciot jelentettek meg 2007-ben.

A ,Kilonleges elektromos és magneses tulajdonsagi anyagok eldallitasa és vizsgalata” c.
téma kutatasainak soran (egyiittmiikodé partner: Institute for Chemical Technology of
Inorganic Materials, Johannes Kepler University, Linz, Ausztria) Gj nontronit formaciot
talaltak és jellemeztek. Az eredményekrol két publikaciot jelentettek meg 2007-ben.
Kétoldalu egyiittm{ikodés (partner: Lybian Petroleum Research Institute) keretében két 1j
Ezek kozil az egyik foszfonat alapt termék. A projekt keretében konzultaciot és szakmai
tovabbképzést tartottak a libiai korr6zidos mérnokok és kutatok szamara mind Budapesten,
mind Tripoliban.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

A ,,HUNN Sixth Framework Programme — Hungarian Network of Excellent Centers on
Nanosciences” c. projekt koordinatora az intézet. A projektben 13 intézmény vesz részt, ebbdl
7 magyar (MTA KK, BME, ELTE, Miskolci Egyetem, Debreceni Egyetem, Szegedi
Egyetem, BAYATI) és 6 kiilfoldi intézmény (SciTech Link, Svédorszag; Tel Aviv University,
Izrael; NMRC, Cork, frorszag; Lund University, Svédorszag; Atomic Energy Commission
Grenoble, Franciaorszag; University of Newcastle, Nagy-Britannia). A projekt keretében célul
tlizték ki egy virtualis, magyar nanotudomanyi kdzpont létrehozasat, amelynek a feladata a
Magyarorszagon nanokutatassal foglalkoz6 intézmények halozatanak kialakitasa, a kolcsonos
informdciocsere intézményes biztositdsa, adatbazisok létrehozésa, kutatdcserék eldsegitése,
ko6z0s oktatasi anyagok létrehozasa és a magyar részvétel eldsegitése a keretprogramban.
Fontos feladat volt a kutatdintézetek és a nanotechnologiaval foglalkozo vallalati
szakemberek munkdjdnak Osszehangolasa, ami az un. ,,Technological Transfer Day”
rendezvények keretében tortént. Nagy hangsulyt helyeztek a hazai kis- és kozépvallalatok
bevonasara.

A hidrogénnek, mint a jové kornyezetbarat lizemanyaganak katalitikus tisztitdsa fontos
feladat, és hozzdjarul a ,hidrogéngazdasag” kiépitéséhez, ami mar Magyarorszagon is
elkezd6dott. A ,,Funkcionalizalt hatarfeliiletek fejlesztése és alkalmazésa specifikus biokémiai
¢s kémiai rendszerekben” elnevezésli NKFP-projekt keretében a szénmonoxidnak
hidrogénbdl torténd szelektiv eltavolitdsara alkalmas tobbfémes oxidhordozds katalizatorokat
fejlesztettek ki. A legjobb és legstabilabb katalizatornak az (Al;O3)-hordozés
aranykatalizatorok bizonyultak, 6lom, réz, cérium, szamarium bevitelét kovetden.

A Jedlik Anyos Program (Versenyképes ipar és agrarium) ,,Ujgeneracios biohajtanyagok
(elsdsorban biogazolaj) kifejlesztése” c. témajaban a 2007. évi munka fontosabb eredményei a

crer
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kifejlesztése, a novényolaj gazolajja alakitdsa laboratoriumi és nagylaboratoriumi méreti
kisérletekben katalitikus hidrokonverzidval.

Az “Etilalkohol atalakitdsa aromas vegyiiletekké és hidrogénné” c. NKTH altal tdmogatott
kutatasok 2007. évi munkajanak legfontosabb eredménye annak megallapitasa, hogy a szén-
alapti hordozora felvitt Mo,C-on a metanol és etanol atalakulasa a hidrogénfejlodés iranyaba
megy végbe.

A GVOP ,Uj, szennyviz- és iszapkezelésre alkalmas adalékanyag eldallitisa a rudabanyai
vasércdusitd meddéjének kémiai feldolgozasaval” c. témajaban féliizemi szintli berendezést
konstrualtak, ami a szennyviztisztitaisban flokkulaloszerként alkalmazhatd vas(III)-klorid-
tartalmu oldat gyartasara alkalmas. A munkat az intézet koordinalja.

A, Feliileti nanoszerkezeteken adszorbealt formak IR-, elektron-, foton- és ionspektroszkopiai
modszerekkel” c. OTKA-témaban elért eredményekrdl 22 tudomanyos publikaciot jelentettek
meg. Fontos eredményeket értek el a bimetallikus nanorendszerek jellemzése teriiletén.
Megallapitottak, hogy az (Au-Rh)-rendszer jelentds hatas fejt ki a PROX-reakcioban.

OTKA tamogatas segitségével a ,,Magneses ellenallast mutatd perovszkitok és spinellek
vizsgalata Mdossbauer-spektroszkopidval, magneses €s rontgendiffrakcios modszerekkel” c.
témaban elért eddigi eredményeiket harom publikacioban és egy eldadasban foglaltak dssze.

A ,Szerkezetvaltozasok hatdsa kondenzalt fazisok szabadtérfogatara: pozitronannihilacios
vizsgalatok” c. OTKA téma 2007. évi kutatasainak soran a gyogyszertechnologiailag fontos
polimerekben az oOregedés és a vizfelvétel hatasait vizsgaltak pozitronannihilacios és
hagyomdnyos polimervizsgdldé modszerek kombindcidjaval. A munka eredményeit a
gyogyszeriparban tablettabevonatok tervezésénél alkalmazzak.

Az ,EXCELL — Network of Excellence — to overcome the fragmentation of European
research in multifunctional thin films (Network of Excellence)” (Projekt szam — 515703-2,
2005-2008) c. programban 13 intézmény vesz részt. A projekt célja egy eurdpai kutatasi
hélozat 1étrehozésa, illetve az eurdpai kutatasi eréfeszitések fragmentaltsdganak csokkentése a
kemény, kopds- ¢és korrozioallo, bioaktiv és mas ,,smart” nanostrukturalt vékonyrétegek
kutatasanak teriiletén. A projekt alapjan létrejott halozaton keresztiil egy nemzetkozi
konferenciat szerveztek (1st International Conference on Functional Nanocoatings).

A ,,POLYCOND - Creating competitive edge for European polymer processing industry
driving new added value products with polymer (Integral Project)” (Projekt szam — IP
515835-2, 2005-2009) c. projektben 20 intézmény vesz részt. A projekt célja az eurdpai
polimerfeldolgozo ipar olyan versenyképes agazatinak megteremtése, amely nagy érték,
vezetdképes polimertermékeket allit el6. A projektben a polimerekhez tobbféle adalékot, pl.
jo elektromos vezetd szén-nanocsovet adnak azért, hogy a célt el lehessen érni. Az iparban
eléallitott szén-nanocsd egyenletes eloszlatdsa a polimer matrixban nagyon nehéz feladat. A
lehetséges megoldasok egyike a szén-nanocso feliiletének fizikai vagy kémiai modositasa. A
kutatocsoport feliiletmodositod eljarasokat dolgozott ki, amelyekkel kiilonbozé polimerekbe a
szén-nanocsd adalékolhatova tehetd.

Az INTAS-Holistic Strategies For Chromate Replacement in Aluminium Surface Treatments
and Protective Coatings (Projekt szam INTAS 04-80-7219, 2005-2008) c. projekt feladata
olyan uj, kdrnyezetbarat, korrozids védorétegek kifejlesztése nagy szilardsagti aluminium
otvozetekhez, amelyek korr6ziovédd és tapadasjavito hatassal is rendelkeznek. Fontos
szempont tovabba, hogy a védoéréteg megakadalyozza a rézben feldisult katodos
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intermetallikus szemcsék kornyezetében az aluminium-matrix lokalis korréziojat is. Az elmult
évben kidolgoztak egy foszfonatos eljarast, amely kedvezé eredményeket adott.

A THINFILM-Characterisation of Thin Films on Rough Steel Substrates (Projekt szam —
RFS-CT-2005-00048, 2005-2008) c. projekt célja az ipar (autdogyartas, csomagoloanyag
eldallitas) szamara fontos vékonyrétegek (0.5 és 1000 nm kozott) jellemzése, kiilonds
tekintettel a vékonyrétegek vastagsdgara, Osszetételére, az Osszetétel mélységbeli ¢és
oldaliranyl valtozasara ¢és a szubsztratok durvasidgara. A kutatds eredményeként egy
kivalasztott mintat hitelesitettek, tovabba kidolgoztak a vékonyrétegek vizsgalati folyamatat,
¢s referencia anyagokat készitettek.

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

1. Gergely A, Teleqdi J, Mészaros E, Paszti Z, Tarkanyi G, Karmin FH, Kalman E:
Modification of multi-walled carbon nanotubes by Diels-Alder and Sandmeyer reactions,
Journal of Nanoscience and Nanotechnology 7(8): 2795-2807 (2007)

2. Alagta A, Felhési I, Telegdi J, Bertoti I, Kalman E: Effect of metal ions on corrosion
inhibition of pimeloyl-1,5-di-hydroxamic acid for steel in neutral solution, Corrosion
Science 49(6): 2754-2766 (2007)

3. Paszterndk A, Stichleutner S, Felhési I, Keresztes Zs, Nagy F, Kuzmann E, Vértes A,
Homonnay Z, Peté G, Kalman E: Surface modification of passive iron by alkyl-
phosphonic acid layers, Electrochimica Acta 53: 337-345 (2007)

4. Margqitfalvi JL, Télas E, Zsila F, Kristyan S: Dimer formation of cinchonidine in liquid
phase: relevance to the heterogeneous catalytic enantioselective hydrogenation of ethyl
pyruvate, Tetrahedron-Asymmetry 18(6): 750758 (2007)

5. Loényi F, Valyon J, Gutirez L, Ulla MA, Lombardo EA: The SCR of NO with CH4 over
Co-, Co,Pt-, and H-mordenite catalysts, Applied Catalysis B-Environmental 73(1-2): 1-10
(2007)

6. Wang J, Paszti Z, Clarke ML, Chen X, Chen Z: Deduction of structural information of
interfacial proteins by combined vibrational spectroscopic methods, Journal of Physical
Chemistry B 111(21): 6088-6095 (2007)

7. Széchenyi A, Solymosi F: Production of hydrogen in the ecomposition of ethanol and
methanol over unsupported Mo,C catalysts, Journal of Physical Chemistry C 111, 9509—
9515 (2007)

8. Németh Z, Homonnay E, Arva F, Klencsar Z, Kuzmann E, Vértes A et. al.: Response of
Lag gSro..,Co03 geita t0 perturbations on the CoOj3 sublattice, European Physical Journal B,
57, 257-263 (2007)
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V1. A kutatohely 2007. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

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

Atlaglétszam™: 68 Ebbél kutato®: 53
PhD, kandidatus: 20  MTA doktora: 6 levelez6 tag: 0 rendestag: 2
35 év alatti, intézeti allomanyban levo fiatal kutatok szama: 16
Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama®: 75
Az év folyaman megjelent dsszes tudoméanyos publikacié szama®: 73
Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 0 idegen nyelven: 39
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 21 SCI altal regisztralt folyodiratban: 39
Osszesitett impakt faktor”: 87,867 osszes hivatkozas szama®: 461
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 342
Magyarul konyv/monografia”s 0 konyvfejezet: 0 jegyzet:

Idegen nyelven kényv: 0 konyvfejezet: 16 jegyzet:

Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama’ 1 ebbdl kilfoldon:

0
0
Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 9 MTA doktora: 0 levelez6 tag: O rendestag: O
’ 0
Ertékesitett szabadalmak szama: 0

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos

szobeli eldadasok szama': 49 poszterek szama: 33
Tanacsaddi tevékenységek szama'': 0
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 16 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 19
Rendszeres hazai felséfok oktatasi tevékenységet végzok szama'®: 24

Ebbdl doktori iskoldkban oktatok szama: 5 Doktori iskolat vezetok szdma: 0
Elméleti kurzusok szama'®: 18 Gyakorlati kurzusok szama: 11
TDK munkat készitd hallgatok szama: 2 Diplomamunkat: 2 PhD-t: 24
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama™: 970

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 292,3 MFt
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 4 Teljes sajat bevétel: 319,5 MFt
Sajat szabadalmi, know how és szerz6i jogi bevétel": 10,1 MFt

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 11
A targyévre vonatkozo6 szerzodésallomany: 26,7 MFt

Az év folyaméan miivelt NKTH palyazat témainak szdma™; 14
NKFP: 9 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 149 MFt
Egyéb: 5 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 1,3 MFt
NFT témak szdma'®: 3 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 50,3 MFt
Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama® 8
EU forrasbol: 5 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 13,2 MFt
Egyéb: 3 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 1,5 MFt
Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama: 19
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 67,2 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzédésallomany?: 0 MFt
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Az MTA KK Feliiletkémiai és Katalizis Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriletei 2007-ben

Uj tulajdonsdgii szén-nanocsévek és nanokompozitok kutatdsa

A szén-nanocsovek (melyek néhany um hosszu feltekeredett grafitcsikok, amelyek pl. 1-2 nm
atmérojiiek, vezetok vagy félvezetok lehetnek) igéretes tulajdonsagokat mutatnak mind az
anyagtudomanyi, mind az orvosi alkalmazhatosdg teriiletén. Felhasznalhatok példaul
polimerek téltéanyagaként, mivel a nanocsovek jelenléte az alappolimer fizikai tulajdonsagait
nagymértékben megvaltoztatja. Mivel alkalmazasuknak hatart szab inert tulajdonsaguk
(oldhatosaguk, ill. diszpergalddasra vald képtelenségiik), kutatasuk az egy- és tobbfalu szén-
nanocsovek fizikai és kémiai moddositasan kiviil a (hidrofil/hidroféob) milanyagokba valo
beépithetoségére is kiterjedt. Kémiai moddositassal, ill. fiziszorpcidval sikeriilt a szén-
nanocsdveket Uigy atalakitaniuk, hogy 0j tulajdonsagu, széles felhasznalasi lehetdséget kinalod
termékek keletkezzenek, vagyis a nanocsdveket a feliiletmodositas soran a felhasznalasi
teriiletnek megfelelden hidrofillé vagy hidrofobba tudjak alakitani. Igy vezetéképes,
antisztatikus polimer nanokompozit eldallitasa valik lehetdvé. Ezen az tton 1j, korrdziogatld
festékek, égésgatld adalékanyagok, bio-szenzorok, valamint pl. 0j aerogélek eldallitasara
nyilik lehetdség.

Az alabbi abran jol latszik, hogy a tisztitatlan szén-nanocsoveket kiterjedt amorf szénhald
veszi koriil. Az elektronmikroszkopos felvétel egyértelmiien feltarja azt is, hogy a nanocsé
halmok gombolyag szerkezetliek. Ezek a gombolyagok fizikailag sem engedik az egyes szén-
nanocsovek diszpergalasat.

1. abra. Nyers, tisztitatlan és modositatlan szén-nanocsé TEM felvétele (20000-es
nagyitas).
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2. abra. Tobbfali nanocsé (MWNT)

A viszonylagosan j6 mindségli szén-nanocsO gyartasa nagy mennyiségben ma kizarolag
katalitikus kémiai gbézfazisu levalasztassal torténik (CCVD). A modszer hatranya, hogy
kismértékben hibas szerkezetli, nem tokéletesen grafitizalt szén-nanocsovek is képzddnek a
katalitikus reakcid sordn, olyanok, melyek a nanocsd palastjan néhol hibahelyet és kiilsé
feliiletiikdn nagy mennyiségii amorf szenet tartalmaznak szennyezésként.

A kutatds célja egy egyszerii funkcionalizdlo eljards kidolgozasa volt tobbfali szén-
nanocsovekre olyan modositdssal, melynek révén a nanocsé diszpergalhatdsaga
megndvekszik, ugyanakkor vezetoképessége nem valtozik. Fontos szempont volt, hogy az
eljaras kornyezetbarat, az eléallitott termék pedig termikusan elegendden stabil legyen. Az
elokisérletek alapjan megallapithatd, hogy a kutatok altal kidolgozott mddositd eljaras
alkalmas kisiizemi vagy ipari méretekben torténd eldallitdsra. A mddositott nanocsovek egyik
tipusa kozvetleniil vezetd polimerrel, mas tipusa szerkezeti polimerrel torténd elegyitést tesz
lehetévé. A kutatas-fejlesztés eredményei az Eurdpai Unid 6-os keretprogramja keretében

(POLYCOND project) hasznosultak.
Biogdzolaj eléallitas névényolaj katalitikus hidrokonverzidjaval

A ndvényolaj katalitikus hidrokonverzidjaval olyan nagy értékii terméket lehet eldallitani,
amely a hagyomanyos dizelolajhoz hasonldéan egyenes ¢€s eldgazd szénlancu alkanok
keveréke, de nagyobb cetanszama ¢és kisebb szennyezdanyag-tartalma, példaul kisebb
kéntartalma miatt, a hagyomanyos dizelolaj mindségjavitdo keverdkomponenseként
alkalmazhato.

A munka sordn ndvényolajok heterogén katalitikus hidrokonverzidjat tanulméanyoztak gazolaj
forrdspont tartomanyaba esd, nagy n-alkan tartalmt termékeleggyé. A lejatsz6dod folyamatok
sematikusan a kovetkezok:

R’CH,CH; + H,0

RCO,CH, R’CH; + CO,
| H R’CH; + CO

RCO,CH, ——~—» Kataliztor R’= (n-1)C, telitett
|

RCO2CH?2 » CH; CH, CH; (Propén)

Triglicerid, R=nC, telitetlen kotésekkel



Modellvegyiiletként a még novényolaj tulajdonsagokat mutatd legegyszeriibb trigliceridet, a
trikaprilint  (kaprilsav-glicerin-észtert) valasztva, tisztaztdk a katalitikus mechanizmus
leglényegesebb jellemzdit. Az alkanképzOdés konszekutiv reakciolépésekben valosul meg. A
konverzidé az olaj telitésével és a zsirsav-észterek hidrogenolizisével indul. Az alkanok a
hidrogenolizisben keletkezd zsirsavak oxigéntelenitésével képzddnek. Kimutattdk, hogy a
zsirsavak  oxigéntelenitése  hordozos  fémkatalizatorokon (Ni, Pt, Pd) foként
hidrodekarbonilezéssel jatszodik le. A reakcid termékei alkanok és szén-monoxid. A szén-
monoxid a katalizdtoron metanizaldédasi és vizgaz reakciokban vehet részt. Hordozos fém-
oxid (NiMoOx, CoMoOx) katalizatorokon a zsirsav zsir-aldehiden és zsir-alkoholon keresztiil
vizképzddés kozben redukalodik alkanna.

A kutatasi eredményeket ipari katalizatorok fejlesztésénél hasznositjak. Az ipari katalizatorok
nagylaboratoriumi vizsgalata a MOL Zrt.-nél és a Pannon Egyetemen folytatodik. A kutatas-
fejlesztés eredményeire alapozva a MOL Zrt. egy 200 000 t/év kapacitdsi novényolaj-
feldolgoz6 lizem épitését tervezi. A kutatds, a létesitendd lizem révén, hozzajarul az EU
biohajtoanyagokra vonatkozd eléirdsainak magyarorszagi teljesitéséhez. A kutatas-fejlesztést
az NKFP-A2-2006-0034 sz. projekt timogatta.

Szénmonoxid preferencidlis oxidacioja (PROX)

Az elektromos energia hidrogénbdl torténd eldallitasa lizemanyagcelldkban nagy tisztasagu
hidrogénforrast igényel, hiszen az iizemanyagcellak elektrodjai konnyen mérgezédhetnek mar
kis mennyiségli szénmonoxid (CO) jelenlétében is. Az intézet munkatarsai
katalizatorkonyvtarak kémiai Osszetételét optimalizaltdk CO preferencidlis oxidéacidjara
nagymennyiségli hidrogén jelenlétében. A kombinatorikus modszerek alkalmazasa nagyobb
lehetdséget ad 1) komponensek tesztelésére €s megndveli 1), katalitikusan aktiv anyagok
kifejlesztésének az esélyét. Nyilvanvalova valt, hogy az optimalis katalitikus hatds elérése
egyrészt csak tobbkomponensii katalizatorokkal lehetséges, masrészt az optimalis
katalizatorok Osszetétele jelentés mértékben fligg a katalizator reakcio eldtti el6kezelésének
homérsekletétdl és az alkalmazott gaz atmoszfeérajatol.

A tobbkomponensli magnéziumoxid-hordozds aranykatalizatorok tervezése soran az 6lom, a
szamarium ¢és a vanddium bizonyult a legjobb modositonak. A katalizatorfejlesztés
eredményeként kozel 94 %-ban sikeriilt a szénmonoxidot eltavolitani, mikozben az oxigén
szelektivitdsa a szénmonoxid oxidéacidjara 55 % felett maradt, azaz jelentésen sikeriilt
visszaszoritani a hidrogénfogyast.

A modositok szerepének felderitésére iranyulod kinetikai vizsgalatok egyértelmilien mutattak a
vanadium ¢€s a szamarium kozotti szinergetikus hatést, amelynek eredményeképpen jelentdsen
megndétt a CO oxidacidjanak sebessége. A vanadiumhoz és a szamariumhoz hozzaadott 6lom
gyakorlatilag nem hatott a szénmonoxid oxidacidjanak sebességére, viszont jelentosen
lecsokkentette a hidrogén oxidaciojanak sebességét.
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Telefon: 438-1120, Fax: 438-1100/276 m.
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I. A kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

Az Intézet alapvetd feladata: nemzetkozi szinvonalu tudomanyos kutatasok végzése a molekulak
¢s a szupramolekularis szerkezetek sajatsagainak kiilonboz6 spektroszkopiai €s diffrakcids
mérési modszerekkel, tovabba elméleti kémiai vizsgalatokkal torténd feltdrasara.

Az intézet feladatai kozé tartoztak még a kovetkezok: részvétel az egyetemi oktatasban €s a
posztgradualis képzésben, szakmai tanacsadas, valamint gyakorlati céli kutatasi-fejlesztési
feladatok elvégzése. 2007-ben az intézet Ossztevékenységében jelentés hanyadot képviselt a
hazai, valamint a kiilonb6z6 eurdpai projektekhez kapcsolodo, kémiai szerkezetkutatasi
feladatokban val6 részvétel is. A kutatohely szdmos téméban folytat meghatdrozo jelentdségii
tudomanyos egyiittmikodéseket a Kémiai Kutatokdzpont Biomolekularis Kémiai ¢és
Feliiletkémiai és Katalizis Intézetével.

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

Molekulaspektroszkopiai kutatasok

Az elmult évben beszerzett multidetektoros mikroszkép ¢és hagyomanyos FTIR-
spektroszkopiai modszerek segitségével, a Budapesti XVI. Kkeriileti Rendel6intézettel
egylittmiikodve, az emberi bor és haj szinképét vizsgaltak. A kozel 500 beteg adatait jelenleg
dolgozzak fel kemometriai és egyéb eljarasokkal. A cél bizonyos betegségtipusok (pl. rakos
megbetegedések) diagndzisahoz vald hozzajarulas.

Uj spektroszkopiai modszert dolgoztak ki hét fontos légkéri szennyezé detektalasara hosszi-
fényutas fotolizises cella alkalmazasaval. A detektalasi hatarokat kozel egy nagysagrenddel
sikertiilt csokkenteniiik, pl. benzol és toluol esetében.

Meghataroztak néhany, proteolitikus enzimeknek ellenalld D-aminosav szubsztitualt mucin-2
fehérje-epitop  (TPTPTGTQTPT) NMR-szerkezetét. Mig a TPTPTGTQTPT és
TPTPTGTQTPT peptidek esetében (ahol a dolt betlik a D-aminosavakat jelolik) az NMR-
vizsgalatok rendezetlen szerkezetre utalnak, a TPTPTGTQTPT-szarmazék a nativ peptidhez
hasonlo, jol definialt B-kanyar szerkezetet mutat.

On(IV)- és aranytartalmi szupramolekularis fémkomplexeket oldat és szilard fazisq,
multinuklearis NMR-modszerrel vizsgaltak. Szilard- és oldatfazisa *'P-NMR mérések
segitségével kétfémes komplexekben tanulmanyoztdk az Au-Au aurofil kolcsonhatés
dinamikajat és energetikajat.
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Kimutattak, hogy a mikrokdrnyezet és az ionpar-képzddés alapvetden befolyasolja egy
tumorellenes hatast alkaloid, a berberin, fotofizikai sajatsagait. igy e vegyiilet kivaloan
alkalmazhatonak bizonyult fluoreszcencias jelzdanyagként, példaul epesav aggregatumok
szerkezetvaltozasanak kovetésére. Igazoltak, hogy a cianidcsoporttal szubsztitualt indolin-
szarmazékok fluoreszcenciajanak polaris, protikus kozegben tapasztalhato gyors kioltasaért a
cianidcsoport nitrogénjén keresztiil kialakuldo hidrogénhidas-komplexek a felelOsek.
Tobbféleképpen szubsztitualt diaril- és  tetraaril-porfirin  szarmazékok fotofizikai
tulajdonsagait hataroztak meg, elsdésorban a fotodinamids terapiaban torténd potencialis
felhasznalhatosaguk megitélése érdekében.

Biolodgiai rendszerek gyokos folyamataiban kulcsszerepet jatszo reaktiv oxigén specieszek,
mindenekeldtt a szuperoxid szabad gyokok kimutatdsdban és vizsgalataban értek el jelentds
elorelépést a Mito-DEPMPO szintetizaldsaval, amely egyfeldl jelentésen megnoveli a
csapddzott szabad gyokok élettartamat, masfelél lehetdséget nyit a szabad gyokok
mitokondriumban val6 kimutatasara.

A szuperoxid-gyokok molekuladinamikai vizsgalatara uj spektrumfeliilet szimulacios eljarast
dolgoztak Ki.

Kutatdi kapacitas: 20 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 16,5 f6. Becsiilt intézeti raforditas:
90 M Ft, ebbdl palyazati forras: 11,6 M Ft.

Kristaly-, por és folyadékdiffrakcios kutatdasok

Egykristalyok, porok és folyadékok rontgenszorasanak vizsgélatira (1j mérési és szamitasi
technikdkat vezettek be és alkalmaztak. A megfelel6 mérésekhez képlemez-térdetektort
alkalmaztak, ami vildgviszonylatban is Gttoro eljaras.

Szilard tazist reakcid megtorténtét igazoltdk cukor-s6 komplexekben.

Meghonositottdk a  krisztallografiai  fazisprobléma megoldasdnak 1) —moddszerét,
tovabbfejlesztették a korlatozott felbontdsu szoérassal bird anyagok szerkezetvizsgalatat.
Szupramolekularis atalakuldsok rendszerezésére alkalmaztak a morfotropia — izostrukturalitds
antindmia modszerét.

Uj tipust ionos — molekularis rendszerek, ill. komplexek kialakitasat kezdték meg, egyes
esetekben nemes-, atmeneti-, ill. alkali-fém komplexek 1étrehozasaval egyiitt.

Hazai egyiittmikodésben meghatdroztdk a galliumhidroxid ¢és a nagy toménységl
natriumhidroxid oldatainak szerkezetét rontgendiffrakcioval. Ilyen vizsgélatokat még nem
irtak le az irodalomban. Az eredmények hatédssal lehetnek a gallatok ipari kezelési eljarasaira,
és javithatjak az aluminiumgyartas technologidjat is.

Amerikai, valamint osztrak kutatokkal egylittmiitkddésben (TéT-egyezmény keretében)
folytattak egyes Onszervezddd, szupramolekuldris rendszerek (makrociklusos platina- €s
aranykomplexek, nitrometan és metilénklorid oldatok) szerkezetének meghatarozasat, a
kialakul6 szupramolekularis forméak geometriai jellemzését. Ezek modszertani szempontbol is
uttord  jelentéségli  munkdk. Kornyezetvédelmi jelentésége van a  nitrometan
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folyadékszerkezetére vonatkozo vizsgalataiknak, amelyek kombinalt médszerekkel (rontgen-
¢s neutrondiffrakcid, szimulécid) torténtek.

Kutatoi kapacitas: 13 fo, ebbol intézeti allomanyban: 13 f6. Becsiilt intézeti raforditas:
85 M Ft, ebbdl palyazati forras: 17 M Ft.

Tomegspektrometriai kutatasok

A tomegspektrometriai kutatasok profilja egyre nagyobb mértékben a proteomikai biokémiai,
valamint a bioinformatikai feladatok megoldisa irdnyaba tolédik el. Az elmult év
legfontosabb eredménye, az AGP glikozilacios mintazatinak meghatarozasa volt mintegy 70
egészséges ¢s kiillonbozd rakos megbetegedésben szenvedd beteg esetén. Az eredmények
kiértékeléséhez 1j szoftvert fejlesztettek ki. Vizsgalataik eredményei igazoljak, hogy a
glikozilaciés mintdzat jelentésen fiigg a rdkos megbetegedés tipusatol. A felismerések (Uj
tumor marker) lehetové teszik egy szabadalom benyujtasat is. A kifejlesztett szoftvert mas
kutatécsoportok szamara is elérhetové teszik.

Kutatdi kapacitas: 6,5 fo, ebbol intézeti dallomanyban: 6,5 fo. Becsiilt intézeti rdforditds:
40 M Ft, ebbdl palyazati forras: 5 M Ft.

Elméleti kéemiai kutatasok

A hidrogénatom (H) és az oxigénmolekula (O;) reakcidjanak dinamikai vizsgalataval
megallapitottak, hogy az égésekben alapveten fontos (H + O)-reakcidban altalaban nem
keletkezik HO, komplex, hanem a partnerek pillanatszerti litkozésben talalkoznak, amelyben
legtobbszor nem jatszodik le reakcio.

A Fey(CO)g és a Coy(CO)g komplexekben a Ponec-féle atlagolt Fermi-lyuk analizis alapjan
megallapithatd, hogy a komplexekben nem alakul ki direkt fém-fém kotés, hanem a két
fématom kozt a hidhelyzetii (CO)-csoportokon keresztiil haromcentrumt kotés 1étesit
kapcsolatot.

Eldallitottak egy vizoldhatoé Fe(II)-porfirin komplexet. A komplex magjanak oxigénfelvevd
képességét vizsgalva megallapitottdk, hogy az oxigén reverzibilis felvételét a viz
koordinalédasa megakadalyozza. Ez az oka annak, hogy a hemoglobinban a vasatomot
hidroféb kornyezet veszi koriil.

A nem-adiabatikus effektusok figyelembevételével tovabbfejlesztették a CH,BrCl-molekula

~~~~~~

molekuldkon (CHazly, CH,Brl) ultrardvid 1ézerimpulzusokkal végzett id6felbontasos mérések
eredményeinek értelmezéséhez.

Klasszikus, illetve Car-Parrinello molekularis dinamikai szimulacios szamitasok segitségével,

valamint diffrakcidés (rontgen és neutron) mérések alapjan jellemezték a folyadék fazisu
nitrometan szerkezetét.
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Uj elméleti modszert javasoltak gerjesztett allapotok értelmezéséhez, amely lehetdvé teszi a
lokalis gerjesztések "kinyerését" a delokalizalt MO-k bazisaban végzett CIS-szamitasok
eredményeibdl.

Tisztaztak a lokalis spin-négyzet fogalmat.
Altalénositottak a molekularis virial-tételt.

Kiterjedt piritmodelleken elvégzett kvantumkémiai szamitasok segitségével azonositottak a
vas Fe(IV) allapotat.

A széndioxid vizben vald kémiai oldodasanak részlépéseit ab initio molekularis dinamikai
szimulacids szamitasokkal tanulményoztak, és meghataroztak az egyes lépésekhez tartozo
aktivalasi energiakat, illetve az egyenstlyi Iépések szabadenergiait.

Felmérték kiilonb6z6 DFT és ab initio kvantumkémiai modszerek alkalmazhatosaganak
hatdrait organokatalitikus addicidés reakciok mechanizmusanak leirdsara. Megallapitottak,
hogy az eddig ismert funkcionalok koziil csak a legujabban kifejlesztett meta-GGA tipust
funkcionalok alkalmazhaték megbizhatéan. Megmutattadk, hogy az SCS-MP2-modszer
sikeresen alkalmazhat6 viszonylag nagy rendszerekre is.

Kvantumkémiai szamitdsok segitségével részletesen feltartdk az etilén fémhez (Pd) kot6do
karboxilattal végbemend addicids reakcidjanak mechanizmusat. A szamitasok eredményeivel
értelmezni tudtdk azt a kisérleti tapasztalatot, miszerint a keletkezett akrilattermék
eliminécioja sikeresen kivitelezhetd.

Kutatoi kapacitas: 8 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 8 fo, Becsiilt intézeti raforditdas: 49 M Ft,
ebbdl palyadzati forras: 7T M Ft.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Az Intézetnek széles korli kapcsolatai vannak a hazai egyetemekkel és az MTA-tdmogatasu
kutatocsoportokkal. Mind a tudomdanyos kutatdsi, mind az oktatdsi egylittmiikodések
jelentések. Az egyiittmikodés eredményességét a 2007-ben egyetemi kutatokkal kozdsen
megjelent 29 tudoményos publikacié is mutatja. Tevékenyen részt vallalnak az egyetemi
oktatasban. Az Intézet 10 kutatdja oktat rendszeresen kiilonbozé egyetemeken. Elsdsorban a
BME-vel alakultak ki kolcsonosen eldnyds kutatdsi és oktatasi kapcsolatok. Ebben fontos
szerepet jatszik az intézet €s a BME kozos 1ézerspektroszkopiai laboratoriuma.

A BME Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékével egyiittmiikodve sikeresen
szimulaltak, az IR-spektrum, a kvantumkémiai szamitdsok ¢és az egykristaly
rontgendiffrakcids szerkezet ismeretében, a hidrat és a vizmentes galluszsav teljes
hozzéarendelésli spektrumait.
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A BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszékkel kozosen végezték el teofillintartalmu
molekulavegyiiletek és ko-kristdlyok eldallitasat, valamint TG/DTA-MS, TG-FTIR ¢és
szerkezeti vizsgalatat. Olyan teofillintartalmu kristalyt allitottak eld, melyben a semleges, ill.
ionos molekularétegek valtakoznak, szigeteld-vezetd rétegeket alkotva. Az (R)- és (S)-1-
(1-naftil)-etilammonium (R)-N-[1-(1-naftil)etiljJoxalamat sok rontgendiffrakcios szerkezetét
Osszehasonlitottak az (R)- és  (S)-1-fenil-etilammonium  (R)-N-(1-feniletil)oxalamat
szerkezetekkel.

A BME Szerves és Szerves Kémiai Technologia Tanszékkel egyiittmiikodésben foszfin-
oxidok kristalyositdssal vald reszolvalasanak folderitéséhez, ko-kristalyokat alkottak
kiilonféle foszfin-oxid szarmazékok, valamint a TADDOL és szarmazékai kozt. E szerkezetek
a szolvaticid és a molekularis szubsztiticio kiillonféle allapotait mutatjdk. Az emlitett
témakban a BME-vel folytatott kutatdsok eredményeir6l hat kozos publikacidban
szamoltak be.

A ,,Gazok FTIR-spektrometriai analizisének fejlesztése ¢és alkalmazasai” c. téméban
(egyiittmik6d0 partner: Pannon Egyetem Miszaki Informatikai Kar, MUKKI) harom
publikacid sziiletett a k6z6s kutatdsok eredményeként.

A Pannon Egyetemmel (Veszprém) kialakitott tudomanyos egyiittmiikodés soran vizoldhato
Fe(I)-porfirin komplex oxigénfelvevd képességét vizsgaltak. Az eredményeket két kozos
publikacidban foglaltak dssze.

,»Az alkillanc szerepe a ZnsO(RCO,)s komplexek szimmetriajaban és szerkezetében (FTIR
spektroszkopiai tanulmany)” c. téméaban (egylittmiikodd partner: Szegedi Tudomanyegyetem
Fizikai Kémiai Tanszék) egy k6z6s kdzleményt publikaltak.

A Richter Gedeon Nyrt. részére iSmeretlen eredetii szennyezéseket azonositottak
tomegspektrometriai modszerek segitségével.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az Intézet nemzetk6zi kapcsolatai rendkiviil sokrétlieck ¢és eredményesek. A
kutatolaboratoriumok a megfeleld szakteriiletek minden jelesebb kutatohelyével kapcsolatban
allnak. Szdmos meghivas és kozos publikacido mutatja az egyiittmiikodések eredményességét.
2007-ben hét MTA-egyezményes, kiilfoldi tanulmanyutat tettek. Szdmos eurdpai és amerikai
egyetemmel alakitottak ki eredményes kutatasi egyiittmikodéseket. Kétoldalu akadémiai
egyezmények keretében az intézet 17 kutatot fogadott a partner-intézményekbdl. A latogatok
tobbsége eldadast is tartott. Az intézet kutatoi 44 eldadast és 34 poszter-eldadast tartottak
nemzetk6zi konferencidkon.

Az ,Egyszerl kénvegyiiletek XANES és rezgési spektroszkopiai szerkezetvizsgalata” c. téma
eredményeirdl (egylittmiikod6 partner: Department of Physical, Inorganic and Structural
Chemistry, Stockholm University, Svédorszag) egy publikaciot kozoltek 2007-ben.

Az ,,Orientdlt molekuldk tanulméanyozésa infravords lineédris dikroizmus alapjan, elméleti
szamitasok segitségével” c. kutatasok (MTA-BTA kétoldali egyezmény; egyiittmiikddo
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partner: Institute of Organic Chemistry, BAS, Szoéfia, Bulgaria) eredményeir6l egy kozos
publikacidban szamoltak be 2007-ben.

»A rezgési spektrumok tanulmanyozasa kisérleti és kvantumkémiai szdmitasos modszerekkel”
c. téma keretében (egylittmiikodé partner: Department of Physical Sciences, Helsinki
University, Finnorszag) a kutatasok eredményeir6l k6zos publikacioban szamoltak be.

A ,,Reaktiv oxigén specieszek €s biologiai fontossagii komplexek ESR-vizsgalata™ c. témaban
(egylttmiik6dé partnerintézmények: Université de Provence, Marseille, Franciaorszag; The
Ohio State University, USA; Dept. Biophysics, Medical College of Wisconsin, Milwaukee,
USA; Eindhoven University of Technology, Hollandia; University of Rosario, Argentina) egy
kozos folyodiratcikket kozoltek 2007-ben.

A ,,H-hidas komplexek fotofizik4ja” c. téma eredményeirdl, osztrdk-magyar TéT-egyezmény
keretében a Max F. Perutz Laboratories Department of Chemistry University of Vienna,
Ausztria kutatoival egy k6zos folyoiratcikket jelentettek meg.

Az ,,Olefinek epoxidacidja (ReOg)-alapt komplexek segitségével” c. témaban (TéT-DAAD-
egyezmény) egy kozos publikacid jelent meg a Technical University Miinich, Németorszag
kutatoival.

Az ,,Uj tulajdonsagt anyagok a szupramolekularis és szilard fazisu kémidban” c. magyar-dél-
afrikai TéT-egylittmikodés keretében (egylittmiitkodé partner: University of Cape Town) az
o-(4-piridil)benzhidrol szarmazékainak polimorfiat is mutatd kristalyszerkezeteit hataroztak
kristalytranszformaciot a parcialis izostrukturalitds jelenségével magyaraztak. Elkezdték
ciklodextrin gydgyszerhatdanyagokkal képzett zarvanyainak és polimorfjainak eldallitasat,
szerkezet- és izostrukturalitas—vizsgalatat.

Napelem-cellak félvezeto vékonyrétegének eldallitasara hasznalt fém-tiokarbamid komplexek
vizsgalatanak soran meghataroztak a diklor-bisz(tiokarbamid-S)-cink(I) szerkezetét.
Megallapitottak, hogy a bizonytalan tércsoportleirasok koziil a Pnma a helyes (egyiittmiikodo
partnerek: Laboratory of Inorganic and Analytical Chemistry, Helsinki University of
Technology és Department of Materials Science, Tallinn University of Technology). Az
eredményekrdl kozos publikacidban szamoltak be.

Eléallitottak  a  citotoxikus  arilpirazol ~ ligandum  1,2-bisz[(1,3-difenilpirazol-4-
il)metil]diaminoetant ¢és Cu-komplexeit; meghatdroztdk a szerkezeti jellemzoket.
(Egyiittmikod6é partner: Faculty of Sciences, University of Novi Sad, Trg, Szerbia.) Az
eredményeket kozos folyodiratcikkben foglaltak dssze.

crcr

TéT-egyiittmiikodés keretében (egylittmikodé partner: University of Innsbruck, Institute for
Ion Physics). Az igen eredményes egyiittmiikodést egy megjelent és harom bekiildott
publikécio igazolja.

Roman-magyar TéT-egylittmiikodés keretében folytattdk biologiai €s orvosi mintak
tomegspektrometriai eredményeinek 6sszehasonlitoé elemzését.
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Argentin-magyar TéT-egyiittmiikddés soran természetes gombadlé anyagokat és
szarmazékaikat jellemeztek tandem-tomegspektrometrias modszerekkel.

Ukran TA-MTA kétoldali megallapodas keretében biomolekuldk tomegspektrométerben
végbemend elemi reakcioit modellezték.

MTA-CNR egyezményes kutatasok keretében (egyiittmiikodé partner: University of Bari) els
izben sikeriilt egy olyan reakciot megvalodsitaniuk, melyben a széndioxid olefinekkel reagalva
akrilat termékeket ad, és azok a fémcentrumtol elimindlodnak. Az eredmenyekrdl kozos
publikacidban szamoltak be.

Magyar-spanyol TéT-egyezmény keretében (egyiittmiikodo partnerek: Department of Chemistry
¢és Institute of Computational Chemistry, University of Girona) a "fuzzy atomos"
energiafelbontas DFT-altalanositasat végezték el, az energiakomponenseket analizaltak, kiilonos
tekintettel a kicserélddés és kicserélddési potencidl térbeli eloszldsara. Az egylittmiikodésbol
koz0s publikacio sziiletett.

A University of New Mexico, Albuquerque, NM, USA kutatéival folytatott egyiittmiikodési
téma (A H-atom ¢s az Oj-molekula reakcidjanak dinamikai vizsgéalata) eredményeib6l 2007-
ben hét publikacidjuk jelent meg.

Az Institute for Chemical Process Fundamentals, Czech Academy of Sciences intézménnyel
végzett k6zos kutatasok (Dinuklearis vas- és kobaltkarbonilok kotéstermészetének vizsgalata)
eredményeit kozos publikacioban foglaltdk 6ssze.

A Halometin-molekuldk fotokémiajanak vizsgalata elméleti modszerekkel” c. téma
eredményeként meghataroztak a CHyl," kation gerjesztett elektronallapotait; értelmezték a
CHal, és CH,Brl molekulakon végzett femtoszekundumos iddfelbontasi méréseket. Az
Institute of Physical Chemistry, Friedrich Schiller University Jena, Németorszag és a
Department of Physics and Astronomy, Stony Brook University, New York, USA
intézményekkel folytatott egylittmiikodés eredményeit kozos publikacioban foglaltdk dssze.

Egy ,.ab initio molekulamechanikai modszer” létrehozasanak lehetéségérdl (téma: geminal-
hullamfiiggvény energiaképlete atfedd bazis esetére, a létrehozandd modszer elvi alapjainak
elézetes felvazolasa) folytatott diszkussziok eredményeként (egyiittmiikodd partner: Karpov
Institute of Physical Chemistry, Moszkva) k6zos folyoiratcikket publikaltak.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

A ,Hatdéanyag-tervezés népegészségiigyileg kiemelten fontos megbetegedésekben szerepet
jatszo wvalidalt célmolekuldak alapjan” (NKFP 1A005/04) c. program ,,Gyogyszerjelolt
molekuldk fototoxikus sajatsaganak eldrejelzése” c. témajaban fotodinamikus terdpiaban
hasznalhat6 fotoszenzibilizatorokat mindsitettek fototoxicitas szempontjabol, valamint cianid-
szubsztitualt indolin-szarmazékok fluoreszcencia-kioltdsdnak okéat hataroztdk meg. Az
emlitett program ,Potencidlis hatdéanyagok fluoreszcencids vizsgalata” c. téméajaban
kimutattak, hogy a berberin természetes izokinolin-vazu alkaloid nemcsak szdmos kedvezd
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bioldgiai hatdst mutat, hanem fluoreszcencids jelzdanyagként is kivaldan alkalmazhato.
Feltartak tovabba az 1-alkil-3-metil-imidazolium-bromid ionfolyadék-micellak sajatsagait.
Elvégezték tovabba a reaktiv oxigén specieszek kozé tartozd szuperoxid gyok dinamikai
vizsgalatat spin-csapdazott allapotban. A hémérsékletnek a gyok mozgékonysagara valo hatasat
IS vizsgaltak. Kétdimenzios spektrumszimulaciokat végeztek a termodinamikai paraméterek
meghatarozasa érdekében.

Az OTKA T-046953 sz. szerzddés ,.Szabad gyokok termodinamikai paramétereinek
meghatarozasa ESR-spektroszkopiaval bioldgiai és modell rendszerekben” c. téméjaban az
enzimatikusan képz6d6 karbonilgyokok kimutatisaira a DMPO ciklikus nitron vegyiiletet
alkalmaztak. Felderitették a csapdazott karbonilgyokok atalakulasi folyamatait. Kifejlesztettek
egy Uj csapdat, a mito-szubsztitualt ciklikus nitronokat, amik megharomszorozzak a
csapdazott szuperoxid-gyokok élettartamat. A modszert egyéb reaktiv oxigén specieszek ¢€s
tiill szabad gyokok kimutatasara is alkalmaztdk. A DEPMPO-nitron altal csapdazott
szuperoxid-gyok kémiai cseréjét az altaluk kifejlesztett 0j, kétdimenzids szimuldcios
technikaval értelmezték, és meghataroztak termodinamikai paramétereit. Leirtdk a két
geminalis foszforral szubsztitualt linearis nitroxid szabad gyok kémiai cserefolyamatait.

OTKA-palyazat tamogatasaval 2007-ben eldallitottdk a trimetilon(IV)-benzoatot, ¢és
vizsgaltak a vegyiilet melegitésre végbemend kristdly-olvadék-kristaly —atalakuldsat.
Megallapitottak, hogy hé hatasara metilcsoport vandorlasaval jard diszmutacids reakcidé megy
végbe, az olvadékbol egykristalyok valnak ki, valamint hogy a diszmutacidés bomlas
olvadékban sokkal gyorsabban megy végbe, mint folyadékfazisban. A rontgendiffrakcios
szerkezet a diszmutacids reakcioknal eddig meg még nem megfigyelt tetraorgano-
disztannoxant azonositott.

Az ,,Onszervezddd fémorganikus vegyiiletek szintézise és szerkezeti jellemzése” c. OTKA
téma keretében a [PA(N-N)]** sarokelemek ligandumjédnak térigényét szamszeriien leirtak.
Kimutattdk, hogy e kationok 4,4’-bipiridinnel valé kdlcsonhatisa trimer/tetramer egyensuly
kialakuldséra vezet, azaz az oldatban [Pd(N-N)(4,4’-bpy)].*"" kationok vannak jelen (n = 3,
4). Az 0j ligandumok komplexképzd sajatsagainak felderitésére vizsgalatokat végeztek, két
kelatképzd helyet, valamint véghelyzetli donoratomot és kelatképzd helyet egyidejiileg
tartalmazo ligandumokkal.

A Jedlik Anyos program keretében a ,Molekularis célpontok és biomarkerek azonositasa
koros elhizds mechanizmusdban ¢és gydgyitasaban” c. témakdrben értek el fontos
eredményeket a folyamatban szerepet jatszo molekulak felderitésével.

A ,Biomolekuldak szerkezetének ¢és kolcsOnhatdsainak vizsgéalata informatikai és
tomegspektrometriai modszerek egylittes alkalmazasaval” c. OTKA-téma kutatasaiban a
tavalyi év folyaman folytattdk kiilonbozé modell-peptidek tandem tomegspektrometrias
vizsgalatat QQQ és ioncsapda tipust késziilékeken. Ezeket a kisérleteket Q-TOF ¢és FT-ICR
késziiléktipusok alkalmazasanak iranyaban is kibOvitették. Részletesen vizsgaltak a tandem
tomegspektrumok energiafiiggését. Vizsgalataik Kiterjedtek a glikopeptidekre is.

Megallapitottak, hogy ioncsapda és FT-ICR késziiléktipusok esetén az iitkdzéses aktivacio
mellett a radiativ folyamatoknak (spontdn fotonemisszio, ill. abszorpcio) igen jelentds hatdsa
van a fregmentaciora. A vilagon elséként uj modszert dolgoztak ki a radiativ hiilés és az
litkozéses aktivalas egyidejii meghatarozasara. A modszert YGGFL modellpeptid esetén a
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gyakorlatban is alkalmaztak és publikaltak. A peptidfragmentacié elméleti leirdsa soran
megallapitottak, melyek azok a fizikai-kémiai paraméterck, amelyek ezt a legnagyobb
mértékben meghatarozzak. Uj, szamitogépes programot fejlesztettek ki a paramétereknek az
optimalasara. Az 1igy kapott paraméterek alkalmazéasaval ¢és egy 1jabb szoftver
kidolgozasaval, lehetévé valt a peptidek tandem-tomegspektrumanak elméleti (prediktiv
jellegli) meghatarozasa.

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

1. Tarkanyi G, Kiraly P, Palinkas G, Deak A: Conformational analysis of a helically
distorted gold(l) macrocycle derived from xantphos: evidence for the aurophilic Au...Au
interaction from NMR, MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY 45(11): 917-924
(2007)

2. Pal K, Kallay M, Kohler G, Zhang H, Bitter I, Kubinyi M, Vidéczy T, Grabner G:
Efficient singlet-state deactivation of cyano-substituted indolines in protic solvents via
CN-HO hydrogen bonds, CHEMPHYSCHEM 8(18): 2627-2635 (2007)

3. Hardy M, Chailer F, Ouari O, Finet JP, Rockenbauer A, Kalyanaraman B, Tordo P: Mito-
DEPMPO synthesized from a novel NH2-reactive DEPMPO spin trap: a new and
improved trap for the detection of superoxide, CHEMICAL COMMUNICATIONS (10):
1083-1085 (2007)

4. Deak A, Tunyogi T, Tarkanyi G, Kiraly P, Palinkas G: Self-assembly of gold(l) with
diphosphine and bitopic nitrogen donor linkers in the presence of trifluoroacetate anion:
formation of coordination polymer versus discrete macrocycle, CRYSTENGCOMM 9(8):
640-643 (2007)

5. Czugler M, Kortvélyesi T, Fabian L, Sipos M, Keglevich Gy: Intra- and intermolecular
interactions and water pincer in the crystal structure of a 3-P(O)Ph-2 substituted 1,2,3,6-
tetrahydrophosphinine oxide hydrate, CRYSTENGCOMM 9(7): 561-565 (2007)

6. Rokob TA, Hamza A, Papai I. Computing reliable energetics for conjugate addition
reactions, ORGANIC LETTERS 9(21): 4279-4282 (2007)

7. Peltz Cs, Drahos L, Vékey K: SORI excitation: Collisional and radiative processes,
JOURNAL OF THE AMERICAN SOCIETY FOR MASS SPECTROMETRY 18(12):
2119-2126 (2007)

8. Stirling A, Bernasconi M, Parrinello M: Defective pyrite (100) surface: An ab initio study,
PHYSICAL REVIEW B, 75(16): 165406-1-165406-8 (2007)

9. Van Wyngarden AL, Mar KA, Boering KA, Lin JJ, Lee YT, Lin SY, Guo H, Lendvay Gy:
Nonstatistical behavior of reactive scattering in the O-18+0-32(2) isotope exchange
reaction, JOURNAL OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY 129(10): 2866-2870
(2007)

10. Megyesi M, Biczok L: Berberine alkaloid as a sensitive fluorescent probe for bile salt
aggregates, JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY B 111(20): 5635-5639 (2007)
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V1. A kutatohely 2007. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokdzpont, Szerkezeti Kémiai Intézet

Atlaglétszam™: 51 Ebbél kutato®:
PhD, kandidatus: 10 MTA doktora: 14  levelez6 tag: O rendes tag:
35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

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

Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 0 idegen nyelven:
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 45 SCI altal regisztralt folyodiratban:
Osszesitett impakt faktor”: 218,24 osszes hivatkozas szama®:
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil:
Magyarul konyv/monografia”> 0 konyvfejezet: 2 jegyzet:
Idegen nyelven kényv: 0 konyvfejezet: 3 jegyzet:

Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 0 MTA doktora: 1 levelez6 tag: O  rendes tag:

Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama’ 0 ebbdl kilfoldon:
Ertékesitett szabadalmak szdma:

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eldadasok szama'®: 44 poszterek szama:

. s . 1.
Tanacsadoi tevékenységek szama™:

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsdg: 6 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végz6k szama'?:
Ebbdl doktori iskolakban oktatok szdma: 3 Doktori iskolat vezetok szdma:
Elméleti kurzusok szdma™:; 11 Gyakorlati kurzusok szama:
TDK munkat készitd hallgatok szama: 2 Diplomamunkat: 3 PhD-t:
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama™:

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 339,9
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 5 Teljes sajat bevétel: 111,6
Sajat szabadalmi, know how és szerz6i jogi bevétel': 0

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama:
A targyévre vonatkozo6 szerzodésallomany: 28,1

Az év folyaman miivelt NKTH pélyézat témainak szama'®:

NKFP: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 50,8
Egyéb: 6 A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: 141
NFT témak szdama'®: 0 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 0

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama®
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 2,4
Egyéb: 0 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 0

Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama:
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 16,3

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzédésallomany?: 0
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Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2007-ben

Folyadék és szilard fazisi NMR-szerkezetvizsgalatok kombinacidoja funkcionalis
anyagok tervezésében

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont Szerkezeti Kémiai Intézetének kutatoi sikerrel vezették be az
orvosi diagnosztikabol kozismertté valt mdgneses magrezonancia (MRI) képalkotod
méréstechnikdnak kiilonleges, nagy felbontoképességli szerkezetvizsgdld moddszereit. A
kapott informéaciokbol a molekuldk térbeli szerkezetére ¢és mozgasuk dinamikéjara
kovetkeztethetink. A GVOP-3.2.1.-2004-04-0210/3.0 sz. projekt keretében 2006-ban
beszerzett, nagy felbontoképességli NMR-berendezés segitségével lehet6ség nyilt mind a
folyadék, mind pedig a szilard halmazallapoti mintdk roncsoldsmentes Osszehasonlitd
vizsgalatara. Ezekkel a modszerekkel nélkiilozhetetlen adatokat kaphatunk 10j anyagok és
gyogyszermolekulak kifejlesztéséhez. A szilard anyagok oldas hatasara torténd
szerkezetvaltozdsdnak felderitése kozponti gondolata az 1 funkcionalis anyagok
eldallitasanak és jellemzésének, fiiggetleniil attol, hogy a sejtmembran egy alkotojarol, egy
polimerhordozéval tablettdzott gyogyszerrdl vagy egy ujrahasznosithatd, szerves alapu
katalizatorrol van szo.

. A bevezetett NMR-modszerek segitsé-
gével valaszt kaphatunk arra is, hogy az
emberi szervezet molekularis alkotdi
(pl. fehérjék, DNS) milyen kdlcsonha-
tasba lépnek egymassal, vagy a fej-
lesztés alatt allo gyogyszermolekuldk-
kal. A modszerek segitségével nemcsak
a molekularis OsszetevOk aranyat, ha-
nem a kémiai, biokémiai atalakulasok
sebességét is kimérhetjik. Az NMR
Laboratoriumban meghonositott szer-
kezetvizsgalati modszerek révén azok-
nak a kis- és kozepes vallalkozasoknak
a vizsgalati igényei is teljesiilhetnek,
amelyek anyagi, szellemi eréforrasok
hidnydban 06nallban nem képesek
NMR-technika miikodtetésére. Példa
~ erre a 2007-ben indult Jedlik-palyazat
(NATURSEP projekt), melyben a kozmetikai- és élelmiszeriparban felmeriil6, az anyagok
Osszetételével, ill. formulalasdval kapcsolatos fejlesztésekbe kapcsolodtak be. Az
alkalmazasok mellett az intézeti kutatdsok a méréstechnikai lehetdségek mind szélesebb korii
kiaknéazésat és 01 méréstechnikak kidolgozasat egyarant célozzak.

E 2l . _=i8

47



Antimikrobidalis peptidek vizsgalata lipid kettosrétegekben

A hagyomanyos antibiotikumokkal szembeni rezisztencia fokozddé elterjedése idején nagy
figyelmet érdemlé vegyiiletcsoport az antimikrobialis peptidek (AMP) csaladja. Az AMP-k
rovid, 15-40 aminosavbol allo, erdsen amfipatikus, fizioldgiai koriilmények kozott altalaban
tobbszordsen pozitiv toltésti, gének altal kodolt aminosavlancok, melyek a korokozok
szervezetbe jutdsat kovetden szintetizalodnak és — tobbnyire poszttranszlaciés modosulas
révén — aktivizalodnak a gazdaszervezetben. Bar miikodésiik pontos mechanizmusat tekintve
még sok a tisztazatlan kérdés, in vivo és in vitro vizsgalatok egyarant arra utalnak, hogy a
korokozok sejtmembranjaval kdlcsonhatasba 1épve, abban ioncsatornakat, porusokat képezve
novelik a sejtmembran atjarhatésagat, ami a sejtplazma és az extracellularis tér kozotti
elektromos potencialkiilonbség felborulasat, illetve — magasabb koncentracioban - a membran
destabilizalodasat  eredményezi.  Hatasmechanizmusuk  fizikai, a  hagyomanyos
antibiotikumokétol eltérd jellege értékes és igéretes célponttd teszi ket a gydgyszerkutatés
szamara.

Egy 2007-ben elnyert OTKA-palyazat keretében kezdédtek meg azok a szilard fazisi NMR-
vizsgalatok, amelyek betekintést nyajtanak az AMP-k poérusképzésének mechanizmusaba. A
vizsgalatok magukban foglaljak a peptidlanc masodlagos szerkezetének és helyzetének
meghatarozasat a lipid kettdsrétegben, a peptidlancok kozotti kontaktusok vizsgalatat a
membranban, valamint annak tanulmanyozédsat, hogy a membran Osszetételének hatasa
hogyan befolzfésolja a peptidek hatdsmechanizmusat. A stratégia ezekben a mérésekben
specifikus  °C, N izotopok jol megvalasztott helyre torténd beépitése az
aminosavszekvencidba, és a magok kozott fellépd dipolaris csatolds meghatarozasa révén
intra- és intermolekularis atomi kapcsolatok (tavolsagkényszerek) feltérképezése a peptid-
membran rendszerben.

A laboratoriumban foly6 kisérletek hozzasegitenek az AMP-lipid kolcsonhatas mélyebb
megertése¢hez, €s lehetdséget teremtenek hatékonyabb és mellékhatdsoktol mentes AMP alapu
gyogyszerek tervezéséhez.

Fémorganikus- és organokatalizatorok szerkezeti kémidaja

Az MTA KK NMR Laboratoriuma évtizedek ota molekulaszerkezeti informaciokkal segiti a
gyogyszermolekuldk eldallitasat célzo szerves kémiai szintéziseket. A gyakran bonyolult
térkémidji molekuldk egyszerli épitdkovekbdl, kornyezetbarat modon torténd felépitése
hatékony katalizatorok kifejlesztését, valamint az alkalmazési lehetOségek kiterjesztését
igényli. A fejlédé miiszerezettség birtokdban a vizsgalatok napjainkra kiterjedtek a
katalizatorok szerkezet-funkcio Osszefiiggéseinek vizsgalatira az on-, arany-, platina- és
palladiumtartalmt fémkomplexek, valamint a bifunkcionalis organokatalizatorok esetében.
Ezen katalizatorok mikddési mechanizmusanak felderitése szamos kozos elemet tartalmaz,
melyek koziil az egyik legfontosabb a masodlagos intermolekularis kdlcsonhatasok (pl.
hidrogénhid, fém-fém és fém-heteroatom kotés, pi-pi kolcsonhatas stb.) feltérképezése, majd
pedig szerkezetmoddositassal torténd finomhangolasa. A kovalens kotésnél gyengébb
masodlagos kolcsonhatasok tanulmanyozasa alacsonyhdmérsékletli oldat-, valamint szilard
fazist  multinukledris NMR-vizsgalatok  segitségével torténik  parhuzamosan a
rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalatokkal. A kutatdsok sordn szdmos 0j szupramolekularis
rendszert fedeztek fel és jellemeztek elsoként az irodalomban. Kiakndzva az NMR-
spektroszkopia analitikai lehetdségeit, a kémiai reakcidk komponensaranyainak iddbeli
kovetésével vizsgaltak az organokatalitikus reakciok mechanizmusat. Az alapkutatdsok
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eredményeit a katalizatorok produktivitdsanak és enantioszelektivitdsanak novelését célzod
kisérleteikben alkalmazzak.

Anyagtudomanyi alkalmazasok

A szilard fazisi NMR-spektroszkopia rendkiviil hatékony modszer nemcsak kristalyos,
hanem amorf anyagok szerkezetvizsgalataban is. Hazai és nemzetkozi egyiittmiikodések
keretében szintetikus és természetes alapu makromolekularis rendszereket vizsgaltak: ilyen
anyagok az ,intelligens” polimer gélek, a tablettdk hordozéi €és bevonatai vagy a
nanotechnoldgia 1j anyagai a modositott szén-nanocsovek. Szilard halmazallapoti mintakrol
készitett NMR-spektrumok analizisével a molekulalancok elagazasai, végcsoportjai és
keresztkotésel egyarant jellemezhetk. A polimer rendszerek ezen sajatsagai kozvetlen
Osszefliggésben allnak azok fizikai-kémiai sajatsdgaival, végsé soron pedig a funkcidjaval.
Megkezdték a homérsékletvaltozas, lagyitdszerek ¢és duzzasztas hatasdra bekovetkezd
valtozasok jellemzését deutérium-izotdpjeldlt polimerek vizsgalataval. Tobbdimenzios NMR-
modszerek segitségével vizsgaltdk a makromolekuldk kézott kialakuld mésodlagos kotéseket,
valamint az oldallancok kozott fellépé kolesonhatasokat és a kismolekulak adszorpcidjat.
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. Kémiai Kutatékﬁzpont .
ANYAG- ES KORNYEZETKEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67., 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: (1) 438-1130, Telefax: (1) 438-1147
e-mail: szepvol@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu/aki

I. A kutatohely f6 feladatai a beszamolasi évben

Az intézetben 2007-ben foként olyan komplex kutatdsi témakat miiveltek, amelyekben az
anyagtudomanyi és kornyezeti kémiai vonatkozasok egylitt, egymast kiegészitve jelentek
meg.

Modern kisérleti és elméleti moddszerekkel tanulmanyoztdk célszerlien kivalasztott
funkcionalis és szerkezeti anyagok kémiai és szerkezeti jellemzoéit, az ezek kialakulasahoz
vezetd folyamatokat, és befolyasolasuk lehetdségeit. Kornyezeti kémiai kutatasaik f6 célja a
természeti kornyezet terhelésének csokkentésére iranyulo eljarasok és termékek fejlesztésének
tudomanyos megalapozasa volt.

I1. Az év folyaman elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények,
azok gazdasagi-tarsadalmi haszna

Anyagkémiai kutatasok

Nanorétegek eldallitasa és vizsgalata

Ultranagy molekulatomegli  polietilén feliiletét modositottdk nitrogén plazmaban,
plazmaimmerzids ionimplantacioval, kiillonb6zé gyorsitofesziiltség, részecskedozis és
dozisteljesitmény mellett. A valtozdsokat XPS, Raman-spektroszkopiai, nanomechanikai és
nanotribologiai moédszerekkel vizsgaltadk. Megallapitottak, hogy kezelés soran az anyag
dehidrogénezddott, a réteg tomorodott, €s hidrogénezett, amorf szénnitrid-szerli réteg
keépzodott. Ekozben a feliileti rétegbe 13—20 at%-nyi, tobbféle kémiai allapotl nitrogén épiilt
be. A moddositott réteg keménysége mintegy négyszerese a kezeletlen polietilén
keménységének, jellemz6 kopasi térfogata pedig mintegy negyede annak. A Kutatasi
eredményeket mar alkalmazzak novelt élettartamu human csipdiziileti protézisek gyartasanal.

Ujsagpapir feliiletét kezelték atmoszférikus, nagy teljesitmény-siiriiségii, kis hémérsékletii,
un. diffuz koplandris, feliiletkorlatozott plazmakisiilési modszerrel. XPS vizsgalataik szerint a
nitrogénplazmas kezelés nagyobb mértékii oxidaciot eredményezett, mint a levegOplazmas.
Az oxigén féleg C=0 és C-O tipust kotésekbe épiilt be. Az eltéréseket imin-csoportok
atmeneti  képzddésével ¢és hidrolizisével értelmezték. Ezeket az eredményeket a
nyomdaiparban lehet felhasznalni.

Kutatdi rdforditas: 2 fo, ebbdl intézeti dallomanyban van: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
8,4 M Ft, ebbdl palyazati forras: 4,2 M Ft.
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Mikro- és nanoszerkezetii, funkciondlis tarsitott rendszerek eléallitasa

Uj, fehérje hatdanyagot tartalmazo, szabalyozott leadast gyogyszerformatumokat fejlesztettek
ki, szerves és szervetlen alapu, nanoszerkezetii kompozit hordozérendszerekre alapozva.
Ezek a készitmények komfortosabb €s kisebb terheléssel jard gyogyszeradagolast tesznek
lehetové. Az 1j gydgyszertipust - a megfeleld preklinikai €s erre €piil6é hatdsagi vizsgalatokat
kovetden - a Trigon Biotechnologia Zrt. kivanja gyartani és forgalmazni.

Nanoszerkezetli biokatalizator hordozoként hasznéalhaté kitozdn mikrogdmbok emulzids
térhalositassal torténd eldallitasakor vizsgaltak a kisérleti koriilmények hatasat a keletkezett
részecskék méreteloszlasara és atlagméretére, valamint enzim megkotd-képességére, €s az
eléallitott hordozos biokatalizator aktivitasara.

Az intézetben kidolgozott Ujszeri modszerrel, RF termikus plazmaban, nanoszerkezetii,
tobbkomponensii hidrogénezo katalizatorokat allitottak el6 egy 1épésben.

Mikro- és nanoszemcsékbdl allo, kiilonleges morfologiaju és szerkezetii nikkel-cink ferrit
porokat allitottak eld Orléssel, oldatbdl kicsapassal, valamint RF termikus plazméban térténd
szintézissel. Vizsgaltak a kapott termékek alkalmazhatosagat tekercselt induktivitasokban. Az
eredményeket az EPCOS Elektronikai Alkatrész Kft. fogja alkalmazni. A termikus plazmaban
eléallitott Ni-Zn-ferrit nanorészecskék alkalmazhatosdgat vizsgaltak hisztidin tartalmu
fehérjék tisztitasara is.

Mikrohullamu technoldgidkban alkalmazhatd nanoporokat (SizNg, SioN2O, SiC, ferritek) és
nanokompozitokat  allitottak eld egy nemzetkézi projektben. A  nanoporok
alkalmazastechnikai vizsgalatait az egylittm{ikodé hazai és kiilfoldi partnerek végzik. Fémek
keramia réteggel torténd bevondsdhoz plazmaszord berendezést terveztek és helyeztek
izembe. Alakemlékezd szintézissel szénszalakbol szilicium-karbid nanoszalakat allitottak eld.
Az altaluk eldallitott porokhoz és szalakhoz hasonldé morfologiaji anyagok kereskedelmi
forgalomban nem kaphatok.

Kutatdi rdforditas: 9 fo, ebbdl intézeti dallomanyban van: 8 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
117 M R, ebbol palyazati forras: 105,3 M Ft.

Permanganatok és poligalakturonatok szintézise és vizsgalata

A barium-permanganatot széles korben hasznaljak fel, pl. szelektiv oxidacids reagensként
egyes szerves kémiai szintéziseknél. Megbizhatd és jo kitermelést add eldallitasi modja
azonban a mai napig nincs. Kalium-permanganatbol kalium-jodid segitségével, barium-klorid
¢s natrium-hidroxid jelenlétében barium-manganatot allitottak elé, amely szén-dioxid
hataséara, 100°C-on, viz jelenlétében 1,5 ora alatt atalakult barium-permanganattd. A barium-
permanganatbdl kiindulva mas permanganat-sokat (Zn, Cd, Cu, Mg, Ca, Ni, Al, Fe, Ce) is el6
lehet allitani.

A vashianyos allapot kezelésére alkalmas vas-poligalakturonatbol a vas felszivodasa és
hasznosulasa sok tényezd fliggvénye, igy pl. a vas oxidacios allapota és koordinacioja is
befolyasolja. Az intézetben vizsgaltak a poligalakturonatok szerkezetét abbol a célbol, hogy
kiilonboz6 vastartalom mellett informacidt szerezzenek a vas mikrokdrnyezetérdl, valamint a
Fe(IT) és a Fe(Ill) oxidaciés allapotok aranyarol. Mossbauer spektroszkopiai €s ICP-OES
vizsgalataik egyértelmiien azt mutattdk, hogy a vegyliletekben két f6 Fe(II) mikrokdrnyezet
létezik. A Mossbauer vizsgalatok igazoltdk a vas beépiilését is a vas-poligalakturonat
komplexbe. Valamennyi vas-poligalakturonat vegyiiletben a vas foként Fe(Il) oxidacios
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allapotban fordult eld. Ez igen fontos eredmény, mivel az emberi szervezet a Fe(I)-t jobban
fel tudja venni és hasznositani, mint a Fe(IIl)-t. Az eléallitott poligalakturonatok gyogyhatasu
készitmény formajaban kereskedelmi forgalomba keriiltek.

Kutatoi raforditas: 3 fo, ebbdl intézeti allomanyban van: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
4 M Ft, ebbol palyazati forras: — M Ft.

Korszerii elektrokémiai vizsgalati modszerek fejlesztése és ezek gyakorlati alkalmazasa

Modellt dolgoztak ki a perklorationok elektroszorpcidjanak és rédiumon lejatszodo
elektrokémiai redukciojanak kinetikai leirasara. A modell alapjan jol lehetett értelmezni az
elektrokémiai mérések eredményeit. Kimutattdk, hogy hidrogén WO;3; feliileten vald
adszorpcidja, illetve az ezzel kapcsolt hidrogéntranszport esetében a rendszer impedanciaja jo
Osszhangban van az Un. ,,diffusion-trapping” modellel. Elemezték a szilard elektrodok feliileti
energiajanak mérésével kapcsolatos ijabb eredményeket.

Ir(210) és Rh(111) és a platinacsoportba tartozd6 mas fémek egykristalyain is végeztek
elektrokémiai vizsgalatokat. Impedancia mérésekkel kimutattdk, hogy a hatarfeliileten
kialakul6 elektromos kettdsréteg toltése még az un. kettdsréteg-tartomdnyban is elsGsorban az
adszorbealt anionok toltésébdl all; az impedancia-spektrumok arra adnak felvilagositast, hogy
ezen anionok milyen sebességgel mozognak a kiils6- és a belsé Helmhotz sik kozott.
Megmutattak, hogy megfeleld koriilmények kozott impedancia mérésekkel az anionok és a
hidrogénionok adszorpcioja kiilon-kiilon jellemezhetd.

Kimutattak, hogy a platina el6fesziiltséggel valik le aranyfeliileten. Meghataroztdk az
elofesziiltség  értékét, az elektrokémiai platina-adszorpcidé potencialtartomanyat, és az
adszorbedlodd platinaatomok helyigényét. Megallapitottak, hogy elektrokémiai uton
eléallithato egyetlen platina réteggel boritott aranyfeliilet is.

Tovabb fejlesztették a molekularis elektronikdaban €s nano-elektrokémiidban hasznalhato nagy
felbontastt (~5fA), nagy dinamikdju (9-12 nagysdgrend), gyors tranziensek rogzitésére
alkalmas arammérési modszereket.

A savas kozegben torténd hidrogénfejlodés kinetikajat elektrokémiai zaj alapjan vizsgaltak.
Az Erdey-Graz-Former-Heyrovsky mechanizmus alapjan megmutattak, hogy kelléen nagy
tulfesziiltségen a latszolagos toltésszam-valtozas a hidrogénboritottsagtol fiiggd, 1 és 2 kdzotti
szam. Eziist €s réz mikroelektrodokon végzett mérések soran az elmélettel jo egyezést kaptak.

Impedancia spektroszkopia moddszerrel vizsgaltdk kornyezetbarat, vizzel higithatd
festékgyantakbol kialakitott filmek vizfelvételének mechanizmusat, és meghataroztak a
gyantafilmek elektromos paramétereinek valtozasat vizfelvétel hatasara.

Kutatoi raforditas: 5 fo, ebbol intézeti allomanyban van: 4 fo. Becsiilt intézeti rdaforditas:
35 M Ft, ebbdl palyazati forras: 6,4 M Ft.

Nanoszerkezetii amfifil polimer kotérhalok és alkalmazasuk

Az amfifil polimer kotérhalokkal (AKT) kapcsolatos kutatasaikban a poli(N-vinil-imidazol)
alaptt AKT-k fémion-megkdtését tanulmanyoztak. Megéllapitottak, hogy az eldallitott poli(N-
vinil-imidazol)-I-poli(tetrahidrofuran) (PVIm-I-PTHF) nanofazisi morfologiaval rendelkezik.
Fémion-megkotd tulajdonsagukat szilard fazisa 13C-NMR-rel és ICP-OES mddszerrel
vizsgaltak. A polimer-fémion komplex rendszerek transzmisszids elektronmikroszkopiai
vizsgalata egyértelmiien igazolta, hogy kiilonleges, nano-hibrid anyagok képzddtek.
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Uj atomeré mikroszkopos (AFM) felvételeket készitettek a poli(N,N-dimetil-akrilamid)-
I-poliizobutilén  amfifil polimer kotérhalokrol a teljes  Osszetétel-tartomanyban.
Megallapitottak, hogy a térhaldkat alkotd fazisok minden esetben igen sziik méreteloszlasuak.

Nemzetkozi egylittmikodésben kiillonb6zo metakrilsav (MAA) alapi AKT-kat allitottak eld,
melyekben a hidrofil PMAA-tartalom mellett a hidroféob polimer mindségét és mennyiségét
valtoztattak. Hidrofob monomerként metil-metakrilatot (MMA), butil-oktil-metakrilatot
(BOMA), valamint poliizobutilén-metakrilatot (PIBMA) alkalmaztak. Vizsgalataik 1j
Osszefiiggéseket szolgaltatnak a kotérhalok kémiai szerkezete, Osszetétele €és tulajdonsagai
kozott.

Kutatoi raforditas: 6 fo, ebbdl intézeti allomanyban van: 6 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
25 M Ft, ebbol palyazati forras: 8,5 M Ft.

Ujszerii polimerek elédllitdsa

Kvaziéld karbokationos polimerizaciéval szabalyozhato tulajdonsagi polimereket allitottak
el6. Az izobutilén polimerizacidés mechanizmusanak kutatdsa soran vizsgaltdk a
protoncsapdanak a vegyiiletek polimerizaciojara kifejtett hatasat. Megallapitottak, hogy
protoncsapda jelenlétében a poliizobutilén lancok Osszekapcsolddasanak mértéke — a varttol
eltéréen — maximum gorbe szerint valtozik a katalizator koncentracidé novekedésével.

Tobb éve folytatnak kutatdsokat lancvégi funkcids csoportokat tartalmazo poliizobutilének
kornyezetkimélo eléallitasara. Az elmult évben vizsgaltak a kiilonb6z6 olefin végcsoportu
poliizobutilének oxidativ lancvég-mddositasat 6zonnal. Az eljarasok soran karboxil és aldehid
funkciods csoportokat sikertilt kialakitani.

A makromolekularis tervezési eljarasokkal olyan polimerek eldallitasara nyilik lehetdség,
amelyek tulajdonsagai feliilmuljak szdmos eddig hasznalt polimer fizikai és kémiai
tulajdonsagait. A korabbi években 1j szintézis modszert dolgoztak ki hiperelagazasos
polimerek eléallitasara. Ezek folytatasaként 2007-ben olyan hiperelagazasos kopolimereket
allitottak eld kvazi¢ld gyokos polimerizacioval, amelyek fontos gyakorlati jelentdségiick
lehetnek. Az egyik alkalmazasi teriilet kiilonleges fogtomé anyagok eldallitasa kereskedelmi
forgalomban kaphat6 monomerekbdl. Az e teriileten szerzett tudast az intézet a DuPont Co.
amerikai vallalattal tobb éve tartd kutatasi egyiittmiitkddésben is kamatoztatja.

Kutatoi raforditas: 5 fo, ebbdl intézeti allomanyban van: 5 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
24 M Ft, ebbdl palyazati forras: 3,5 M Ft.

Poliolefinek degradacioja és stabilizdalasa

A kiilonb6z6 katalizatorokkal gyartott polietilén €s polipropilén lebomlésat és stabilizalasat
befolyasolo tényezoket tanulmanyoztak a termékek feldolgozasi és alkalmazasi koriilményei
kozott. Vizsgaltak, hogy a polietilén alapanyagokban levé katalizatormaradékok milyen
szerepet jatszanak a polimerek lebomlasaban. Tanulmanyoztak tovabba a kiilonb6z6 adalékok
(antioxidansok, savmegkotok) hatasat a polimer feldolgozdsa soran lejatszodd kémiai
folyamatokra. Osszefiiggést allapitottak meg a poliolefinek gyértistechnoldgiai paraméterei,
az adalékok Gsszetétele és a polimer kémiai szerkezete kozott.

Poliolfineknél - modellkisérletekkel - vizsgaltdk a foszfortartalmu antioxidansok kémiai
szerkezete ¢s hatdsmechanizmusa kozotti Osszefiiggést a feldolgozési koriilményei kozott.
Polietilén csovek esetében Osszefliggést allapitottak meg az adalékok hidrolitikus stabilitasa,
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valamint a kiilonb6z6 antioxidans rendszerek hatékonysaga kozott. Frocesontott polietilén
termékekben hasznalt kiilonb6zo fénystabilizatorok kémiai szerkezete és hatékonysaga kozott
is Osszefiiggést allapitottak meg. Elemezték tovabba az adalékok kozotti kdlcsonhatés
szerepét a hatékonysagban.

Propilén/etilén  kopolimerekben vizsgaltdk kiilonb6z6 adalékok hatdsat a polimer
organoleptikus tulajdonsagaira. A kutatast a TVK-val, mint poliolefin gyartoval és a Clariant
Huningue céggel, mint adalékgyartoval egyiittmiikodésben végezték. A kutatds eredményeit a
TVK kozvetlentil hasznositja a kiilonb6zo poliolefinek adalékrendszereinek kidolgozasaban.

Kutatoi rdaforditas: 4 fo, ebbol intézeti dallomanyban van: 4 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
10 M Ft, ebbdl palyazati forras: — M Ft.

Természetes és szintetikus polimerek és tarsitott rendszereik

Tanulmanyoztdk a kiilonb6zé polimerek és tarsitott rendszereik szerkezet-tulajdonsag
Osszefiiggéseit és a terhelés hatdsdra végbemend deformacios folyamatokat. Kiilsd fesziiltség
hatasaira a kompozitokban mikromechanikai deformacios folyamatok indulnak meg.
Akusztikus emisszidval és a térfogati deformacié modszerével vizsgaltak e folyamatokat.
Megallapitottak, hogy a toltdanyagot tartalmazd kompozitokban a hatarfeliiletek elvalasa az
uralkod6 részfolyamat. Tobb tarsitott rendszerben (nanokompozit, faliszt erdsitésti anyagok)
azonban egy¢éb mechanizmusok, pl. az erdsitd anyag torése, a matrixbol torténd kihuzodasa is
el6fordulhatnak. Tovabbi vizsgdlatokat végeztek és jelentds haladast értek el a delaminacidval
eléallitott rétegszilikat nanokompozitok tanulmanyozasaban. Vizsgaltak a feldolgozasi
koriilményeknek a rétegszilikat eloszlasara és exfoliaciojara gyakorolt hatasat. A kapott
eredmények azt mutattak, hogy bar a feldolgozasi paramétereknek a kompozit tulajdonsdgaira
gyakorolt hatdsa a vartnal kisebb, de a maximalis delaminéciot biztositd feldolgozasi
paraméterek meghatarozhatok. Sajat és irodalmi adatok elemzésével megallapitottak, hogy a
jelenleg hasznalt megkozelitéssel csak kismértéki, legfeljebb 10%-o0s exfoliacio érhetd el.
Ennél nagyobb mértékli exfoliacional - a feldolgozasi paraméterek hatasa mellett - a
komponensek kozotti kolcsonhatasokat is figyelembe kell venni. Jelentds erdforrasokat
forditottak a természetes erdsitéanyaggal modositott, illetve biologiailag részben vagy
egészben lebonthat6 polimerek vizsgalatara is.

Kutatoi raforditas: 6 fo, ebbdl intézeti allomanyban van: 5 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
12 M Ft, ebbdl palyazati forras: 1,4 M Ft.

Kornyezetkémiai kutatasok

Légkorkeémiai kinetika és fotokémia

Kifejlesztettek egy ujszerli, lézerspektroszkopiai detektalast alkalmazo kinetikai mérési
eljarast, amellyel az acetil-gyok ¢€s acetonil-gydk oxigénmolekulaval végbemend elemi
reakcidjat tanulmanyoztak. Megallapitottak, hogy a két szabadgyok lényegesen eltéré mdodon
reagal Oz-nel, ami ellentmond a légkorkémiaban szokasos feltételezésnek. Az acetil-gyok és
az oxigén kozotti reakcio - kémiai aktivalassal - hidroxil-gyokot szolgaltat kis nyomasokon,
mig a acetonil-gyok és az oxigénmolekula kdlcsonhatisa a nyomadsfiiggd asszociacids
reakcidok sajatsagait mutatja. Az eltéré kinetikai viselkedést a koztitermékként keletkezd,
gerjesztett peroxil-gyokok tovabbalakuldsanak eltérd molekularis mechanizmusaval
magyaraztak.
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Nagyérzékenységii kornyezetanalitikai modszerek kifejlesztésének tudoméanyos megalapozésa
céljabol fotofizikai alapkutatasokat végeztek folyadéktazisban. Megallapitottak, hogy a kettds
lumineszcenciat mutaté  4-dimetilamino-piridin  toltésatviteli ~ allapotdhoz  tartozo
fluoreszcencia intenzitasa alkoholokkal tortén6 komplexképz6dés hatasara megerésodik, és a
gerjesztett allapot dipolusmomentuma jelentésen megné. Uj, a korabbi irodalmi adatnal
Iényegesen alacsonyabb dipolusmomentum értéket hatdroztak meg az alapvetd fontossagu
4-dimetilamino-benzonitril molekula triplett gerjesztett allapotara.

Kutatoi raforditas: 4 fo, ebbdl intézeti allomanyban van: 3 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
38 M Ft, ebbol palyazati forras: 6 M Ft.

Miianyag hulladékok kezelésével és polimerek kornyezetileg elonyosebb eldallitasaval
kapcsolatos kutatasok

Tanulmanyoztak a miianyagiparban nagy mennyiségben hasznalt 6lom-sztearat héstabilizator
¢és a 2,6-di-terc-butil-4-metilfenol antioxidans hatasat a PVC oxidalo koriilmények kozott
bekovetkezé hobomlasara. A folyamatot oldoszerben vizsgaltak, mert igy az egyedi reakciok
jobban nyomon kdovethetdk, mint szilard mintak esetén, és a térhalosodas helyett a
lancszakadas keriil el6térbe. Oldoszerként 1,2,4-triklor-benzolt és dioktil-ftalatot alkalmaztak.
Elébbi gyakran alkalmazott apolaris kdzeg polimerek vizsgalatanal, utobbi a PVC gyakran
hasznalt lagyitészere. Eredményeik azt mutatjak, hogy mindkét adalék esetén kidolgozhato
egy enyhe termooxidativ eljards, melynek sordan a poli(vinil-klorid) hulladékbdl értékes
masodlagos termék hozhaté létre. Igy a PVC hulladékot kérnyezetileg elényds méodon lehetne
feldolgozni.

Foszfortartalmu szervetlen €s szerves €gésgatld adalékok hatisat tanulmanyoztak elektronikai
hulladékok jellemz6 milanyag komponenseinek (polikarbonat, vinil-polimerek ¢és —
kopolimerek) hdébomlasara. Megallapitottak, hogy a szerves foszfit égésgatld nem
befolyasolja e polimerek hébomlasat. Az illékony termékek kozott azonban megjelennek az
égeésgatld szerves csoportjaibol szarmazd alkil-fenolok. A szervetlen foszfatok jelentds
mértékben eldsegitik a polimerek elszenesedését, ¢és hatraltatjdk a magas homérsékleten
lejatszodo, illékony termékek képzOdésére vezetd gyokos kémiai  reakciokat.
Polikarbonatokban a foszfatok a karbonat csoport részleges hidrolizisét idézik eld, igy a
bomlas mar alacsonyabb homérsékleten bekovetkezik.

A kornyezetszennyezés mértékének csokkentése érdekében kutatdsokat végeztek polimerek
kornyezetileg eldnyosebb eldallitasara. Sikeresen allitottak eld polisztirolt benzotrifluorid
oldészerben, amely kevésbé illékony, mint az eddig alkalmazott, kornyezetre karos diklor-
metan.

Kutatoi raforditas: 4 fo, ebbdl intézeti dallomanyban van: 4 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
26 M Ft, ebbdl palyazati forras: 1 M Ft.

Biomassza anyagok hasznositasanak kutatasa termikus modszerekkel

Faipari ¢és butoripari hulladékok, energiaiiltetvényrdl szarmazé termékek, valamint
mezOgazdasagi ¢€s ¢élelmiszeripari melléktermékek hdobomléasat vizsgaltak. A szervetlen
anyagokat ¢és a kioldhatdé komponenseket eldzetesen eltavolitva tanulmédnyoztdk e
komponensek hébomlasra gyakorolt hatasat. Kisérleteikkel igazoltak, hogy az extrahalhato
anyagok (zsirsavak és fitoszterolok) kdnnyebben meghatarozhatok termikus hidrolizissel és
metilezéssel Osszekapcsolt gazkromatografia-tomegspektrometria modszerrel, mint a
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hagyomdnyos modszerekkel. A mintdk termikus viselkedésének Osszehasonlitdsara
fokomponens elemzést végeztek, amelynek segitségével korrelacidkat talaltak a kiilonféle
kisérleti adatok kozott. Nagy teljesitményli reakcidkinetikai kiértékeld moddszereket
fejlesztettek és alkalmaztak, melyekkel az eddigieknél pontosabban leirhatok a mintak
hébomlasakor lejatszodo folyamatok.

Kutatoi raforditas: 3 fo, ebbdl intézeti allomanyban van: 3 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
20 M Ft, ebbdl palyazati forras: 2 M Ft.

Anyag- és energiatakarékos technologidk talaj-, viz- és levego tisztitasara

Folytattdk a modell-szamitasokat a napenergias sotalanitd rendszer hétani és fluidmechanikai
jellemzésére a legkedvezObb geometriai és fluidmechanikai megoldasok kialakitasa, valamint
a ho- és anyagtranszport intenzivebbé tétele céljabol. Az egyiittmiikodd olasz iparvallalat
(ECOS S.R.L., Cagliari) teriiletén az intézet munkatarsai altal telepitett ipari modul
folyamatosan gyartja a desztillalt vizet a vallalat bels6 igényeinek kielégitésére.

A 2005-ben, OMFB-tamogatassal épitett 50 m®mnap kapacitasi kombinalt napenergias
fotokatalitikus és  sztrippeléses viztisztitdé ilizem technoldgiai egyszerlsitése ¢és
gazdasagossaganak javitasa céljabol az eddigiekben hasznalt szuszpendalt TiO, (anataz)
fotokatalizatort a reaktor belsé feliiletére rogzitett anatdz réteggel helyettesitették. A
sztrippelési és a napenergias fotokatalitikus oxidacidés folyamatok kinetikdjat részletesen
leirtak az altaluk hasznalt vékonyrétegii atfolyasos reaktorokra, valamint kevert
tankreaktorokra is.

Felszerelték, és hideglizemben kiprobaltdk a festdiizemekben levegdtisztitdsra hasznalt aktiv
szén adszorbensek helyszini regeneralasara — GVOP projekt keretében — Kkifejlesztett
technologia mérd és folyamatszabalyozo rendszerét.

Kutatoi raforditas: 1 fo, ebbol intézeti allomanyban van: 1 fo. Becsiilt intézeti rdaforditas:
16 M Ft, ebbdl palyazati forras: 3,2 M Ft.

Analitikai modszerfejlesztés és korrozios inhibitor-kompozicio kidolgozasa

Vizsgaltak talajok, szennyviziszapok és iiledékek feltarasanak, illetve kivonatkészitésének
hatasat a szennyezdéként jelenlevd poliaromas szénhidrogének mennyiségi meghatarozésara,
¢s optimalizaltak az egyes komponensek visszanyerésének koriilményeit az extrakcid soran.
Szennyviziszapok, hulladékok feltarasanak hatasfokat elemezték eltérd savkeverékek és
feltarasi koriilmények mellett, kiillonb6z6 vizsgalandd komponensek esetén. Modszereket
fejlesztettek ki bioldgiai eredetli anyagok kromatografias vizsgalatara, valamint a polimer
lancban nitrogént tartalmaz6 szerves anyagok nitrogéntartalmanak meghatarozasara.

Inhibitor-kompoziciot dolgoztak ki dizelmotorok hiitérendszere - mint tobb galvanikus
kapcsolatban levo fémet tartalmazo rendszer - korr6zio elleni védelmére. A Kkifejlesztett
kompozicio kisérleti gyartasa megkezdddott, lizemi vizsgalatara a Paksi Atomerémiiben kertil
SOr.

Kutatdi rdforditas: 3 fo, ebbdl intézeti dallomanyban van: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditas:
8 M Ft, ebbdl palyadzati forras: — M Ft.
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I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az AKI kutatéi 2007-ben is szamos hazai kutatohellyel dolgoztak egyiitt sokféle kutatasi
témaban. Kiilondsen intenzivek voltak kutatasi kapcsolataik az MTA intézeteivel, igy a
Kémiai Kutatokézpont masik hdrom intézetével és a Miiszaki Fizikai és Anyagtudomanyi
Kutatointézettel. A hazai egyetemek kozil az EoOtvos Lorand Tudoményegyetem
Természettudomanyi Karaval, a Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki  Karaval, a Semmelweis Egyetemmel, a Szegedi Egyetem
Gyogyszertechnologiai Intézetével, a Pannon Egyetem Miiszaki Informatikal, illetve Mérnok
Karaval, a Debreceni Egyetemmel, a Pécsi Egyetem Altalanos Orvostudomanyi Karaval és a
Miskolci Egyetemmel miikddtek egyiitt kiilonb6zd kutatasi témakban.

Az intézet a Pannon Egyetem Miiszaki Informatikai Karanak Miiszaki Kémiai Intézetével
kozos professzori laboratoriumot mitkodtet. Az Alkalmazott Polimer Fizikai Kémiai Osztaly
egy szakmai egységet alkot a Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem Fizikai
Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékével.

Az intézet munkatarsai tobb egyetemen (Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
E6tvos Lorand Tudomanyegyetem, Miskolci Egyetem, Pannon Egyetem, Kozép-Eurdpai
Egyetem) tartottak egyetemi és posztgradualis el6adasokat, vezettek szeminariumokat és
laborgyakorlatokat.

Témaik tobbségét nemcsak hazai, hanem nemzetkozi kutatasi egylittmiikodésben is miivelték.
Formalis kétoldalu kutatasi egyiittmiikddések keretében az alabbi témakban ¢€s partnerekkel
dolgoztak egyitt.

Az intézet munkatirsai a pozsonyi Comenius Egyetemmel higiénikus textilanyagok
eléallitasan dolgoztak és Gjsagpapir feliiletét kezelték nyomdaipari alkalmazas céljabol.

A belgradi Vinca Magfizikai Kutatdintézet kutatoival fullerének RF termikus plazmaban
torténd eldallitasanak tanulmanyozasa kapcsan a grafit, mint kiindulasi anyag egyes
szennyezdinek szerepét vizsgaltak. A moszkvai Altalanos és Szervetlen Kémiai Intézettel
egylittmikodve a Si/C/N/O/B/H anyagrendszer esetén a termikus plazmaban lezajlo kémiai
folyamatok termodinamikai modellezését végezték el..

A platinacsoport tagjainak egykristalyain elektrokémiai kettdsréteg-vizsgéalatokat végeztek a
német Ulmi Egyetemmel k6zosen. A Jiilichi Kutatdo Kozponttal egyiittmiikodve elektrokémiai
uton allitottak elé és modositottak nanoréseket.

A felso troposzférara vonatkozo kinetikai és fotokémiai laboratoriumi kisérleteket végeztek az
orleans-i Egési és Reaktiv Rendszerek Laboratoriumanak kutatoival kozosen. Ugyancsak
fotofizikai témaban dolgoztak egyiitt a gottingeni Max-Planck-Intézettel.

A kinai Dongying varosban miikodé China University of Petroleummal egylittmiikodve
biomassza anyagok termikus viselkedését tanulmanyoztak az 0j tipust aktiv szén eldallitasi
modszereknél lejatszodo folyamatok megismerése céljabol.

A Cagliari Egyetemmel a napenergias sotalanitasra iranyul6 kutatasokban miikodtek egyiitt.
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IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Hazai palyazatok

Az intézet kutat6i altal 2007-ben miivelt OTKA, illetve OTKA-NKTH palyazatok koziil az
alabbiakban értek el figyelemre méltd eredményeket:

Poletilén-tereftalatot kezeltek nitrogén plazmaimmerzids ionimplantacioval és feltartdk a
modositott réteg feliiletkémiai és kopasallosagi tulajdonsagainak valtozasait (K 066741).
XPS modszerrel mindségi, mennyiségi ¢és kotésszerkezeti, mig XPS MultiQuant
modszerrel morfologiai  modellvizsgalatot végeztek politejsav-poliglikolsav alapa
nanostrukturalt rendszereken (K 068120).

Kidolgoztak tervezett tulajdonsagu ferritek eldallitdsi modszerét, és meghataroztak a grafit
szennyezOinek hatasat fullerének termikus plazmaban torténd eldallitasakor (T 047360).
Kidolgoztdk tobbféle kiilonleges nanoszerkezetli polimer kotérhdld szintézisét, és
felderitették a kapott anyagok szerkezetét, valamint egyéb fontos tulajdonsagait
(T 046759).

Osszefiiggést allapitottak meg csillag polimerek szerkezete és a kiindulési linearis polimer
karok molekulatomege kozott, és ij modszert dolgoztak ki hiperelagazasos polimerek
eloallitasara (T 048409).

Kiilonb6z6 polimer kotérhalok eldallitdsaval ¢és nanoszerkezetli morfologidjuk
nagymiiszeres analizisével foglalkoztak (IN64295).

Kidolgoztak szabalyosan véltakoz6 szerkezetli amfifil polimer kotérhalok €s tobbfunkcios
inimerek szintézisét (F 061299).

A polimer matrix jellemzdinek, els6sorban merevségének a tdltdanyag tartalmu polimerek
szerkezetére, mikromechanikai deforméacids jellemzodire gyakorolt hatisat vizsgaltak
(F 068579).

Rétegszilikat tartalmi nanokompozitok eldallitasara alkalmas 0j tipusu toltéanyagokat
jellemeztek (K 067936).

Kisérleteket végeztek talaj- vagy szennyvizek perklorat-, nitrat- ¢és halogénezett
szénhidrogén tartalmanak eltavolitasara, valamint kismennyiségli platina meghatarozasara
(K 067874).

Kisérleti és elméleti kutatasokat végeztek fotofizikai folyamatok oldoszerfiiggésének
altalanosabb leirasara (T045890).

Megallapitottak, hogy a Ilégkorkémiaban fontos etil-metil-keton fotobomlasi
kvantumhatasfoka nyomasfiiggd, és leirhatdo a linearis Stern-Volmer oSszefiiggéssel
(K 068486).

Termoanalitikai vizsgalatokkal 0sszefiiggéseket allapitottak meg a ndvényi eredetii mintak
szervesanyag-osszetétele, a szervetlen sok ¢és az extrahalhatd anyagok mennyisége,
valamint a hdbomlas sebessége és a bomlastermékek eloszlasa kozott (K 061504).
Feltartak foszfortartalmu szervetlen €s szerves égésgatlo adalékoknak vinil-polimerek és
-kopolimerek hébomlasi reakcidira gyakorolt hatasat (K 068752).

Az intézet kutatdi egyéb hazai kutatdsi palyazatokban a kovetkezd eredményeket érték el
2007-ben:

Tobbféle, a fehérjék szabalyozott hatéanyag leaddsat biztositd gyogyszerkészitményt
allitottak elé6 (GVOP-3.1.1.-2004-05-0031/3.0).
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Nanoméretii, oxid- és nemoxid kerdmiaporokat allitottak eld RF termikus plazméban, és
vizsgaltak azok alkalmazasat kiilonboz6 teriileteken (OMFB-00252/2007).

Vizsgaltak fémgdzok viselkedését az eddig ismert plazmatechnologiai eljardsokban,
fémgdz-ivii plazmafaklya kifejlesztése érdekében (JAP_TSZ P0400808).

Megallapitottak, hogy a tumoros allapot eldrehaladasanak mértéke megallapithatd a
szervezetben szignifikdnsan megvaltozd redox-paraméterek és fémkoncentraciok alapjan
(NKFP 1A005/2004).

Elére meghatarozott tulajdonsagu poli(etilén-imin)-t allitottak el (DermaVi HIKCO5
Asboth program).

Felszerelték, ¢és hidegiizemben kiprobaltak az altaluk kifejlesztett aktivszenes
adszorbensek regeneralasara hasznalhatd méré és folyamatszabalyozo6 rendszert (GVOP-
3.1.1./ 2004-05-0153/3.0).

Nemzetkozi palyazatok

Az intézet kutatoi 2007-ben, a nemzetkozi egyiittmiikodésben mivelt EU palyazatokban az
alabbi eredményeket érték el:

Maoadszereket dolgoztak ki enzimek rogzitésére alkalmas makro-, mikro- és nanoszemcsés
kitozan hordozo részecskék eldallitasara (MRTN-CT-2004-512247)

Oxigéntartalmi szerves molekuldk ¢és szabadgyokok légkori lebomlasara adtak meg
kinetikai ¢s fotokémiai paramétereket (GOCE-CT-2004-505390-SCOUTO3).

Egyéb nemzetkdzi vagy kiilfoldi forrasbol miivelt témak:

Sokkomponensli nanoszemcsés katalizatorokat allitottak eld RF termikus plazméban.
Egylittmiikdo partner: BASF (Németorszag). RF plazmaban magneses nanorészecskéket
tartalmazo szénhagymak eldallitasat vizsgaltak a Varsoi Egyetem Kémia Tanszékével
egylttmikodve.

PP és PA nanokompozitok szerkezet/tulajdonsag Osszefiiggéseinek megallapitasdban
eredményesen milkddtek egyiitt a holland Twente Egyetemmel, Szlovdk Tudomdényos
Akadémia Polimer Intézetével és a koreai Inha Egyetem kutatoival.

A Clariant International Ltd. megbizasabdl kiilonb6zd antioxidansok hatékonysagat és
hatdsmechanizmusat, tovabba a hatékonysagot befolydsold tényezdket tanulmanyoztak
poliolefinekben.

DuPont Research Award jovoltabol 1 tipusut multifunkcids polimerek eldallitasat
tanulmanyoztak.

Uj, amfifil tulajdonsagl, nanotemplatként alkalmazhatd (6nszervez6dd) poliizobutilén-b-
poli(etilénoxid) blokk-kopolimerek eldallitasaban ¢és vizsgalatdban a Kolloidok és
Hatarfeliiletek Max Plank Intézetével (Németorszag) miikodtek egyiitt.

A francia Lille-i Egyetemmel k6zdsen iranyitottak PhD munkat az atmoszféra fizikai
kémiaja témaban (ARCUS / PhyCAFoR, 2006/09).

Kiilonb6z6 biomassza hulladékok és a faszenek hasznositasi lehetdségeinek felderitésében
a trondheimi Norvég Tudomany és Technologiai Egyetem és az USA-beli Hawaii
Egyetem kutatoival dolgoztak egyiitt.
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V1. A kutatohely 2007. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

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

Atlaglétszam™: 83 Ebbél kutato®: 54
PhD, kandidatus: 18  MTA doktora: 11  levelezd tag: 1 rendestag: 2
35 év alatti, intézeti allomanyban levo fiatal kutatok szama: 25
Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama®: 114
Az év folyaman megjelent dsszes tudoméanyos publikacié szama®: 111
Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 0 idegen nyelven: 54
nemzetkdzi egylittmiikddés keretében: 30 SCI altal regisztralt folyodiratban: 54
Osszesitett impakt faktor”: 115,1 osszes hivatkozas szama®: 1244
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 1018
Magyarul konyv/monografia”s 0 konyvfejezet: 6 jegyzet:

Idegen nyelven kényv: 0 konyvfejezet: 20 jegyzet:

Elfogadott taldlmanyok, szabadalmak szama®: 0 ebbol kiilfoldon:

0
0
Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 1 MTA doktora: 1 levelez6 tag: O rendestag: O
’ 0
Ertékesitett szabadalmak szama: 0

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos

szobeli eldadasok szama'®: 46 poszterek szama: 73
Tanacsaddi tevékenységek szama'': 0
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 12 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 10
Rendszeres hazai felséfok oktatasi tevékenységet végzok szama'®: 15

Ebbdl doktori iskoldkban oktatok szama: 4 Doktori iskolat vezetok szdma: 0
Elméleti kurzusok szama'®: 28 Gyakorlati kurzusok szama: 11
TDK munkat készit6 hallgatok szama: 13 Diplomamunkat: 13 PhD-t: 12
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama™: 1716

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 355 MFt
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 5 Teljes sajat bevétel: 346,9 MFt
Sajat szabadalmi, know-how és szerz6i jogi bevétel'”: 2,3 MFt

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 16
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 36,5 MFt

Az év folyaman miivelt NKTH pélyézat témainak szama'®: 5
NKFP: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 218,7 MFt
Egyéb: 3 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 0,9 MFt
NFT témak szdma'®: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 8,5 MFt
Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt téméak szama® 5
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 0,8 MFt
Egyéb: 4 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 4,3 MFt
Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama: 34
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 74,8 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzédésallomany?: 0 MFt
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Az MTA KK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriletei 2007-ben

Nanoszerkezetii kompozit gyogyszerformak kifejlesztése fehérjék terapias hatékonysaganak
novelésére

A kiilonbozo fertdzo betegségek lekiizdése az egészségiigy egyik legfontosabb problémaja
vilagszerte, beleértve Europat és Magyarorszagot is. Az ilyen betegségek jelentds hanyadat
kitevo virusfertdzések elleni kiizdelem egyik leghatékonyabb eszkdze a kiilonféle fehérje
alapti készitmények terapias alkalmazasa. Az e készitményekben hasznalt alapanyagokat
tobbnyire biotechnolédgiai uton, rendszerint igen dragan allitjak eld.

A magyar egészségiigy évente tobb milliard forintot fordit az emlitett hatéanyagokat
alkalmazo terapiak tamogatasara. A gyogyszerkoltségeket jelentds csokkenteni leheten és a
terapidkat nagyobb betegcsoportra lehten kiterjeszteni, ha az igen draga hatéanyagot olyan
gyogyszerformatumként vinnék be az emberi szervezetbe, hogy az a szervezet megfeleld
helyén, a lehetd legkisebb koncentracioban, és minél hosszabb ideig fejtse ki hatasat.
Szélesebb értelemben e célok ugynevezett szabalyozott és célzott hatéanyag leadasu
készitmények (controlled and targeted drug delivery systems) kifejlesztésével ¢s
alkalmazaséval érhetdk el.

Az MTA KK AKI részvételével végrehajtott GVOP-3.1.1.-2004-05-0031/3.0 projekt olyan
mikro- és nanorészecskék elballitasara és alapvetd tulajdonsagaik meghatarozasara iranyult,
amelyek alkalmasak fehérje alapi gyogyszer-hatdbanyagok (adott esetben természetes
interferon) megfelelé formaban torténé megkotésére, emberi szervezetbe vald bevitelére, és
ott szabalyozott és elnyujtott idejii leadasra. A projekt céljai kozott szerepelt a hordozoéhoz
kotott hatdanyag tobbféle gyogyszerforméaban torténd alkalmazasanak elOkészitése is. A
projekt vezetdje Szegedi Tudomanyegyetem volt, a konzorcium tovabbi tagjai pedig az MTA
KK AKI kiviil a Pannon Egyetem és a Trigon Biotechnolégiai Zrt. voltak. Az MTA KK AKI
feladata a hordozoként hasznalhaté mikro- és nanorészecskék eldallitasa, tulajdonsagaik
jellemzése és hatdoanyag-megkotd képességének tanulmanyozasa volt. A projekt 2007-ben
sikeresen zarult. A projekt megvaldsitdsa soran sziiletett fontosabb eredmények az
alabbiakban foglalhatok dssze.

Fehérje hatéanyagot tartalmazo, injekcios gyogyszerformatumban alkalmazhaté primer

és kompozit szemcséket allitottak elo.

Ehhez haromféle modszert alkalmaztak.

1. A fehérje modellanyag primer részecskéit oldatbol elektrolit oldatokkal, vagy etanollal
csapattak ki, majd a szilard részecskéket feliiletaktiv anyagokkal stabilizaltak.

2. Kitozan és polisztirol-szulfonat Onszervez6dd rétegzési folyamataval Gn. mag-héj
szerkezetli, fehérje tipusi hatéanyagot tartalmazd nanokompozitokat allitottak eld. A
részecskék atlagmérete 150 - 650 nm kozé esett. A felhasznalt hatdoanyag biologiai
aktivitdsanak kb. 40%-at lehetett a kompozitban visszanyerni. A mag-héj kompozitok
eléallitasara magyar szabadalmat jelentettek be.

3. Emulzids eljarassal a politejsav-glikolsav (PLGA)/fehérje hatdanyagbol 200 nm - 300 pm
mérettartomanyba es6 kompozit részecskeket allitottak eld (1. dbra). A kompozitban a
felhasznalt hatdanyag bioldgiai aktivitasanak kb. 35-40%-at lehetett visszanyerni.

64



Kidolgoztak szilard formaban Kkinyerhetoé szervetlen hordozofehérje kompozitok
eléallitasi modszerét.

Plazmatechnologiai modszert dolgoztak ki nagy fajlagos feliileti, kedvezd feliileti
toltéssiiriiségli, a felilletén a modell fehérjét csaknem 100%-ban megkoté szervetlen
hordozodanyag eldallitasara. A moédszerrel 12 — 42 nm jellemz6 méretli hordozdoszemcséket
lehet eldallitani. A szemcsékre kiilon lépésben, reverzibilisen adszorbedltatott hatdoanyag
molekulak az él6 szervezetben fennallo koriilmények kozott idében elhtizodva szabadulnak
fel. A biofarmaciai kisérletekben a felhasznalt hatbanyag biologiai aktivitasanak kb. 25-35%-
at lehetett visszanyerni.

AccV Spot Magn  Det WD Exp
25.0kV 3.0 20000x SE 10.1 21148 19/39C

1. abra Emulzios eljarassal eléallitott, kapszulazott fehérje hatdéanyagot tartalmazo nano- és
mikrorészecskék pasztazo elektronmikroszkopos képe

Kifejlesztették nyujtott hatoanyag leadast biztosito gyogyszerformak (injekcio, kup,
tabletta) el6allitasi modszerét. Injekcidos készitmények esetén a gyogyszerszallito
nanogdmboknek 200 nm-nél kisebbnek és viszonylag szitk méreteloszlasunak kell leniiik
azért, hogy ultraszliréssel sterilizalni lehessen a készitményt. A kis méret, a szik
méreteloszlas, a gdmbszerli szerkezet és sima feliilet a szervezeten beliili gatak lekiizdésekor
is kitiintetett fontossagu. A tabletta az injekciondl komfortosabb, és a betegek altal joval
kedveltebb gyogyszerforma. Ennek érdekében a szervetlen hordozon megkotott fehérje
hatéanyagbol intesztinoszolvens bevonattal ellatott tablettdkat allitottak el6. Az
intesztinoszolvens bevonatra azért van sziikség, mert a fehérjék a gyomorban a savas pH és a
pepszin hatasara emésztddnek (2. abra).
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2. édbra Szervetlen hordozoéra adszorbealtatott fehérje hatdbanyagot tartalmazé tablettak

Biofarmaciai vizsgalatokat végeztek a Kkifejlesztett gyogyszerformakra. A sub cutan
injekcio és a tabletta, mint szerformatumok in vivo leadési kinetik4jat nyulakon tesztelték. Az
injekcios formatumként vizsgalt harom nanokompozit esetében megallapitottak, hogy
mindharom elnytjtott hatéanyag leaddsu, de a leadds kinetikdja a haro esetben kiilonb6zd
volt. A tablettdkndl nem tapasztaltak jelentds kinetikai eltérést a pozitiv kontrollhoz képest.
Ugyanakkor megallapitottak, hogy a tablettakkal bevitt hatdanyag bejut a vérkeringésbe. A
készitmények nem a gyomorban adjak le a hatdéanyagot, hanem az a bélbol szivodik fel. Egy
kell6 hatoanyag tartalmt, enteroszolvens bevonattal ellatott tabletta megfeleld alternativat
jelenthet a betegek altal kevéssé kedvelt sub cutan bevitellel szemben.

A projekt soran kifejlesztett eljarasok alkalmasak a bioaktiv hatdanyag bioldgiai
tulajdonsagainak megtartasara, a kisérleti rendszerben kapott kitermelési eredmények
elfogadhatoak voltak. A készitmények iparszerii gyartasat megalapozo tovabbi kutatasokat, az
eldallitasi technologia kidolgozasat és léptéknovelését, a termékfejlesztéshez sziikséges
preklinikai, valamint az 1. és 2. fazisu klinikai vizsgalatokat tovabbi palyadzati forrasok
bevonasaval tervezziik elvégezni.

66



