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I. A kutatohely f6 feladatai a beszamolasi évben

A kutatokozpont alapveté kozfeladata, hogy a kémia és a vele rokon tudomanyagak
(elsésorban az élettudomanyok, az anyagtudomanyok, a kornyezettudomanyok és a
nanotudoményok) fontos teriiletein olyan nemzetkozi szinvonali tudomanyos kutatdsokat
folytasson, amelyek tobb kutatocsoport Gsszehangolt tevékenységét és kiilonféle, korszerti
nagymiiszeres modszerek koordinalt alkalmazasat igénylik.

A kutatohely fontos feladata az egyetemi oktatdbmunkaban és a posztgraduadlis képzésben valo
részvétel is.

A kozpont tevékenységében lényeges szerepiik van a hazai, ill. az eurdpai iparvallalatokat
segitd, a versenyképesség fokozésat, korszerli termékek és eljardsok kidolgozasat szolgald
kutatasi programoknak. Ebb6l a szempontbdl kiemelkedd jelentsége volt a , Kémia az
¢letmindség  javitasaért, Kémiai Kooperacios Kutatasi Kozpont tevékenységének
megerdsitése, a technologiai folyamatok elésegitése” c. (Uj Magyarorszag Fejlesztési Terv,
Ko6zép-Magyarorszagi Operativ Program) palyazat feladatai 2008. évi teljesitésének. Az
emlitett projekten kiviil 6sszesen 27 NKTH, ill. NKFP-altal tamogatott témaban is részt vettek
a Kozpont kutatéi 2008-ban. Ezeknek a programoknak az eredményei reményeink szerint
hozzajarulnak az orszag gazdasagi stabilizacidjahoz, valamint az akadémiai-egyetemi
kutatohelyeknek a vallalati kutatasi-fejlesztési programokba valé bevonasdhoz. A kitlizott
célok elérését jelentds mértékben segitette az EU kutatasi programokban valo aktiv részvétel
IS.

Az MTA Kémiai Kutatékdzpont 2008. évi tudoméanyos kutatasait a funkciondlis anyagok
kémiai kutatdasa, eldallitasuknak, szerkezetliiknek és tulajdonsagaiknak vizsgalata foglalta
egységes keretbe.
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A kutatasi tevékenység 6 iranyai a kovetkezdk voltak:

— Biomolekularis és szerves kémiai kutatasok, kiilonos tekintettel a biomakromolekulak
¢lettani szerepére, U1j gyogyszer-hatdéanyagok, valamint diagnosztikumok kidolgozasara,

— Nanokémiai ¢és kataliziskutatasok, kiilonds tekintettel a feliiletekkel kapcsolatos
nanotudomdnyi és nanotechnoldgiai kutatdsokra, illetve alkalmazéasokra,

— Szerkezeti kémiai kutatasok, kiilonds tekintettel a szupramolekuldris anyagok
tanulmanyozésara és 1j szerkezetkutatasi modszerek bevezetésére,

— Anyagtudomanyi és kornyezeti kémiai kutatdsok, kiilonds tekintettel 0j, funkcionalis
anyagok eldallitasara, kornyezetbarat eljarasok kidolgozasara és a hulladékok
hasznositasara.

A kutatasok emlitett iranyainak tematikai koncepcidjat és az egyes témakban eddig elért
eredményeket a Kozpont Nemzetkdzi Tudomanyos Tanacsadd Testiilete 2008. majus 20-22-
én megtartott iilésén megtargyalta és nemzetkozi szinvonalinak mindsitette.



V1. A kutatohely 2008. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokozpont

Atlaglétszam™: 377 Ebbél kutato®: 239
PhD, kandidatus: 93  MTA doktora: 39  levelez6 tag: rendes tag: 1
35 év alatti, intézeti allomanyban levé fiatal kutatok szama: 91

Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjeszt) publikacié szama®: 259
Az év folyaméan megjelent Gsszes tudomanyos publikacié szama®: 255

Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 1 idegen nyelven: 164
nemzetkdzi egyiittmikddés keretében: 75 SCI altal regisztralt folyodiratban: 171
Osszesitett impakt faktor®: 384.238 osszes hivatkozas szama®: 4158
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 3206
Magyarul konyv/monografia”: - konyvfejezet: 3 jegyzet:
Idegen nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 26 jegyzet:
Tud. fokozat megszerzése® PhD: 16 MTA doktora: 1  levelezé tag: -  rendestag: -
Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama®: 2 ebbdl kiilfoldon: 1

Ertékesitett szabadalmak szama: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama'®: 102 poszterek szama: 98

Tanacsaddi tevékenységek szama'': -
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 32 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 43

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzOk szama'®: 47
Ebb6l doktori iskolakban oktatok szama: 14 Doktori iskolat vezet6k szama: -

Elméleti kurzusok szama'®: 58 Gyakorlati kurzusok szama: 48
TDK munkat készitd hallgatok szama: 13 Diplomamunkat: 23 PhD-t: 81
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott 6rak szama™*: 3203

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 19045 MFt
Fiatal kutat6i allashelyek szama'®: 20 Teljes sajat bevétel: MFt
Sajat szabadalmi, know how és szerzéi jogi bevétel': 145 MFt

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 50

A targyévre vonatkozo6 szerzodésallomany: 104,8 MFt

Az év folyaméan miivelt NKTH pélyézat témainak szama'®: 27 8
NKFP: 27 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 414,0 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: - MFt
NFT témak szdma': A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: - MFt

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama®® 12

EU forrasbol: 11 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 125,0 MFt

Egyéb: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 2,4 MFt
Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama: 429

A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 4148 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™: - MFt
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I. A kutatohely 6 feladatai a beszamolasi évben

A kutatohely alapvet6 kozfeladata volt 2008. évben, hogy nemzetkozi szinvonalu tudoméanyos
kutatasokat folytasson az €16 szervezetek kémiai folyamatainak, az ezekben szerepet jatszo
molekulaknak a megismerése, a folyamatok kedvezd iranya befolyasolasa, illetve a
molekuldk tervezése €s szintézise teriiletén.

Az intézet tovabbi feladatai voltak még a kovetkezok: részvétel az egyetemi oktatasban és a
posztgradualis képzésben, szakmai tandcsadas, valamint gazdasagi célu kutatdsi-fejlesztési
feladatok elvégzése.

Az intézet fontos kotelezettségei kozé tartozott 2008. évben mind a hazai, mind az eurdpai
kutatasi palyazatok iddszerti feladatainak teljesitése.

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

Heterociklusos kemiai kutatasok

Ujabb, palladium-katalizalt keresztkapcsolasok végrehajtisaval fenotiazinnal szubsztitualt
dién-szarmazékokat szintetizaltak, melyeknek a multidrog-rezisztenciara gyakorolt hatasat
kooperacioban kutattak. A rezisztenciagatlds vizsgalata az életmindség javitasa szempontjabol
napjaink egyik kiemelt teriilete.

Ikerionos vegyiiletek tanulmanyozasanak soran, 0j tipusi vaz-atrendezOdéseket figyeltek
meg, mely atalakuldsok megismerése Ilényeges szerepet jatszott a vegyiilettipusok
reakciokészségének értelmezésében.

Tobb olyan gyuriizarast dolgoztak ki, melyek kondenzalt pirazolokat és triazolokat
eredményeztek. Az 01j gylirlirendszerek szintézise alapvetd jelentdségli a gydgyszerkémidban,
mivel 0j gydgyhatast szarmazékok felismerésének fontos forrasat jelenti.

Kutatoi raforditas: 5 16, ebbdl intézeti allomanyban: 5 6. Becsiilt intézeti raforditas: 25 MFt,
ebbdl palyazati forras: -.

Organokatalizis kutatdsok

A kordbbi években egy olyan fazisjelol6 modszert fejlesztettek ki, amely kikiiszoboli az
eddigi modszerek gyengéit, ugyanakkor azoknal Iényegesen olcsobb. Nem a korabbi
gyakorlatnak megfeleld, nagyméretii fazisjel6lé csoportokat alkalmaztak, hanem a lehet6
legkisebbeket: a trifluormetil-, illetve a tercier-butil-csoportot. Ennek kidolgozasat az az
alapvetd megfigyelés tette lehetévé, hogy a minimalisan fluorozott vagy tercier-butilezett
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vegyiiletek oldhatésdga €s megoszlasi hanyadosa sokkal érzékenyebben reagal a viz
jelenlétére, mint a ,,normal” szerves molekuldk. Erre a felismerésre épitve szamos, ipari
szempontbol is értékes eljarast tettek fazisjeloltté, mint pl. a ketonok aszimmetrikus CBS
redukcidjat, a Wittig-reakciot és a Mitsunobu-reakciot, valamint a kereszt-kapcsolasos
reakciokat. Kiilondsen értékes e moddszer abbol a szempontbol is, hogy az olcsé 3,5-
bisztrifluorometil-brombenzolt alkalmaztak mint kiindulasi vegyiiletet. E fejlesztések mellett
torekedtek tovabba j elvalasztasi technikak kidolgozasara is. Igy elséként figyelték meg a
korund alkalmazhat6sagat szilardfazisa extrakcional. Méretnévelhetd, folyadékmembrannal
miikodo, extrakcids berendezést hoztak 1étre. A kidolgozott berendezés és eljaras
kornyezetvédelmi szempontok alapjan is eldnyds. A munka eredményei két nemzetkozi
szabadalom beadasat, illetve egy spin off vallalkozas elinditasat tették lehetdvé.

Kutatoi rdforditas: 4 16, ebbdl intézeti dllomanyban: 4 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 24 MR,
ebbol palyazati forras: 6 MFt.

Szénhidratkemiai kutatasok

A heparin szerkezet-hatas Osszefiiggéseinek tanulmanyozasaval kapcsolatban folytattak az
ortogonalisan védett oligoszacharidok eldallitasat. Négy olyan, ortogondlisan védett
tetraszacharidot szintetizaltak, amelyekbdl a heparin 6sszes - tobb mint 6tszaz - tetraszacharid
egysége eldallithato.

Az ortogonalis véddcsoportstratégiat sikeresen alkalmaztdk a heparin bioszintézisében
szerepet jatszo hepardndz enzim inhibitorainak szintézisére, e teriileten szdmos azacukor-
-tartalmu heparin-diszacharid analogot allitottak eld.

Kidolgoztak egy 0j véddcsoportot hidroxilcsoportok védésére. Megallapitottak, hogy az
altaluk bevezetett 2-nitrofenilacetil-csoport stabilis a legfontosabb kémiai atalakitasok soran,
ugyanakkor szelektiven eltavolithatd a leggyakrabban hasznalt véddcsoportok melldl.
Kimutattadk tovabba, hogy az 0j véddcsoport ortogondlis a heparin oligoszacharidok
szintézisében eddig hasznalt védOcsoportokra, ami lehetdséget ad az ortogonalis
véddesoportstratégia tovabbi kiterjesztésére.

Génterdpias célokra nagyszdmu, transzfekcidos vektorként alkalmazhato, szénhidrattal
modositott polimerszarmazékot allitottak eld. Szisztematikusan valtoztatva a molekularis
paramétereket, részletesen vizsgaltdk e vegyiiletek hatds-szerkezet Osszefliggéseit
géntranszfekcios kisérletekben. Megallapitottadk a maximalis transzfekcios hatékonysaghoz
sziikséges molekulatomeget és szénhidrattartalmat. A szintetizalt géntranszfekcids vektorok
kozott tobb olyan vegyiilet taladlhatd, melyeknek hatékonysaga meghaladja az irodalombol
ismert leghatékonyabb vegytiletekét.

Kutatoi raforditas: 3 16, ebbol intézeti allomanyban: 3 £6. Becstilt teljes raforditas: 30 MFt, ebbdl
palyazati forras: 20 MFt.

Természetes szerves vegyliletek szintézise

Az elmult évben a D-gylirliben héttagi homoergolénvaz kialakitasara végeztek kisérleteket.
Ennek soran a mar korabban eldallitott alfa-amino-Uhle ketont Michael-addicioban N-
alkilezték metil-vinil-ketonnal, majd a képzddott diketonbol aldol-kondenzacioval probaltak
meg kialakitani a homoergolén-vazat. Az elvégzett szamos kisérlet ellenére ez a munka nem
jart eredménnyel. A kivant héttagi homoldgot végiil is a dehidroergolén-vazra torténd
karbénaddicidval Aallitottdk eld. Ezen eljards segitségével alakitottak ki a D-gytiriben 7
szénatomot tartalmazé D-homo-ergolinvazat. A modszer hasznositasaval eldallitottak néhany,
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a 9,10-kettdskotés helyére beépitett ciklopropannal kondenzalt ergolin analogont. A
cikloklavin elsé szintézisét publikaltdk 2008-ban a Tetrahedron c. folyoiratban.

Tovabb vizsgaltak a dialkilaminometil-indol-2-karbonsavészterek sajatos viselkedését,
amikor is a dialkilaminocsoport igen enyhe koriilmények mellett klormetil-csoportra
cserélhetd.

Indolbol és 5-szubsztitualt (NO,, Cl) indolbdl kiindulva indolvazas 1,3-propandiolokat, indol-
3-(2-hidroximetil-propan-1-ol)-szarmazékokat allitottak el6. A BME Szerves Kémiai ¢és
Technologiai Tanszékével egyiittmikodve, elvégezték ezen optikailag inaktiv diolok
enzimkatalizalt enantioszelektiv acilezését.

Kutatoi raforditas: 4,2 16, ebbdl intézeti allomanyban: 4,2 16. Becsiilt intézeti raforditds: 30 M Ft,
ebbol palyazati forrds: -.

Nukleotidkemiai kutatasok

Uj, 5-szubsztitualt-pirimidin peptid-nukleinsav (PNS) épitéegységek elballitasat célzod
munkéjuk soran, az uracil analogonok szintézisét kovetden, kisérleteket végeztek a megteleld
5-szubsztitualt-citozin PNS monomerek oldatfazisi szintézisére. Megallapitottak, hogy az
alacsony hozamok miatt az U—C atalakitast inkabb szilard fazison célszerii végrehajtani az
oligomerszintézis utan. Az 5-aril-, ill. 5-alkinil-uracil bazisokat tartalmazo peptid-
nukleinsavak, erds és szelektiv hibridizaciés tulajdonsdguk folytan, elsdsorban analitikai
célra, géndiagnosztikai szerekként (pl. PNS mikrochipekben) alkalmazhatok kiilonféle
koérokozok kimutatasara.

L-arabin6zbol kiindulva linearis szintézis-stratégia alkalmazasaval, harom 1épésben
szintetizaltak az N1-(béta-L-arabinofuranozil)-uracilt mint kulcsintermediert, amibdl
kiindulva, ortogonalis cukor-véddcsoportok alkalmazasaval, szdmos 1) 2’°-, ill. 3’-mddositott
L-ribo- és L-arabino-nukleozid szintézise valosithatdé meg. A cukor-, ill. bazisrészen
modositott L-nukleozidok kozott tobb jelentds antiviralis aktivitassal rendelkezd analogon
talalhato. Ezeknek a vegyiileteknek, nagyobb metabolikus stabilitasuk és kisebb toxicitasuk
miatt, jobb a terapias indexiik, mint a természetes D-nukleozidoknak. gy a tervezett Gj
szarmazékok is igéretes potencidlis antiviralis szereknek tekinthetdk.

Kutatoi raforditas: 3 16, ebbdl intézeti allomanyban: 3 10. Becsiilt intézeti rdaforditas: 24 MFt,
ebbdl palyazati forrds: -.

Biologiai kémiai kutatdasok

A vilag éves gyogyszerforgalmanak jelentés hanyada peptid tipusti gyogyszerek eladasabol
szarmazik. A peptidek gyogyszerként torténd hasznalatat azonban szdmos kedvezdtlen
fizikai-kémiai tulajdonsaguk korlatozza. A peptidek hidrolitikus stabilitasa altalaban kicsi
(gyors a metabolizmus és a szervezetbdl torténd kiiiriilés), emiatt oralis alkalmazhatosaguk
limitalt. A peptidek célhelyre torténd eljutdsait a sejtmembranon keresztiil torténd
transzportjuk szintén neheziti. A felsorolt hatranyok lekiizdésének egyik modja
szénhidrategységeknek a peptidlancba torténd beépitése, ami megndveli a peptidek in vivo
¢élettartamat. A hidrolitikus stabilitds tovabb novelheté C-glikozidok alkalmazasaval. A C-
glikozidos kotést tartalmazd glikopeptidek kémiai és enzimatikus stabilitdsa jelentOsen
meghaladja az O-glikozidokét. A kutatocsoport alfa- és béta-glikozilnitrileket, majd e
vegyiiletekbdl moddositott Strecker-szintézissel glikoaminonitrileket allitott eld. Ezekbdl a
glikoaminosavak hidrolizissel és véddcsoport-eltavolitassal érhetdk el.
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Kutatoi raforditas: 2 16, ebbol intézeti allomanyban: 2 £0. Becsiilt intézeti raforditas: 8 MFt,
ebbdl palyazati forras: -.

Biokémiai-farmakologiai kutatasok

2008. évben folytattak az ABC transzportereken (ABCC2/3; ABCBI11) lejatszodo gyogyszer-
interakciok vizsgalatat human és patkany hepatocita szendvicskultiraban, kibévitve az
ABCG2-vel. Kidolgoztak egy szkrinelésre alkalmas moddszert, amely fejlesztés alatt allo
potencialis gyogyszermolekuldk varhato in vivo interakciojat jelzi a vizsgalt transzporteren a
fejlesztés korai szakaszaban, €s segit a vezérmolekula kivalasztasdban. A modszer szendvics-
kulturdban tartott human és patkany hepatocitakon teszteli a kérdéses transzporter specifikus
szubsztratjai eliminacidjdnak valtozdsat a tesztanyag hatidsara. A modszer lehetdvé teszi a
bazolateralis és kanalikularis transzporterek mukodésének egyidejii és egymastol fliggetlen
vizsgalatat. Az epébe torténd kivalasztasban kiemelkedd jelentéségli ABCC2 ¢s ABCBI1
transzporterekre vonatkozo patkany hepatocita szendvicskultura-vizsgalatok eredményeit tobb
modellvegyiilet alkalmazédsaval sikeresen validaltdk in vivo patkanykisérletek segitségével.
Ezek a tapasztalatok megerdsitik a human majsejteket alkalmazd modszer prediktiv voltat az
ember esetében.

Kutatoi raforditas: 4 10, ebbdl intézeti allomanyban: 4 10. Becsiilt intézeti raforditas: 10 M
Ft, ebbd! palyazati forras: - M Ft.

Gyogyszer-kolcsonhatasok kutatdsa

Diagnosztikai eljarast dolgoztak ki a szervezet gyogyszerlebonté (méregtelenitd)
képességének meghatarozasara, amely lehetévé teszi az egyénre szabott gydgyszeres terdpia
kialakitasat. A diagnosztikai rendszer egyfel6l a gyogyszer-metabolizmusban résztvevé P450
enzimek expresszidjanak meghatarozasan (fenotipizalas), masfelol a DNS analizissel
megallapithatd génhibainak kimutatdsdn (genotipizalas) alapul. A moddszer olyan
betegcsoportoknal alkalmazhat6, ahol tobb hatdanyagot egyiittesen alkalmaznak, vagy, ahol
az egyéni gyogyszeres kezelés jelentdsen javithatja az alkalmazott gydgyszerek hatékonysagat
¢és nagyban csokkentheti a toxicitas kockazatat.

Kutatoi raforditas: 1 10, ebbdl intézeti adllomanyban: 4 £0. Becsiilt intézeti raforditdas:15 M Ft,
ebbdl palyazati forras: - M Ft.

Molekularis farmakologiai kutatasok

Indukalt CD-spektrumok vizsgalatabol megallapitottak, hogy a biliverdin és dimetil észtere
erdsen kotddnek az AAG F1/S genetikai variansdhoz. Kiszamitottak a kotodési
paramétereket, azonositottak a kotohelyet.

Els6ként irtdk le nagyméretli szerves aranykomplex AAG-kotddését, jellemezve a kotddéssel
jaré optikai spektroszkopiai valtozasokat. Kiszamitottdk a kotddési paramétereket,
azonositottak a kotohelyet. A kotddés tényébdl kiindulva i) AAG homoldgiamodellt allitottak
eld. Kimutattdk, hogy AGP FI1-S genetikai varidnsdn a deramciklan és annak enantiomerje
eltérd kotddési interakceiot mutat dikumarol antikoagulanssal.

Kidolgoztak egy kapillaris izoelektromos-fokuszalas metodikat az AGP genetikai
variansainak kimutatdsara.

Meghataroztak a warfarin enantiomerek ¢és ciklodextrin-szarmazékok kozotti kotodési
allandokat az optimalis elvalasztas koriilményei kozott. A kapillaris elektroforézis vizsgalatok
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eredményei alapjan 0j, hatékony kiralis allofazist fejlesztettek ki, HPLC technikéval tesztelték
a kereskedelmi forgalomba keriild 0j oszlop elvalasztoképességét.

Kutatoi raforditas: 4,5 10, ebbdl intézeti allomanyban: 4,5 10. Becsiilt intézeti raforditas: 14
MR, ebbol palyazati forras: 8 MFt.

Neurokemiai kutatasok

Transzport-célfehérjék altal szabalyozott idegi folyamatok mechanizmusanak jobb megértése
c€ljabol modellezték a glidlis gamma-aminovajsav (GABA) transzporter altipusok (hGAT-2
és hGAT-3) GABA transzport mechanizmusanak egyes 1épéseit. Elektrofiziologiai modszerek
alkalmazasaval kimutattdk a glialis glutaminsav (Glu) és a GABA-transzporterek
aktivalasanak hatasara bekovetkez6 Glu-GABA cserefolyamat funkcionalis hatasat
agyszeletben. Konfokalis 1ézer-fluoreszcencia technika alkalmazasaval észlelték és
jellemezték az intercellularis connexin-csatornakon keresztiil bekovetkez6 kalciumion-hullam
keletkezését agyszeletben.

Kutatoi rdforditas: 4 10, ebbdl intézeti allomanyban: 4 £8. Becsiilt intézeti raforditas: 32 MFt,
ebbol palyazati forras: 14 MFt.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Az MTA-kutatohelyekkel és a felsdoktatasi intézményekkel igen széles kort
egylittmiikddéseket folytatnak, ezek mind az oktatds, mind a kutatas teriiletére kiterjednek.

Az oktatdomunkéban vald intenziv részvételiiket mutatja, hogy az intézet 8 kutatdja
rendszeresen végez oktatasi tevékenységet az ELTE-n, ill. a Semmelweis Egyetemen. Az
egyetemi kutatdkkal dsszesen 15 ko6zos publikaciot jelentettek meg. A hazai kutatohelyekkel
folytatott egylittmiikodéseik jelentés részben palydzatokhoz is kapcsolddnak. Az
innovacioban erdsen érdekelt gyogyszervallalatokkal kozos 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 Kutato és Fejlesztd Bt. részvételével folytatjak. A cimben emlitett
enzim affinitds-kromatografiai tisztitasara szolgdlo immobilizalhatdo oligonukleotidokat,
valamint a BRCA1 mellrdkot okozd onkogén egyes muticidinak kimutatdsara szolgald
tovabbi molekuléris jelzoket allitottak eld.

Az MTA SzBK Enzimologiai Intézetével harom kiilonb6z6 témaban folytatnak eredményes
kutatasokat: DNS metilezésének tanulméanyozasa, K-vitaminok meghatirozasa vérbdl,
hibaként eléfordul6 uracil kimutatdsa DNS-bdl.

A Semmelweis Egyetem Transzplantacios és Sebészeti Klinikajaval kialakitott
egylttmiikodés keretében rendszeresen vizsgaljak a transzplantaciora keriilé (donor) maj
gyogyszerlebonto (méregtelenitd) képességét, €s kozosen kialakitjak a transzplantacion atesett

crer

egylittmiikodés eredményeirdl.
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A ,Huméan Agyminta Bank” c. téma keretében (partner: Semmelweis Egyetem)
megallapitottak, hogy a borostyankdsav specifikusan kotddik a human nucleus accumbens
agymintakbol izolalt szinaptikus membranfrakcioban.

A Szent Istvan Egyetem Kémiai Intézetével a ,,(Nor)tropein(di)észterek €s a glicin
receptorhoz vald kotddés vizsgalata” c. témaban kdzos OTKA-palyazaton dolgoznak. Eddig
egy kozos publikaciot jelentettek meg.

A Szent Istvan Egyetemmel folytatott egyiittmiikodési témaban (,,Idegi szubcellularis
frakciok elektronmikroszkopidja”) patkdnyagykéregbdl izolélt szinaptikus membranfrakciot
jellemeztek.

A Pannon Egyetem, Veszprém kutatoival kozosen 6-merkaptohexil-2-(3,5-dinitro-
benzamido)propanoat izotiurénium s6 koztiterméken keresztiil torténd eldallitasara uj eljarast
dolgoztak Ki.

A Solvo Biotechnology, Szeged céggel egylittmiitkddésben novényvéddszerek kolcsonhatasat
vizsgaltak human efflux transzporter (MDR1 (P-gp), MRP1, MRP2 ¢s BCRP) fehérjékkel.
Megallapitottak, hogy a kloracetanilid herbicidek az MDR1 szubsztratjai, és e vegyiiletek
modositjak a gydgyszerek bélben torténd felvételét. Csekély meértékii szerkezeti valtoztatasok
jelentésen befolyasoljak a kdlcsonhatast az MDR1 efflux fehérjével. Az MRP1 transzportalja
az acetoklor-glutation konjugatumot, megelézve ezzel a toxikus akkumulédciot. Ezek a
transzportervizsgalatok  hatékony  eszkdzok  lehetnek az  ujonnan  kifejlesztett
novényvéddszerek hasznalataval jaré kockazati tényezdk eldrejelzésében. A témabol egy
kozlemény jelent meg a Toxicology c. folyodiratban.

A Servier Kutatointézettel (Budapest) folytatott egylittmiikodés eredményeként 2008-ban
kozo6s publikaciot jelentettek meg.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet szamos kiilfoldi kutatohellyel folytat tudomanyos egylittmiikodést. 2008-ban
Osszesen 28 6 kiilfoldi tanulmanyuton, ebbdl MTA-kétoldalu egyezményes keretben egy o
vett részt. Nemzetkozi konferencian 24 eldadast és 28 poszter-eldadast tartottak.

A “Synthesis and receptor binding of new thieno[2,3-d]pyrimidines as selective ligands of 5-
HT; receptors” c. egyiittmiikddési téma (egylittmiikodd partnerintézmények: Dipartimento di
Scienze Farmaceutiche, Universita di Catania; Istituto di Ricerche Farmacologiche "Mario
Negri”, Milano; Department of Pharmacodynamics and Biopharmacy, University of Szeged,;
Institute of Pharmaceutical Chemistry, University of Szeged) eredményeir6l 2008-ban kozos
publikacidban szamoltak be.

A ,,Hyperekplexia mutation R271L of alpha;-glycine receptors and [°H]strychnine binding” c.
téma kutatdsai (egyiittmiikod6é partnerintézmény: Department of Neurochemistry, Max-
Planck-Institute for Brain Research, Frankfurt) 2008-ban egy kozos publikaciot
eredményeztek.
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A ,Nukleozid analogonok szintézise ¢s antiviralis hatasuk vizsgalata” c. témaban
(egylittmtikddé partner: Rega Institute for Medical Research, Katholieke Universiteit Leuven,
Belgium) 2008-ban 35 nukleozid szarmazékot allitottak el6. A vegyiiletek kozil az egyik
jelentOs aktivitast mutatott HSV-1, HSV-2, ill. vaccinia virusok ellen.

A ,Reversal of Multi Drug Resistance” c. témaban, EU-program keretében harom kiilfoldi
egyetemmel (University of Lisbon, University of Reims, University of Marseille) folytattak
ko6z0s kutatasokat.

A School of Pharmacy, University of London kutatoival ,,Szénhidrat-modositott peptidek
kutatasa” c. t¢émaban dolgoztak egyiitt.

Szamos, potencidlisan gyogyszerhatoanyagként alkalmazhatd vegyliletet szintetizaltak a
Nycomed Deutschland Gmbh (Konstanz, Németorszag) gyogyszergyar részére.

Az elmult évben megbizasos szerzddés keretében jelentds volumenili szintetikus munkat
végeztek a Sigma-Aldrich (Steinheim, Németorszag) cég szamara.

Célzott biologiai vizsgalatok érdekében, szamos vegyiiletet és kiilonb6z0 szarmazékokat
szintetizaltak a Bayer CropScience Co. (Frankfurt, Németorszag) és a Dupont Co. (USA)
részére.

Kutatasi egylittmiikodést inditottak a Biopredic International biotechnologiai céggel, aminek a
keretében azt vizsgaljak, hogy helyettesithetdek-e HepaRG human ma4jsejtekkel a primer
hepatocitak gydgyszerinterakcios vizsgalatokban.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Hazai palydzatok

Uj, géntranszfekcids agensek kifejlesztésére végzett vizsgalataikat az NK TH-altal tamogatott
konzorcium keretében, tobb partnerrel (Genetic Immunity Kft., Szegedi Tudomanyegyetem
Bor és Allergologiai Klinika, Kémiai Kutatokdozpont Anyag és Kornyezetkémiai Intézet
Polimerkémiai osztalya) egyiittmiikodésben végezték.

Az MTA SZBK Enzimolégiai Intézetének kutatdival 2008-ban kozos NKTH-OTKA
palyazatot nyujtottak be ,,Intracellular phosphorylation of nucleoside based anti-HIV drugs as
a tool of inhibition of HIV reverse transcriptase” cimmel.

Az Uj, gazdasagos elvalasztasi modszerek fejlesztése biztonsagos élelmiszerkiegésziték
eldallitisara hazai termesztésii gyogynovényekbdl” c. Jedlik Anyos Program keretében
elvégzett vizsgalatok eredményei alapjan 0j, hatékony kiralis HPLC allofazist fejlesztettek ki,
ami rovidesen kereskedelmi forgalomba keriil. Egyiittm{ikodd partnerintézmények: Gradiens
Termékfejleszté Kft., CycloLab Kft.,, Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Delta Informatika Zrt.

A koz06s kutatasi eredményekrél harom publikacioban szamoltak be.
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Az ,Uj, gazdasagos elvalasztasi modszerek fejlesztése biztonsagos élelmiszerkiegésziték
eloallitasara hazai termesztésii gyogynovényekbdl” c. Jedlik Anyos Program keretében 2008-
ban a ciklodextrin szarmazékok és a kumarin vegyiiletek kozotti kolcsonhatas kapillaris
elektroforézissel torténd vizsgalatanak eredményei alapjan 1j, hatékony kiralis allofazist
fejlesztettek ki, HPLC-technikaval tesztelték a kereskedelmi forgalomba keriilé 0j oszlop
elvélasztoképességét.

A, Kardioprotektiv nano-formulaciok karotinoidok in silico modszerekkel segitett
molekularis kapszulazasa Gtjan” c. Jedlik Anyos palyazati téma keretében 2008-ban szamos
1j, vizoldhat6 karotinoid-ciklodextrin komplex antioxidans és stabilitas vizsgalatat végezték
el, és tanulmanyoztak a komplexek aggregacios sajatsagait.

A ,Biologiailag jelentds nem-kovalens kolcsonhatdsok vizsgalata: fehérje-kotodés,
nukleinsav-kotddés, oOnszervezddés” c¢. OTKA-palyazat keretében 2008-ban cirkularis
dikroizmus, abszorpcios, fluoreszcencia spektroszkopias ¢és kromatografias modszerek
alkalmazasaval kimutattdk és jellemezték gyogyszerek, epepigmentek ¢és egy Szerves
aranykomplex emberi szérum alfal-savanyu glikoprotein (AAG), valamint albumin
kotédését. Uj analitikai modszert dolgoztak ki huméan AGP-variansok vizsgalatara.

A Richter Gedeon Nyrt. altal 2008. tavaszan “Gyogyszercélpont felfedezésére, azonositasara,
validalasara szolgdld kutatasi javaslat és megvaldsitasi terv kidolgozasa™ targyban
meghirdetett Richter Témapalyazaton a “Design and Discovery of New Anxiolytics Acting
via Astroglial Glutamate and GABA Transporters” cimmel benyujtott palyazatukat a cég
tamogatasra érdemesnek itélte.

2008. folyaman ,,Kozponti Fehérjeexpresszios Laboratorium” kiépitése kezdddott el azzal a
céllal, hogy szerkezeti és biokémiai vizsgalatok kivitelezéséhez sziikséges mennyiségii
fehérjét bioszintetikus uton elballitsanak, majd izolaljanak és tisztitsanak. A beruhazas elsé
fazisaban a 25 MFt értéki kutatokozponti beruhazasi timogatassal beszerzett berendezések
lehetové teszik rekombinans fehérjék kész expresszids vektorokkal torténd kifejezését E. coli
sejtekben. A fehérjék izolalasahoz és tisztitasahoz sziikséges masodik fazis meginditasanak a
tamogatasara benyujtott palyazatot (22,8 MFt értékben) az MTA Elnoke tamogatasra
érdemesnek itélte.

Nemzetkozi palydzatok

A STEROLTALK EU FP-6 program keretében 10 partner (7 orszag) részvételével egy olyan
tesztrendszert dolgoznak ki, amely alkalmas a vér koleszterinszintjét csokkentd gyogyszerek
hatdsanak tanulméanyozasara és 0j gyogyszerjelolt vegyiiletek kivalasztasdra. A program
elsddleges célkitlizése a gyodgyszerhatasra bekovetkezd koleszterinhomeosztdzis-valtozasok
meghatarozasa transzkriptom, proteom és szterol-metabolom szinten.

Egyiittmiik6d6 partnerintézmények: Universitact des Saarlandes, Saarbriicken; University of
Ljubljana; CNRS, Centre de Génétique Moléculaire, Gif-sur-Yvette; Swansea Clinical
School, University of Wales Swansea; Karolinska Institutet, Huddinge University Hospital,
Stockholm; Biozentrum, University of Basel; INSERM UMR, Montpellier; Lek
Pharmaceuticals, Ljubljana; CREA, Ljubljana.
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A program keretében a vér koleszterinszintjét csokkentd gyogyszerek hatdsat tanulméanyoztak,
az ) gyogyszerjelolt vegyiiletek gyodgyszerinterakcids sajatsagait és a koleszterin-
homeosztazis-valtozasokat poszt-genomialis szinten értékelték.

A programban résztvevo kutatok eddig 18 k6zos publikaciot jelentettek meg.

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

1. Tatai J, Fiigedi P: Synthesis of the putative minimal FGF binding motif heparan sulfate
trisaccharides by an orthogonal protecting group strategy, TETRAHEDRON 64(42):
9865-9873 (2008)

2. Lengyel Gy, Veres Zs, Tugyi R, Vereczkey L, Molnar T, Glavinas H, Krajcsi P, Jemnitz
K: Modulation of sinusoidal and canalicular elimination of bilirubin-glucuronides by
rifampicin and other cholestatic drugs in a sandwich culture of rat hepatocytes,
HEPATOLOGY RESEARCH 38(3): 300-309 (2008)

3. Zsila F, Visy J, Mady Gy, Fitos I. Selective plasma protein binding of antimalarial drugs
to alpha(1)-acid glycoprotein, BIOORGANIC AND MEDICINAL CHEMISTRY 16(7):
3759-3772 (2008)

4. Incze M, Dérnyei G, Moldvai I, Major E, Egyed O, Szantay Cs: New routes to clavine-
type ergot alkaloids. Part 2: Synthesis of the last, so far not yet synthesized member of the
clavine alkaloid family, (+/-)-cycloclavine, TETRAHEDRON 64(13): 2924-2929 (2008)

5. Filak L, Rokob TA, Vaské GyA, Egyed O, Goméry A, Riedl Zs, Hajés Gy: A new
cyclization to fused pyrazoles tunable for pericyclic or pseudopericyclic route: An
experimental and theoretical study, JOURNAL OF ORGANIC CHEMISTRY 73(10):
3900-3906 (2008)

6. Molnar T, Barabas P, Héja L, Kutiné-Fekete E, Lasztoczi B, Szabd P, Nyitrai G, Simon-
Trompler E, Hajos F, Palkovits M, Kardos J: Gamma-hydroxybutyrate binds to the
synaptic site recognizing succinate monocarboxylate: A new hypothesis on astrocyte-
neuron interaction via the protonation of succinate, JOURNAL OF NEUROSCIENCE
RESEARCH 86(7): 1566-1576 (2008)
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V1. A kutatohely 2008. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokoézpont, Biomolekularis Kémiai Intézet

Atlaglétszam®: 97 Ebbél kutato®: 57
PhD, kandidatus: 27  MTA doktora: 6 levelez6 tag: - rendes tag: -
35 év alatti, intézeti allomanyban levo fiatal kutatok szama: 26

Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacio szama®: 51
Az év folyaméan megjelent Gsszes tudomanyos publikacié szama®: 51

Ebbol impakt faktoros publikacié magyarul: - idegen nyelven: 36
nemzetkdzi egyiittmikddés keretében: 13 SCI altal regisztralt folyoiratban: 36
osszesitett impakt faktor®: 99,001 osszes hivatkozas szama®: 842
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 578
Magyarul konyv/monografia”: - konyvfejezet: - jegyzet: -
Idegen nyelven konyv: - konyvfejezet: 9 jegyzet: -
Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 2 MTA doktora: - levelezd tag: -  rendestag: -
Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama®: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szdma: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eldadasok szama'®: 24 poszterek szama: 28

. s . 1.
Tanacsadoi tevékenységek szama ™ -

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsdg: 3 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: -

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama'?: 8
Ebbdl doktori iskolakban oktatok szdma: 3 Doktori iskolat vezetok szama: -
Elméleti kurzusok szama'®: 10 Gyakorlati kurzusok szama: 1
TDK munkat készitd hallgatok szama: 1 Diplomamunkat: 3 PhD-t: 25
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama': 274

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 475,0 MFt
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 5 Teljes sajat bevétel: 150,0 MFt
Sajat szabadalmi, know how és szerzdi jogi bevétel': - MFt

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 8
A targyévre vonatkozo6 szerzodésallomany: 19,1 MFt

Az év folyaméan miivelt NKTH palyazat témainak szama'®: 5

NKFP: 5 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 54,2 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: - MFt
NFT témak szama'®: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: MFt

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama® 2
EU forrasbol: 2 A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 7,3 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzddésallomany: - MFt

Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama: 30
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 63,7 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™: - MFt
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VI/a. Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézet 2008. évi tevékenységének egyéb
bemutathato jellemzoi

A Qualyst Inc. korabban szabadalmaztatta azt a hepatocita szendvicskultara-eljarast, ami az
intézet kutatdsi eredményeire épiil. Ennek a modszernek a segitségével a méj mitkddése
sejtkulturaban modellezhet6. Ennek révén lehetové valik az egyes gyogyszerjeloltek
transzporterfliggé viselkedésének (felszivodas, megoszlas, Kiiiriilés) tanulmanyozasa. Az
intézet kutatéi a Solvo Biotechnoldgiai Zrt.-vel egyiittmiitkddésben az eredeti szabadalmat
meghaladd szinvonalu technologiai fejlesztést vittek véghez. Ennek eredménye a Solvo és a
Qualyst egylittmiikodésében 2008-ban piacra dobott B-CLEAR® madjszendvics-kultira kit és
vizsgalati szolgaltatas, amit Eurépaban kizarélag a Solvo forgalmaz.
— Bejelentett szabadalmak, és egyéb szabadalmi jellegii alkotasok szama: 3
o a Magyarorszagon bejelentettek: 2
o anem Magyarorszagon bejelentettek: 1
— A kutatd nék szdma: 27
o vezetd beosztasokban: 2
o nem vezetd beosztasokban: 25
— A mobilitassal kapcsolatban az intézetbdl az allasukat megtartott, munkaviszonyban levo
diplomasok koziil hat honapnal hosszabb idére tavollevék szama: 2
o Magyarorszagon
= egyetemen, kutatdintézetekben
» gazdasagi tarsasagnal
o Nem Magyarorszagon: 2
= egyetemen, kutatdintézetekben: 2
= gazdasagi tarsasagnal
— az adott intézethez érkez6 kutatok szama: 4
o 1-6 honap id6tartamra
* Magyarorszagrol
* nem Magyarorszagrol
o 6 honapnal hosszabb iddre:
* Magyarorszagrol
* nem Magyarorszagrol: 4
— Vallalati kapcsolatok
o jelentdsebb ipari partnereik felsorolasa és a kapcsolat tipusa: pl. kozos K+F,
vagy kutatasi megbizas, stb. teljesitése
K+F kutatasi megbizas:
Solvo Kft., Teva Zrt., Richter G. Nyrt., Nycomed GmbH (Németorszag),
Sigma-Aldrich GmbH (Németorszag), Alfa-Aesar Co. (Nagy Britannia)

o az intézet holdudvaréba tartozé kisvallalkozasok szama: 5
Kozos palyazatok:
Vichem Kft.,, Cyclolab Kft., Delta Informatika Kft., Gradiens Kft. Genetic
Immunity Kft.

— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:

o Az altaldnos tudomanynépszeriisité kozlemények szama: 2
o Az intézet tevékenységét népszerlsitd rendezvények szama: 2
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Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2008-ban

Uj fazisjel6l6 modszer kifejlesztése

A szerves szintetikus kémiai gyakorlatban - ipari és laboratdériumi méretekben egyarant - a
sikeres reakcio végrehajtasa a szintézis els6 1épése csupan, amit a reakcioelegy feldolgozasa
kovet. Ez a masodik folyamat — a reakciotermék tiszta allapotban torténd kinyerése — gyakran
komolyabb kihivast jelent mint maga a szintézis.

A probléma megoldasanak kézenfekvé modja, ha a feldolgozas lehetdségét integraljak a
molekulaba, vagyis Un. fazisjelold csoportokat épitenek be a célmolekulaba (ami
leggyakrabban a katalizator vagy a reagens). Ezen molekulaclem, amely akar egy szilard
hordoz6 vagy egy hidrofil, illetve hidroféb molekularészlet is lehet, nagymértékben
befolyasolja a teljes molekula kromatografias, illetve egyéb fizikai-kémiai sajatsagait, s
ezaltal annak egyszerli és olcso elvélasztasat teszi lehetdvé. Annak ellenére, hogy szdmos
fazisjeloléses technikat dolgoztak ki az elmult évtizedekben, azok mind a mai napig nem
terjedtek el széleskoriien. Ennek egyik oka a fazisjeldlt vegyiiletek magas 4ra, a masik oka
pedig a fazisjelolés miatt modosult, gyakran csdkkent reaktivitas.

Az MTA Kémiai Kutatokozpont Biomolekularis Intézetében folyd kutatasok célja egy olyan
fazisjelold modszer kifejlesztése volt, amely kikiiszoboli az eddigi modszerek gyengéit,
ugyanakkor azoknal lényegesen olcsobb. A kutatok arra torekedtek, hogy iparjogi
szempontbol is 0j, szabadalommal védhetd eljarast dolgozzanak ki. A kutatdocsoport nem az
eddigi gyakorlatnak megfeleldé, nagyméretli fazisjelolé csoportokat alkalmazta, hanem a
lehet6 legkisebbeket, mint példaul a trifluormetil-, illetve a tercier-butil-csoportokat. A Kis
méret ellenére, e csoportokat a célmolekulaba beépitve, jelentdsen ndvelhetd a lipofilitas.
Megfeleld tervezés utan szamos katalizator, illetve reagens lipofil, minimalisan fazisjeldlt
szarmazékat tudtdk eldallitani olcso, kereskedelmi forgalomban kaphaté molekularis
épitéelemekbdl (pl. tobbek kozott az olcso  3,5-bisztrifluorometil-brombenzolbol. Ezzel
parhuzamosan megfigyelték, hogy a minimalisan fluorozott vagy tercier-butilezett vegyiiletek
oldhatosaga és megoszlasi hdnyadosa sokkal érzékenyebben reagéal a viz jelenlétére, mint a
~hormal”, a gyogyszeripari szintézisekben eldallitott szerves molekuldké. Gyakorlatilag
annyira hidrofobba teszik e molekulaclemek a megjeldlt molekulakat, hogy azok a
kozonséges szerves molekuldkkal ellentétben mar nem tudnak beoldodni a vizsgalt vizes-
szerves oldoszerelegybe (mint pl. metanol, dimetil-szulfoxid vagy acetonitril). Erre a
megfigyelésre alapozva, 1j extrakciés eljarasokat fejlesztettek ki, amelyek mind
laboratoriumi, mind ipari méretekben haszndlhatok. Els6ként vezették be tobbek kozott a
korundot, a jol ismert csiszoloipari alapanyagot, a szilardfazisu extrakcios gyakorlatba.
Ezéltal lehetévé valt a fazisjelolt komponensek (katalizator, illetve reagens) szelektiv
adszorpcioval torténd eltavolitasa, ha a reakcioelegyet korundon sziirték at. Figyelembe véve
az ipar igényeit, arra torekedtek, hogy olyan folyadék-folyadék extrakcidos moddszereket is
kidolgozzanak, amelyek vizes-szerves oldoszerelegyek alkalmazasara épiilnek. A
folyamatokhoz egy uj, folyadékmembréannal ellatott, folyamatos {izemli extrakcids
berendezést (Id. az abrat) fejlesztettek ki. E kdnnyen méretndvelhetd berendezés révén,
jelentdsen csokkenthetd az extrakcids folyamatoknal alkalmazott olddszerek mennyisége.
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Folyamatos iizemi folyadék membranos extrakcios berendezés

A kutatocsoport altal kidolgozott fazisjeloléses modszert sikerrel alkalmaztdk szamos
laboratériumi és ipari, elsésorban gyogyszeripari szempontbol jelentds kémiai eljarasra. Igy
példaul megoldottak a katalizator visszaforgatasat a kiralis szekunder alkoholok szintézisekor
(CBS-redukciés eljaras), valamint tobb fazisjelolt foszfint is eléallitottak. E vegyiiletcsoport
széleskoriien alkalmazhato reagens, illetve komplexképzd ligandum; sikeriilt megoldaniuk az
aromas foszfin(oxid)ok, illetve foszfin-komplexek egyszerii és hatékony elvalasztasat a
reakcidelegybdl. A modszer alkalmazhaté a jol ismert Wittig- és a Mitsunobu-reakcidban is.
Megoldottak tovabba a keresztkapcsolasos reakciok katalizatoranak a visszaforgatdsat.

Az intézet kutatdoinak nem csupan olyan eljarast sikeriilt kifejleszteniiik, amely olcsobb,
szintetikus szempontbdol egyszeriibb, mint a korabban alkalmazott moédszerek, hanem
kornyezetvédelmi szempontok alapjan is kifejezetten elényds. A munka eredményei két
nemzetkozi szabadalom beadasat €s egy ,,spin off” véllalkozas elinditasat tettek lehetove.
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Kémiai Kutatokozpont
NANOKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri ut 59/67, 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1166, Fax: 438-1164
e-mail: erika.kalman@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu

l. A kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

A Nanokémiai és Katalizis Intézet fO kutatasi feladata 2008-ban nemzetkdzi szinvonala
tudomanyos kutatasok folytatdsa volt a nanokémia és a kataliziskutatas teriiletén, kiilonos
tekintettel a hatarfeliiletekre, az aszimmetrikus katalizisre, a nanodimenzioji részecskékre és
szerkezetekre.

A 2008. ¢évi kutatdsi feladatokon belil nagyobb hangstulyt kaptak a fém
nanorészecske/hordozd  hatarfeliiletek  szerkezetének, adszorpcios  tulajdonsigainak
megismerését célz6 kutatdsok, a feliiletek fizikai ¢és kémiai moddszerekkel végzett
funkcionalizalasa és spektroszkopiai jellemzése.

Kiemelt figyelmet forditottak azokra a heterogén katalitikus kutatasokra és fejlesztésekre,
melyek az energiaforrdsok, ezen beliil a meguajuld energiaforrasok hatékonyabb
hasznositasanak megoldasaira vonatkoznak. Katalitikus vizsgalataikkal hozza kivantak jarulni
a kornyezetvédelmi szempontbdl alapvetd jelentdségli “zold” kémiai eljarasok, valamint a
kornyezetkarositd emissziok artalmatlanitasat célzo eljarasok tudomanyos megalapozasahoz.

Az intézet feladata, hogy részt vegyen az egyetemi és a posztgradualis képzésben, valamint
tandcsadassal ¢és gyakorlati kutatdsi-fejlesztési  feladatok elvégzésével segitse a
vallalkozéasokat szakmai problémaik megoldasaban.

Tudomanyos céljait, gazdalkodasat, nemzetkozi és vallalati kapcsolatait tekintve egyarant
fontos, hogy az intézet hazai és eurdpai kutatasi palydzatokban vegyen részt és a tamogatott
palyazatokban vallalt feladatait magas szinvonalon teljesitse.

1. Az év folyaman elért kiemelkedo6 kutatasi és mas jellegii eredmények és azok
gazdasagi-tarsadalmi haszna

A nanoméretbél (1-100 nm) kovetkezd, sajatos anyagi tulajdonsagok elsddlegesen
hatarfeliileti tulajdonsagként nyilvanulnak meg. Az intézeti kutatdsi eredményeket a rokon
teriileteken, ill. egylittmiikodésben kifejtett tevékenység miatt eldnydsen harom tematikai
focsoportba gylijtve lehet bemutatni. Ezek a , Hatdrfeliileti kémia”, a ,Katalizis és
feliiletkéemia”, mely utobbi teriilet a hatarfeliileti jelenségek egy Onkényesen elkiilonitett
csoportja, valamint az ,, Uj tulajdonsdgii anyagok” témacsoport. A teriiletek, a szamos atfedés
mellett, egymast kiegészitve szorosan kapcsolodnak egymashoz.

A hatarfeliileti kémiai kutatasok 1ényegében 1) korrézidvédelmi és gyogyaszati alkalmazasok
tudomanyos megalapozasat céloztak.

A katalizis teriileten tobb energiavonatkozast téma indult vagy folytatodott, igy, a bio-
motorhajto-anyagok eldallitasanak kutatasa, tovabba a tiizel6anyag cella elektrokatalizator, a
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hidrogénel6allitas és -tisztitas kutatdsa. Ezek a munkak még kezdeti szakaszban vannak, de a
kovetkezd években varhato a témak felfutasa.

A beszamolo foglalkozik a rendezett és egységes mikro €s mezoporusos szerkezetii fém-
oxidok (szilikatok és metalloszilikatok), valamint a kiilonleges elektromos és magneses
tulajdonsagu anyagok kutatédsa teriiletén elért eredményekkel.

Az egyes témacsoportokba tovabbi kutatasok is tartoznak, amit az intézet hazai vagy
nemzetkozi résztvevok konzorciumaban, eurdpai unids vagy hazai tdmogatasu kutatési-
-fejlesztési projektek keretében végez.

Hatarfeliileti kémia
Korroziovedelem

Nanorétegeket és nanoszerkezetli anyagokat, kompozitokat allitottak eld, ill. modositottak.
Meghataroztdk az anyagok szerkezetét ¢és vizsgaltak korrozidgatldé hatékonysagukat.
Megéllapitottak, hogy az 1j, korr6zidgatldé anyagokkal és bevonatképzd eljarasokkal
kornyezetbarat, hatékony és gazdasagos korroziévédelem valdsithatd meg.

A nanorétegek (Langmuir-Blodgett film, onszervezddott molekuldris rétegek) kutatdsa és
alkalmazasa lehetové tette, hogy egyetlen molekularis vastagsagu feliileti réteggel
meggatoljak mind a kémiai, mind a mikrobiologiai korr6ziot.

Uj, amorf szerkezetli, ferroméagneses galvanbevonatokat allitottak eld és jellemeztek °"Fe és
5Sn Mossbauer-, rontgendiffraktometriai, elektrokémiai és egyéb mérésekkel. Az Sn-Co-Fe
Otvozetbevonatokra Osszefliggést talaltak a korr6zidallésag €s az eldallitdsnal alkalmazott
elektrolit dramoltatas sebessége, valamint a fazisosszetétel kozott. Az 6tvozetek nemcsak
korrozioallo bevonatként, hanem akkumulatorok elektrodjaiként is gazdasagosan
alkalmazhatok lehetnek.

Gyogydszati nanokémia

Aminosavak  oldat/szilard  hatarfeliileten  lejatszodd  adszorpcidjat  jellemezték
Osszegfrekvencia-keltési spektroszkopiaval (SFG) hidrofil TiO,, SiO, és CaF, feliileteken. Az
eredmények hozzajarulhatnak a titdn-dioxid biokompatibilitdsdnak molekuléaris szintii
értelmezéséhez, ezaltal kozvetetten segithetik az eddigieknél elényOsebb tulajdonsagu
implantatumanyagok kifejlesztését.

Daganatellenes hatdanyag csomagolasara ¢és iranyitott célbajuttatdsara liposzémas
rendszereket allitottak eld és mindsitettek. A liposzomak méreteloszlasat fényszorassal,
termikus sajatsagait nagyérzékenységii kalorimetridval mérték. Megallapitottdk, hogy a
kiindulasi foszfolipid-viz liposzoémak (teljesen hidratalt dipalmitoil-lecitin/viz rendszer)
multilamellas formaja a végso allapotban, azaz a sziikséges, bioldgiailag aktiv komponenseket
tartalmazva, zomében unilamellas rendszerré alakul.

Gyobgyszeripari tablettakon pozitronannihilacios spektroszképiai mérésekkel megallapitottak,
hogy 0Osszefiiggés van a hordozo szabadtérfogatanak valtozésa és a tabletta hatéanyag-
kibocsatasi tulajdonsagai kozott. Pontos szabadtérfogat-eloszlasokat hataroztak meg
kiilonb6z6 hordozokra.

Kutatoi raforditas: 15 10, ebbdl intézeti allomanyban: 13 £0. Becsiilt intézeti raforditas: 69
MFt, ebbdl palyazati forrds: 60 MFt.
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Katalizis és feliiletkémia
Hidrogéneldallitas, -tisztitas, tiizeléanyag-cella

Uj, aktiv, hordozés platinakatalizatorokat allitottak el a platina nano-kérnyezetének
szabalyozasaval. Az iranyitott feliileti reakciok modszerét — melynek kidolgozasa korabbi
intézeti eredmény — alkalmaztak aluminium-oxid és szilicium-dioxid hordozos 6n-platina,
kétfémes katalizatorok eldallitasara. Bizonyitottdk, hogy a katalizatorokban, még magas
ontartalom mellett is, az 0n szelektiven, a platina nanorészecskéken képez on-multiréteget. A
modszert sikerilt kiterjeszteni germanium modositora, valamint aktivszén-hordozos platina-
katalizatorokra is. Sikeriilt olyan szénhordozos oOn/platina elektrokatalizatort eldallitani,
melynek alkalmazasa a Polimer Elektrolit Membran (PEM) tipust tiizel6anyag-cellaban
bizonyult igéretesnek. Uj eredmény a feliileti fémorganikus kémia sikeres alkalmazasa aktiv-
szén hordozon.

Tobbkomponensti  katalizatorokat terveztek az etanol vizgdzos reformaldsan alapuld
hidrogéntermelésre a kombinatorikus modszer alkalmazasaval. A kifejlesztett katalizatorokon
50 %-os hidrogénhozamot értek el.

A szén-monoxid alacsony hdmérsékletli, szelektiv, preferencialis oxidacidjanak nagy a
jelent6sége a nagytisztasagi hidrogén eldallitasaban, ami a PEM-tipusu tiizeldanyag-cella
miikodéséhez sziikséges. Az utdbbi idében megkiilonboztetett figyelem irdnyul a reakcioban
aktiv arany nanokatalizatorokra.

A kombinatorikus modszer alkalmazasdval a CO oxigénes oxidaciojahoz V, Sm és Pb
tartalmd, hordozds aranykatalizatort fejlesztettek. XPS-vizsgalatokkal bizonyitottdk, hogy a
Pb Gtvozetet képez az arannyal, mig a tobbi komponens oxid forméban modositja az arany
nanokornyezetét. A katalizatoron j6 szelektivitassal szén-monoxidtél mentes hidrogént
allitottak eld.

Uj médszer dolgoztak ki arany nanorészecskék stabilizdlasara és a részecske méretének
szabalyozasara szilikagél- és aluminium-oxid hordozon. In situ Méssbauer-spektroszkopiaval
vizsgaltak az Au/SnOy-Al,O3 katalizatorok szerkezetét. Kimutattak, hogy a szén-monoxid
alacsony hoémérsékletli oxidacidos reakcidjdban az on promovedlja a hordozods
aranykatalizatort.

Aranyhordozén vas-oxid réteget alakitottak ki. Ezt az Gigynevezett ,,inverz” modellkatalizatort
XPS és SFG mérések egyiittes, in situ alkalmazasaval vizsgaltak az arany/atmenetifém-oxid
CO oxidacios katalizatorok miikddési mechanizmusanak jobb megértéséhez. Megallapitottak,
hogy a CO a vékony (2 nm-es) vas-oxid rétegen, kemiszorbealodik, de a vastagabb (8-10 nm-
es) rétegen mar nincs kimutathatdo CO adszorpcio.

Vizsgalatokat végeztek az aktiv arany nanokatalizatorok szerkezeti stabilitdsanak novelésére.
Elektron- foton- és ion spektroszkopiaval (AES, XPS, LEIS, RAIRS), valamint STM-mel
tanulmanyoztak az arany nanoszerkezetek képzOodését és sajatsagait egykristaly titan-dioxid
feliileten. Az arany mellé Mo-t vagy Rh-t adszorbealtattak. A Mo adatom elGsegitette az arany
nanoklaszterek diszrapcidjat és hdstabilitasat. A Rh adatom, amellett, hogy az arany
szemcséket nanoméretben stabilizalta, megndvelte az egyes nanoklaszterek térfogatat.

Figyelemre méltdbak a Mo,C katalitikus és feliileti sajatsdgainak vizsgélataban elért ujabb
eredmények. A szénhordozo feliiletén létrehozott Mo,C nanorészecskék a nemesfémeknél
katalitikusan aktivabb ¢és stabilisabb feliileti fazisnak bizonyultak hidrogéneldallitasban
etanolbol, metanolbol, illetve dimetil-éterb6l. Elektron-spektroszkopiai modszerekkel
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feltartak a Mo,C/Mo(100) feliileten lejatszodo reakciok primér 1épéseit és a feliileten képzddo
gyokok atalakulasanak irdnyat.

Nitrogen-oxidok szelektiv katalitikus redukaldsa

A nitrogen-oxid szelektiv Kkatalitikus redukalasanak mechanizmusat tanulmanyoztak
metannal, nagy oxigéntartalmu gazelegyben nitrogénné, indiumot, illetve indiumot ¢&s
palladiumot tartalmazo zeolitkatalizatorokon. Pontositottdk a zeolitok és az In,O3 kozott
lejatsz6dd un. reduktiv, szilard fazisti ioncserefolyamat mechanizmusat. Megéllapitottak,
hogy az a szelektivebb In-zeolit katalizator, melynek In redoxi-centrumai Ilényegesen
konnyebben oxidalhatok nitrogén-monoxiddal mint oxigénnel.

Fotokaralitikus oxiddcio

Titantartalmit MCM-41 tipusu mezoporusos szilicium-dioxid anyagokat allitottak eld
hidrotermalis és szol-gél tipusu szintézissel, valamint MCM-41 szintézissel és impregnalassal.
Az anyagokat katalizatorként hasznaltak viz 2,4,6-triklor-fenol szennyezdjének fotokatalitikus
oxidativ lebontasdban. Valdsziniisitették, hogy a katalizatorok aktivitdisban megnyilvanulo
kiilonboz6sége a titan diszperzitas kiilonboz6ségébdl kovetkezik és az elektron-elektron lyuk
rekombinacio sebességével lehet kapcsolatban.

Aszimmetrikus katalizis

A kirélis indukcid, illetve a szubsztratum-specifikussag eredetének leirdsara kordbban
kidolgozték az tigynevezett “arnyékolo hatas modellt” (“Shielding Effect Model”). A modell
lIényege a reakcioba 1ép0 prokiralis molekula és a kirdlis modosito kozott a folyadéktazisban
végbemend komplexképzddés. A cinkonidin - Pt/Al,O3 heterogén katalitikus rendszereket nem
csak a magas optikai (> 90%) hozam, hanem a kiralis templat hatasara fellépd
sebességnovekedes is jellemzi. A sebességndvekedes eredetét magyarazo tijabb
elképzelésekben a cinkona alkaloid szerepe minddssze a katalitikusan aktiv fém
mérgezddésének megakadalyozasa. Bizonyitottak, hogy a jelenség ennél dsszetettebb,
kialakulasédhoz a szubsztratum-modositd kolcsonhatasok is hozzajarulnak. Az optikai hozam
¢és reakciosebesség novekedésérdl kimutattak, hogy az a cinkonidin dimer-monomer
egyensuly eltolodasaval hozhat6d sszefliggésbe.

Kutatoi raforditas: 17 10, ebbdl intézeti allomanyban: 15 £0. Becsiilt intézeti raforditas: 76
MFt, ebbdl palydzati raforditds: 5,2 MFt.

Uj tulajdonsagi anyagok

Réamutattak, hogy a szamitastechnikdban alkalmazhatd, kolosszalis magneses ellenallasu
Lag gSro2C01-xFexOs (x = 0 - 0,3) perovszkitok fajlagos elektromos ellenallasanak és magneses
ellenallasanak homérsékletfiiggése azt az elképzelést tdmasztja ald, hogy ezen anyagok olyan
granuléris szerkezettel birnak, amelyben a nanoméretli fémes, és egyben ferromagneses,
tartomanyokat szigeteld tartomanyok valasztjak el egymastol.

Els6ként sikeriilt kimutatniuk az o-vas részleges amorfiziaciojat kisenergidju nehézion
besugarzas (ionimplantdcio) hatasdra. Vasfeliiletre 14 nm vastagsagu 57Fe-rétege‘[
parologtattak. Konverzios elektron Mossbauer-mérések eredményeivel bizonyitottdk, hogy 80
keV energiaju Ar-ionokkal torténd bombézas hatasara az °'Fe-rétegben 15%-ban amorf vas
keletkezik.
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A Fe(lll)-ion szerkezetét vizsgaltak erésen bazikus (pH>13), taltelitett NaOH vizes oldataban
Mossbauer-spektroszkopia, EXAFS, XANES ¢és UV-spektroszkopia segitségével. Az
oldatban megjelené mikrokristalyok 1j, eddig még nem azonositott fazist képeztek.
Megallapitottak, hogy a Fe(Ill) a komplex séban oktaéderes, mig az oldatban tetraéderes
koordindcidban van.

Vas-ftalocianinok pirolizisével szén nanocsoveket allitottak el6. Kimutattdk, hogy a
szénrétegek kozott olyan oxigén-képzddmény keletkezhet, melyre hdémérsékletfiiggd
spinatmenet jellemzo.

Kimutattak, hogy a K* -ionok a réteges szerkezetii szilikatasvany glaukonitok rétegei kozé a
glaukonitosodds folyamatiban épiilnek be. A beépiilést az teszi lehetové, hogy a récs
oktaéderes Al** -ionjai részben Fe**-(és kisebb mértékben Fe**-)-ionokra cserélddnek.

Szilicium vazatomok izomorf helyettesitésével bortartalmi zeolitanaldég MFI-szerkezetii
anyagokat és membrant szintetizaltak.

Egységes méretli mikro- és mezoporusok rendezett hierarchikus rendszerét tartalmazé6 MCM-
22/MCM-41 kompozit anyagot szintetizaltak. Kimutattak, hogy az 1) anyag el6nyos
adszorbens és katalizator, mivel anyagtranszport tulajdonsaga kedvez6bb, mint az MCM-22
zeolité.

Kutatoi raforditas: 5 16, ebbdl intézeti allomanyban: 4 £6. Becsiilt intézeti raforditdas: 24 MFt,
ebbol palyazati raforditas: 4 MFt.

I11.  Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Az intézet eredményes egyiittmikodést folytat a hazai egyetemekkel, mas akadémiai
intézetekkel, valamint iparvallalatokkal.

Az egyetemekkel vald egylittmiikddés kiterjed a kozos kutatdsokra, valamint az Intézet
kutatdinak részvételére az egyetemi oktatdsban, doktori iskoldkban, a PhD hallgatok
témavezetésére €s a mindsitési eljarasokra. Az egyiittmiikddés kiilondsen aktiv az E6tvos
Lorand Tudomanyegyetemmel (ELTE), a Szegedi Tudomanyegyetemmel (SzTE), a
Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomany Egyetemmel (BME), a Pannon Egyetemmel és a
Semmelweis Egyetemmel.

Az egyetemi kutatokkal 6sszesen 27 koz0s publikaciot jelentettek meg 2008-ban.

A Kkiterjedt egyetemi kapcsolatok egy része abbodl ered, hogy az intézet Nuklearis Kémiai
Laboratériuma és Reakciokinetikai Laboratériuma az ELTE-n, illetve a SzTE-en, az
egyetemmel szoros kapcsolatot tartva végzi munkajat. A laboratoriumok a spektroszkopiai,
ill. nukleéris kémiai szerkezetvizsgalati modszerek elméletét és gyakorlatat nagy oraszamban
oktatjak.

A Nukleédris Kémiai Laboratorium a Mossbauer-spektroszkopiat és a pozitron annihilacios
spektroszkopiat az ELTE Kémiai-, Fizikai-, Foldrajz és Foldtudomanyi-, tovabba a Biologiai
Intézetével egyiittmiikddve hasznalja. A laboratorium a Kémiai Intézettel kozdsen a biologiai
¢és kornyezetvédelmi szempontbol érdekes vas- és 6n komplexek reakciot vizsgalja, valamint
elektrokémiailag eldallitott 6tvozetbevonatokat tanulményoz. A Fizikai Intézettel kozdsen a
nagyenergiaji nehézion besugarzas hatdsanak mérésével foglalkoznak, a Foldrajz- és
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Foldtudomanyi Intézettel egyiitt glaukonitokat és egyéb agyagasvanyokat vizsgalnak, a
Biologiai Intézettel pedig ndvényélettani kutatdsokat folytatnak. Az egylittmikodés
eredményességét szamos, egyetemi tarsszerzOséggel sziiletett kozlemény igazolja. A
Semmelweis Egyetem kutatasait a gyogyszertablettak porozitisa és hatdanyag-leadasa kozotti
Osszefliggés vizsgalataval segitik. Az SzTE Kémiai Intézetével egylittmiikddve a vas
szerkezetvaltozasaival foglalkoznak extrémen lugos vizes oldatokban. A Pannon Egyetem
Kémiai Intézetével kooperdlva, a Paksi Atomerdmil Zrt. megbizasat teljesitve, atomerémiivi
gozfejlesztok  korrézidos  jelenségeit tanulményozzédk. A  vizsgalatok eredményei
meghatarozoak lehetnek az erdmi élettartam-hosszabbitési tervei szempontjabol.

Az intézet a BME-vel egylittmiikodve 1j, a levegd oxigén- és nitrogéntartalmanak adszorpcios
szétvalasztasara alkalmas, oxigénadszorpcidra szelektiv szén adszorbensek eldallitdsat és
tulajdonsagait tanulmanyozta fa alapanyag termokémiai aktivalasaval.

A Pannon Egyetem oktatasi feladataiban valo részvétel mellett az intézet az egyetem Kémiai
Intézetével motorhajté anyagok eldallitasa és finomitasa katalitikus eljarasokkal témakdrben
dolgozik egyiitt.

Az intézet egylittmiikodése hagyomanyosan jo az MTA Izotopkutatd Intézetével (MTA IKI).
Kooperacioban Mossbauer spektroszkopia segitségével réteges szerkezetti Me**-foszfatokat
vizsgalnak, tovabba az 6n allapotat hordozos Sn, Sn-Pt és Sn-Au katalizdtorokban. OTKA-
tdmogatastt kozoOs kutatdsi projektek keretében inverz oxid/fém katalizator modell-
rendszereket tanulmédnyoznak, illetve vassal izomorf mddon szubsztitudlt, herarchikus
porusrendszerii, MFI szerkezetli zeolitanalog anyagokat szintetizalnak és jellemeznek.

Haromoldali, nemzetkdzi és magyar vallalati (Bogdanypetrol Kft.) egyiittmiikddésben
kétfémes katalizatorokat optimalizéltak olajok egy Iépésben torténd aromas- ¢&s
kénmentesitésére.

A JOSAB Hungary Kft. megbizasara szelektiv adszorbenst fejlesztettek ki viz
arzénmentesitésére.

Az intézet talnyomorészt K-+F-palyazati projektjei konzorcialis ipari partnereivel all
kapcsolatban. Jelentdsebb partnerei: MOL Rt., Paksi Atomerdmii Zrt., MAL Rt., KEMIKAL
Rt., Festékipari Kutatdo Kft., SzIKKTI Kft., BAYATI, Bay Zoltin Anyagtudoményi ¢&s
Technologiai Intézet, TKI-Ferrit Kft., Megapharma Kft.,, TMP Titanium Metal Processing
Kereskedelmi és Szolgaltato Kft, Egrokorr Rt., Poli-Farbe Vegyipari Kft., Elastico Kft.,
Nanochem Kft., Metal-Art Nemesfém Ipari Rt., S-Metalltech 98 Anyagtechnologiai Kutatd
Fejlesztd és Szolgaltato Kit.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet hagyomanyosan szdmos eredményes nemzetkozi tudoményos egyiittmiikodést
folytat. A kapcsolatoknak TéT-egylittmiikddeési, ill. kétoldalt, akadémidk kozotti szerzodések
adnak keretet. Az intézet kutatoi koziil 6sszesen 106-an vettek részt kiilfoldi tanulméanytton,
ill. konferencian, ebbdl 6ten MTA-egyezményes témaban. Nemzetkozi konferencidkon 66
eldadast tartottak.

A TeéT Alapitvany tdmogatasaval, a CNRS Le Mans-1  Szilardtestfizikai
Kutatolaboratoriummal (Franciaorszag) egyiittmiikodve “Maégneses ellenallast mutatd
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perovszkitok és biologiailag fontos vegyliletek vizsgalata Mossbauer-spektroszkdpiaval”
témaban folyik kutatds. A kolosszalis magneses ellenallast mutaté mintasorozatokon részletes
Mossbauer-mérések torténtek 78 K és 300 K kozott, valamint alacsony hdmérsékleten és nagy
kiils6 magneses térben. A kutatds eredményeibdl 3 kézlemény sziiletett.

A TéET Alapitvany tdmogatasaval, az Olomiiczi Egyetemmel (Csehorszag) egyiittmiikodve
“Biologiai és kornyezetvédelmi szempontbol jelentdés vas- €s on komplexek reakcidinak
Mossbauer-spektroszkopiai  vizsgalata” ciml téman dolgoznak. A 2008-ban indult
egylittmiikodés a hasonldo cimii OTKA-projekthez kapcsolodik. A kozds eredményeket
nemzetkozi konferencia eldadasban mutattak be.

A TéET Alapitvany tamogatasaval, a Buenos Aires-i Egyetemmel “Karbid katalizatorok
vizsgalata” témaban mukodnek egyiitt. A kozos munka eredményeibdl egy publikacid
sziiletett.

A TéT Alapitvany tamogatja, a “Hordozds Pd katalizatorok vizsgalata in situ modszerekkel”
cimii témaban, egyiittmiikodés kialakitasat a Bécsi Miszaki Egyetemmel. Az egyiittmiikdo
partnerek kozosen ERA Chemistry palyazatot nyujtottak be.

Az MTA ¢és a Bolgar Tudomanyos Akadémia (BTA) kétoldali egyezmény alapjan tdmogatja
a “Mikro- és mezopoérusos szilikatok szerkezeti és savas tulajdonsdgainak moddositasa és
alkalmazasuk katalizator és adszorbens anyagként” cimi kutatast. Az intézet egyiittmikodd
partnere a BTA Szerves Kémiai Intézete (Szofia). A kozds munka eredményeként 4
kozlemény sziiletett.

Az MTA és a Roman Tudomanyos Akadémia (RTA) kétoldalu egyezmény alapjan tdmogatja
az “Aktiv fém-oxid katalizatorok vizsgalata kiilonboz6é reakcidokoriilmények kozott in situ
modszerekkel” cimii kutatdsi témat. Az egylittmiikodo partner az ,,I. G. Margulescu” Fizikai-
kémiai Intézet (Bukarest). A k6z6s munka eredménye egy konferencia-eldadas.

Az MTA ¢és az Egyiptomi Tudomanyos Akadémia (ETA) kétoldalu egyezmény alapjan
tdmogatja a “Olajfinomitdi szennyvizek szennyezdinek fotokatalitikus lebontdsa” cimii
kutatasi témat. Az egylittmiikodé partner az Egyiptomi Petréleum Kutatd Intézet (EPRI,
Kaird). A kozos munka eredményeibdl konferencia és szeminariumi eléadasok hangzottak el,
¢és kozlemény is késziilt.

Az MTA ¢és a spanyol CSIC kétoldalli egyezmény alapjan tamogatja a ,,Nagyateresztd és
kombinatorikus moddszerek alkalmazasa a heterogén katalizisben” cimti kutatési
egylttmiikodést. A partnerintézmény a Miiszaki Kémiai Intézet (UPV-CSIC, Valencia).
Tobbkomponensti, Au/Al,O3 alapu katalizatorokat terveznek CO preferencialis oxidaciojara.
Az egyezmény alapjan tamogatast kap a “Hordozds aranykatalizatorok eldallitasa és
felhasznalasa oxidacids reakcidokban” cimil kutatas. Az egyiittmiikodd partner a Katalizis és
Petrolkémiai Intézet (Madrid). A kutatds eredményeibdl 2008-ban konferencidn eldadast
tartottak és 2 kozleményt jelentettek meg.

Az MTA és az Orosz Tudomanyos Akadémia (OTA) kétoldalu egyezmény alapjan tamogatja
a “Immobilizélt heteropolisavak (HPA) és fémorganikus vegyiiletek alkalmazasa szerves
szintézisekben” cimi kutatasi egylittmiikodést. Az egylittmikodd partner a Boreskov
Katalizis Intézet (Novoszibirszk). Az egyezmény alapjan tdmogatast kap a “Novényi és
bakterialis metabolitok fémekkel vald kolcsonhatasanak vizsgalata”. Az egyiittmikodo
partner a Biokémiai és Novényélettani Kutatointézet (Szaratov). Megvizsgaltak és leirtak a
vas(l11)-komplex képzoédésének és redukciojanak mechanizmusat az indol-3-karbonsavat,
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ecetsavat, propionsavat, illetve butansavat tartalmazo vizes oldatokban. A glutamin-szintetaz
enzim *'Co emisszids Mossbauer-vizsgalataval megallapitottak, hogy a két kation-kotéhely
nem azonos affinitassal koti meg a Co”* ionokat. A kutatasi eredményekrdl két kozleményt
jelentettek meg.

Az MTA-OTKA-NSF mobilitdsi tdmogatdsaval a Floridai Technologiai Intézettel
(Melbourne, FL) egyiittmikodve “A Fe-EDTE ¢és rokon komplexek hidrogén-peroxidos
oxidacidja mechanizmusanak a vizsgalata” ciml téman dolgoztak. Kozdsen 3 publikaciot
jelentettek meg.

Kiilon tdmogatasban nem részesiild, kutatéi kezdeményezésli egyiittmiikodések folytak a
Glasgow-i Caledonia Egyetemmel, japan egyetemekkel (Tokio-, Kinki- és Ube), a Kolozsvari
BB Egyetemmel, a Philadelphiai Drexel, a Braziliai (Brasilia), a Sao Paolo-i Miiszaki és a
Szofiai Egyetemmel, valamint a Dubnai EAI Magreakciok Laboratoriumaval. Ezekben az
egylittmiikodésekben 13 kdzlemény sziiletett.

Az intézet tobb kiilfoldi cég kutatasi-fejlesztési megbizasain is dolgozott. A Libiai Petroleum
Intézet (Tripoli) megbizasara uj, homogén katalitikus rendszert fejlesztett ki dizelolajok enyhe
kortilmények kozotti oxidativ deszulfurdlasara. A Procter & Gamble Co. megbizasara
krommentes, promovealt rézalapu katalizatorokat fejlesztettek ki zsirsav észterek alkoholla
torténd hidrogenoliziséhez.

IV.  Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Hatarfeliileti kémia
Korroziovedelem

NANOLAKK — Tobbfunkcios nanokompozitok festékipari alkalmazasokra. (JEDLIK projekt;
szama: OM-00061/2007) A szol-gél technologiaval eléallitott, aluminium-oxiddal kombinalt
titan-dioxid kompozitok eldallitasa lehetévé teszi a TiO, pigmenthez hasonld feddképességti,
korr6ziogatlo hatasu termék eldallitasat.

Gyodgyaszati nanokémia

EXCELL - Exploring Cellular Dynamics at Nanoscale (Sejtdinamika kutatas a
nanotartomanyban, EU kivalosagi halozat (NoE) szama: FP7, CP-FP 214706-2) A projekt
célja annak megértése, hogy nanoszerkezetek sejtekbe vald beillesztése vagy sejtek/szévetek
nanoszerkezetekkel vald kontaktusa miképpen befolyédsolja a sejtfunkciot és a molekularis
gépezetet (pl. gén €s fehérje expresszid, metabolizmus, fiziologiai valaszok stb.).

MAGNESOM - Magneses nanorészecskéket tartalmazo liposzomak fejlesztése, vizsgalata
biomedicindlis, elsdsorban lokalizalt hipotermids alkalmazasokra. (JEDLIK projekt; szama:
OM-00076/2005). Nanorészecskékhez kotott, molekularisan célzott, daganatellenes jelatviteli
gyogyszerhatoanyag ¢és kapcsolodd diagnosztika integralt fejlesztése (lasd még a Il
fejezetben).
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Katalizis és feliiletkémia

UJBIOGO — Ujgeneracids biohajtoéanyagok (elsésorban biogazolaj) kifejlesztése. (JEDLIK
projekt; szama: NKFP-A2-2006-0034) Eljarast fejlesztettek dizelolaj tipust, nagy
cetanszamu, kornyezetbarat (kénmentes), cseppfolyds bio-motorhajto-anyag eldallitasara
ndvényolaj katalitikus hidrokonverzidjaval.

Uj tulajdonsagii anyagok

POLYCOND - Creating competitive edge for the European POLYmer processing industry
driving new added-value products with CONDucting polymers. (EU integralt projekt; szama:
FP6 NMP2-CT-2005-515835) Az eurdpai polimerfeldolgozo ipar versenyképes dgazatanak
megteremtése Uj, nagy hozzdadott értékkel jellemezhetd vezetOképes polimer termékek
kifejlesztésével. A projekt célja az eurdpai polimerfeldolgozo ipar nagy értékii, vezetoképes
polimer termékeket eldallitd, versenyképes agazatdnak megteremtése. A polimer/nanocsd
kompozitokbol elkészitették néhany kereskedelmi termék prototipusat.

N2P - Flexible production technologies and equipment based on atmospheric pressure plasma
processing for 3D nano structured surfaces (Atmoszférikus plazmakémiai levalasztason
alapuld rugalmas gyartastechnologia és berendezések 3D nanoszerkezetli feliiletek
eloallitasara. (Nagyléptéki EU integralt projekt; szama: FP7, CP-IP 214134-2, N2P). A
nanostrukturalasa terén; tudomanyos, alkalmazott és ipari teriileten egyarant. Az 1ij, nagy
ateresztoképességli, technoldgiai lancba illeszthetd, atmoszférikus nyomason miikodd
plazmalevalasztasos technoldgiak kifejlesztése a napenergidra alapozott energiatermelés
és az energiatarolo eszkozok fejlesztése teriiletén jelenthet attorést: elsésorban 3D-ben
rendezett szén nanocsovek felhasznalasaval.

ALMAACID - L-almasav alapu biopolimerek eldallitasa és azok felhasznalasi lehetdségei a
gyogyaszatban és élelmiszeriparban. (JEDLIK projekt; szama: OM-00162/2007) A
természetes alapu, almasavbol kiinduld polimer eldéllitdsa azért fontos, mert alkalmazasi
lehetdségei igen széleskortiek (pl. felszivodd sebkotozés). A homo- ¢€s kopolimer
eldallitasahoz sikeriilt egy nem-mérgez6 katalizatort kidolgozniuk.

V. Az év folyaman megjelent jelentésebb publikaciok szabadalmak és mas
bemutathat6 eredmények

1. Alagta A, Felhdsi I, Bertoti I, Kalman E: Corrosion protection properties of hydroxamic
acid self-assembled monolayer on carbon steel, CORROSION SCIENCE 50(6): 1644-
1649 (2008)

2. Somodi F, Borbath I, Hegediis M, Tompos A, Saj6 IE, Szegedi A, Rojs S, Fierro JLG,
Margitfalvi JL: Modified preparation method for highly active Au/SiO(2) catalysts used
in CO oxidation, APPLIED CATALYSIS A-GENERAL 347(2): 216-222 (2008)

3. Paszti Z, Keszthelyi T, Hakkel O, Guczi L: Adsorption of amino acids on hydrophilic
surfaces, JOURNAL OF PHYSICS-CONDENSED MATTER 20(22): 224014 (2008)
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Solt H, Lényi F, Mihalyi RM, Valyon J, Gutierrez LB, Miro EE: A mechanistic study of
the solid-state reactions of H-mordenite with indium(0) and indium(lI1)oxide, JOURNAL
OF PHYSICAL CHEMISTRY C 112(49): 19423-19430 (2008)

Kuzmann E, Stichleutner S, Homonnay Z, Vértes A, Paszterndk A, Nagy F, Felhdsi I,
Pet6 G, Telegdi J, Kalman E: Amorphous iron formation due to low energy heavy ion
implantation in evaporated Fe-57 thin films, JOURNAL OF RADIOANALYTICAL
AND NUCLEAR CHEMISTRY 277(3): 699-702 (2008)

Ovari L, Bugyi L, Majzik Zs, Berko A, Kiss J: Surface structure and composition of Au-
Rh bimetallic nanoclusters on TiO,(1 1 0): a LEIS and STM study, JOURNAL OF
PHYSICAL CHEMISTRY C 112, 18011-18016 (2008)

Romanszki L, Telegdi J, Kalman E: Comparative study of Langmuir- and Langmuir-
Blodgett layers of amphiphilic carboxylic- and hydroxamic acids, COLLOIDS AND
SURFACES A-PHYSICOCHEMICAL AND ENGINEERING ASPECTS 321(1-3): 20-
28 (2008)

Farkas AP, Kods A, Bugyi L, Solymosi F: Adsorption and reaction of methyl and ethyl

iodide on potassium-promoted Mo,C/Mo(1 0 0) surface, JOURNAL OF PHYSICAL
CHEMISTRY C, 112: 18502-18509 (2008)
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V1. A kutatohely 2008. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

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

Atlaglétszam®: 93 Ebbél kutato®: 60

PhD, kandidatus: 26 ~ MTA doktora: 6 levelez6 tag: - rendes tag: -

35 év alatti, intézeti allomanyban levd fiatal kutatok szama:

Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismeretterjeszté) publikacié szama® 78
Az év folyaméan megjelent Gsszes tudomanyos publikacié szama®: 77

Ebbél impakt faktoros publikacio magyarul: - idegen nyelven: 50
nemzetkdzi egyiittmikddés keretében: 26 SCI altal regisztralt folyoiratban: 50
osszesitett impakt faktor®: 77,242 osszes hivatkozas szama®: 539
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 412
Magyarul konyv/monografia”: - konyvfejezet: 1 jegyzet: -
Idegen nyelven konyv: - konyvfejezet: 12 jegyzet: -
Tud. fokozat megszerzése®: PhD: 6 MTA doktora: - levelezé tag: -  rendes tag: -
Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama®: 1 ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szdma: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eléadasok szama': 39 poszterek szama: 27

. s . 1.
Tanacsadoi tevékenységek szama ™ -

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 11 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 19

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama'®: 10
Ebbdl doktori iskolakban oktatok szdma: 3 Doktori iskolat vezetok szama: -
Elméleti kurzusok szama™: 11 Gyakorlati kurzusok szama: 5
TDK munkat készitd hallgatok szama: 1 Diplomamunkat: - PhD-t: 16
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott orak szama'®: 415

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 481,0
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 4 Teljes sajat bevétel: 400,0
Sajat szabadalmi, know how és szerzéi jogi bevétel': 12,8

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 11
A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: 33,3

Az év folyaméan miivelt NKTH palyazat témainak szama'®: 11

NKFP: 11 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 164,6
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: -
NFT témak szama™: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: -

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama® 8
EU forrasbol: 7 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 108,8
Egyéb: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 2,4

Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama: 52
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 80,0

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™: -

MFt
MFt
MFt

MFt

MFt
MFt

MFt

MFt
MFt

MFt
MFt
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Az MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriiletei 2008-ban

Korroziogatlo molekularis bevonatok

A korréozido a gazdasag minden teriiletén folyamatosan komoly karokat okoz. A Kémiai
Kutatokézpont Nanokémiai és Katalizis Intézete kutatasainak egyik fontos teriilete a korr6zio
valamennyi formajanak minél kevesebb anyag felhasznalasaval és minél hatékonyabban
torténd gatlasa. El6ny0s hatast sikeriilt elérnitik amfifil, azaz hidrofil- és lipofil-részt egyarant
tartalmaz6 molekulakbol fémfelilleteken kialakitott molekularis nanorétegekkel. A
korr6ziogatlas alkalmas kémiai és fizikai paramétereinek megvalasztasat a Langmuir-Blodgett
(LB) rétegek kutatasaval, a nagykiterjedésli nanorétegek kialakitasat pedig a molekularis
onszervezddés vizsgalata révén elért eredmények tették lehetdvé. Megallapitottdk, hogy a vas
és a réz felszinén az amfifil foszfonsavbol vagy hidroxamsavbol [RP(O)(OH),, illetve R-CO-
NH-OH, ahol R jelentése szerves molekularész, példaul szénhidrogén-csoport] kialakitott
nanofilm mind a kémiai, mind az elektrokémiai korréziot hatékonyan gatolja, ugyanakkor a
mikrobiologiai korr6zid gatlasara elsdsorban az amfifil hidroxdmsavbol kialakitott nanoréteg
bizonyult alkalmasnak (lasd az abrat).

Réteg nélkiil Foszfonsav LB réteggel

Onszervezddott Hidroxamsav LB réteggel
hidroxdmsav réteggel

Az amfifil molekularis bevonatok hatasa a mikrobialis korréziot okozo
mikoorganizmusokra. Epifluoreszcens mikroszkopos felvételek hiitdvizzel hosszu idon
at érintkezett vas felszinérdl. A mikroorganizmusokat a képen sarga foltok jelenitik meg.
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Modositott szén nanocsovekkel adalékolt vezeto polimerek

Kiilonleges tulajdonsagaik révén a szén nanocsdvek 1Uj kompozit anyagok kedvezd
tulajdonsagokat biztositdé komponensei lehetnek. A Kémiai Kutatokézpont Nanokémiai és
Katalizis Intézetében folytatott kutatasok célja olyan eljaras kidolgozasa volt, amely elGsegiti
a szén nanocsovek diszpergalhatdsagat kiilonféle készitményekben, elsésorban polimerekben,
a sz¢én feliiletének egyszerti modositasaval.

A szén nanocsovek erdsen apolaris jellegli anyagok, mivel feliiletiik nem hordoz funkcios
csoportokat. Ahhoz, hogy megfeleld kolcsonhatast érjlink el a szén nanocsé és a kompozit f6
tomegét add anyag kozott, a nanocsdvek feliiletén funkcids csoportokat kell kialakitani. A
kompozit homogenitasa elsdsorban a modositd funkcidés csoportokon mulik. Apolaris
kozegben a hidrofob csoportokkal modositott szén nanocsovet lehet jol eloszlatni, polaris
szerkezeti anyagba pedig a hidrofillé tett szén nanocsovet célszerli bekeverni.

Polimeradalékként a szén nanocsovek, amellett hogy javithatjdk a polimer mechanikai
tulajdonsagait, elektromos vezetdvé is tehetik a polimert.

A Kkisérleteket egy az EU-altal tdmogatott konzorcium tagjaként végezték. A modositott
nanocsOveket szerkezeti polimerbe dolgoztak be (1. abra). A fejlesztés eredményeként
termékmintékat allitottak eld (2. dbra).

1. abra
Szén nanocsével adalékolt poliuretan pasztazo elektron mikroszkopos felvétele
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2. abra
Szén nanocsével adalékolt vezetd polimer termékek
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Kémiai Kutatokozpont
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67, 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1120, Fax: 438-1100/276 m.
e-mail: kubinyi@chemres.hu, honlap: www.chemres.hu

I. A kutatohely fo feladatai a beszamolasi évben

Az intézet alapveto feladata: nemzetkdzi szinvonaltl tudomanyos kutatasok végzése a molekulak
¢s a szupramolekularis szerkezetek, valamint anyagtudomanyi és bioldgiai vonatkozasu
Osszetett rendszerek sajatsdgainak kiilonbozd spektroszkopiai és diffrakcios mérési
modszerekkel, tovabba elméleti kémiai vizsgalatokkal torténd feltarasara.

Az intézet feladatai kozé tartoztak még a kovetkezok: részvétel az egyetemi oktatasban €s a
posztgradualis képzésben, szakmai tandcsadas, valamint hozzéjarulds mas kutatohelyek
kutatasi-fejlesztési feladatainak elvégzéséhez. 2008-ban az intézet Ossztevékenységében
jelent6s hanyadot képviselt a mas hazai, egyetemi és kutatointézeti témakhoz kapcsolodo,
kémiai szerkezetkutatési feladatokban valo részvétel is. A kutatohely szdmos témaban folytat
meghatarozo jelentdségli tudomanyos egyiittmikodéseket a Kutatokdozpont Biomolekularis
Kémiai, valamint Nanokémiai és Katalizis Intézetével.

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

ESR-spektroszkopiai kutatasok

Paramagneses fullerénvazas vegyiiletek €s egyéb nano-strukturak magneses tulajdonsagainak
vizsgélata soran, sikeresen kapszuldztak magneses fulleréneket egyfali nanocsdvekben.
Megallapitottdk, hogy a nanocsovekben a N@Cgo stabilabb mint kristalyos Cgo maétrixban,
azaz az atomi nitrogén magasabb homérsékleten tud Kiszabadulni. A N@Cg nanocsébe
agyazott formdja esetén, a nanocs® vezetési elektronjaival vald kolcsonhatas miatt,
lényegesen rovidebb T; relaxacids id6 észlelhetd.

Kutatoi raforditas: 4 16, ebbdl intézeti allomanyban: 2 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 6 M Ft,
ebbol palyazati forras: 2 MFt.

Lézerspektroszkopiai kutatasok

Uj, szupramolekularis komplexet allitottak el egy gyogyaszati szempontbol fontos
izokinolinvazas alkaloid, a berberin és a kukurbit[7]uril merev makrociklusos vegyiilet
onszervezddésével. Kimutattdk, hogy a szupramolekula képzddése szokatlanul nagy mérték,
kb. 500-szoros fluoreszcenciaintenzitas novekedést okoz, ami jol hasznosithatd analitikai
eljarasok kifejlesztésére. A berberin—kukurbit[7]uril komplex stabilitasi allanddjanak jelentds
csokkenéset tapasztaltdk natriumionok és alkilimidazolium tipust ionfolyadékok hatésara.
Kutatoi raforditas: 3 16, ebbdl intézeti allomanyban: 3 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 4 MFt,
ebbol palyazati forras: 2,3 MFt.
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Meghataroztak 1j, optikai szenzorokban alkalmazhatd, kiralis, szupramolekularis receptorok
komplexképzési reakcidinak jellemzoit (egyensulyi dallanddk, enantioszelektivitas,
CD-spektroszkopiai kisérletekkel és elméleti kémiai szamitasokkal.

Tanulméanyoztdk a molekuldk sztérikus sajatsdganak a fémkomplexek Onszervezddési
reakcidjdban  torténd megnyilvanulasat. Kimutattdk, hogy egy 1), termindlis
piridilcsoportokat, valamint lanck6zi iminonitrogéneket tartalmazd ligandum primer
koordinaciés helye, az iminonitrogéneknél fellépd kelateffektus ellenére is, a sztérikusan
kevésbé gatolt piridilcsoport. Megallapitottak azt is, hogy két kiilonb6zo térigényli komplex
jelenlétében ezek méret szerinti szelektiv koordinacoja valdésul meg.

Kutatoi raforditas: 5 16, ebbdl intézeti dllomanyban: 5 £6. Becsiilt intézeti raforditdas: 6 MFt,
ebbol palyazati forras: 2 MFt.

Az eddig szintetizalt mintegy 180 zeolitvaz koziil csupan harom szerkezet mutatott kiralis
tulajdonsagokat. Két 0j, porozus, tetraéderes vaza (SU-32 és SU-15 fantdzianevii; SU-32:
[HgNCH(CHg)g][GE5.288i4.72020], ill. SU-15: [H3NCH(CH3)2][GE5,905i4,10020] Osszetételll)
szilicium-germanatot szintetizaltak, ¢és megallapitottdk, hogy az SU-32 A-polimorf
moddosulatanak belsd kiralis szerkezete van. A szerkezetet szabalyoz6 agens, a diizopropil-
amin termikus eltavolitdsat egy-egy 80-100 pm-es atmérdjii egykristaly FTIR-
-mikroszkopids vizsgalataval kovették a homérséklet fliggvényében. Megallapitottak, hogy az
SU-15 mintabol 300 °C-nal, mig a SU-32 zeolitbol 400°C-on teljesen tavozott a diizopropil-
amin, ill. annak kiilonb6z6 bomlastermékei, ugyanakkor a zeolitszerkezet sértetlen maradt.
Tovébbfejlesztették az infravords spektrumok savpolarizacios iranyainak meghatarozasara az
eldz6 években kifejlesztett kisérleti/elméleti kombinalt modszert, amely anizotrop (nematikus
folyadékkristalyos) oldatok polarizalt IR-spektrumainak mérésén és a molekularezgések
elméleti szamitasan alapul. Az oldatban uniaxialisan orientalt molekuldk iranyfiiggd spektralis
sajatsagait a szabad molekulara, illetve a kozeghatast is figyelembe vevd (szolvatacios)
modellekre vonatkozo szamitdsokkal kozelitették. Aszimmetrikus naftalin-izotopologok
vizsgélataval kimutattak, hogy az elméleti predikciok mar kozepes szintli DFT-szamitasok
esetén is nagyon jo eredményt adnak. A szokésos izotrop szolvatacidés modellek (pl. az IEF-
PCM) nem javitottak az rezgési atmenetimomentum-iranyok leirdsdnak pontossagan;
eldrelépés az anizotrop IEF-PCM modelltdl varhato.

Kutatoi rdforditas: 5 16, ebbdl intézeti allomanyban: 3 {0. Becsiilt intézeti raforditas: 3 M,
ebbdl palyazati forras: -.

NMR-spektroszkopiai kutatasok

Meghataroztdk az endogén kalpain inhibitor, a kalpasztatin evolicidosan konzervalt
A ¢és C szubdoménjébdl szarmaztatott peptid (SGKSGMDAALDDLIDTLGG ¢és
SKPIGPDDAIDALSSDFTS) szerkezetét vizes pufferban, CD3OH/H,O 1:1 elegyben és két
ekvivalens Ca®* jelenlétében. A peptidek NMR-vizsgalata alatamasztja a hipotézist, amely
szerint az eredendGen rendezetlen kalpasztatin fehérje apo allapotiban megvan a hajlam
ugyanazoknak a masodlagos szerkezeti elemeknek a kialakulasara, mint amelyeket a holo
formaban a partnerfehérjéhez torténd kotddés indukal. Az NMR-vizsgdlatok ramutattak arra
is, hogy mindkét peptid kalciumionokat kot, ami a hélixek destabilizdlodasdhoz vezet a
metanolos oldatban.
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Enantioszelektiv, tiokarbamid moddositott 9-epi-cinchona alapi organokatalizatorok oldat-
térszerkezetét hataroztdk meg nagyfelbontasi NMR-moddszerekkel, bonyolult intra- és
intermolekuléris cserefolyamatok egyiittesében. Felismerték, hogy a vizsgalt katalizatorok
oldatban dimer asszociatumokat alkotnak, ami Osszefiiggésben 4ll a molekulak
bifunkcionalitasaval ¢s konformacios szabadsagi fokaval. A felfedezett dimer asszociatumok
térszerkezetét pontos 'H-'H atomi tavolsagok mérésével ¢és kiértékelésével végezték
alacsonyhdmeérsékletii (—80°C) NOESY mérések segitségével. A kapott szerkezetek értékes
modelljei a szerves kémiai reakciok mechanizmusat és kinetikdjat vizsgalo kutatdsoknak a
hatékonyabb katalizatorok tervezésében.

Kutatoi raforditas: 6 16, ebbol intézeti allomanyban: 6 6. Becsiilt intézeti raforditas: 18 MFt,
ebbol palyazati forras: 2 MFt.

Rontgendiffrakcios kutatdasok

2008. év folyaman uj mérési és szamitasi technikakat vezettek be és alkalmaztak. Képlemez-
térdetektort hasznaltak egykristalyok, porok és folyadékok rontgenszérasanak vizsgélatéra.
Szilardfazisi reakciokat végeztek komplexekben. Meghonositottdk a krisztallografiai
fazisprobléma megoldasanak j moddszerét, fejlesztették a korlatozott folbontasti szorassal
bir6 anyagok szerkezetvizsgélatat. Szupramolekuladris atalakulasok rendszerezésére
alkalmaztdk a morfotropia - izostrukturalitds antindmia modszerét. Uj tipusa ionos -
molekularis rendszerek, komplexek kialakitasat kezdték meg, egyes esetekben nemes-,
atmeneti-, ill. alkali-fém komplexek 1étrehozasaval egyiitt.

Folytattak egyes dnszervezddd szupramolekularis rendszerek szerkezetének meghatarozasat, a
kialakul6 szupramolekularis forméak geometriai jellemzését.

Kutatoi raforditas: 4 16, ebbdl intezeti allomanyban: 4 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 25 MFt,
ebbdl palyazati forrds: 2,5 MFt.

Tomegspektrometriai kutatasok

Az alfa-1-savas glikoprotein tumormarker genetikai variansainak vizsgalata soran
megallapitottak, hogy a rakos betegek és a kontrollcsoport genetikai variansainak
(ORM1/ORM2) arédnyaban statisztikailag szignifikans eltérés mutathatd ki. Ezen kutatdsok
mind a tudomany, mind az orvosi gyakorlat szamara rendkiviil fontosak. Kutatasaik a radkos
folyamatok biokémiajanak megértését segitik, aminek eredményeképpen lehet6ség nyilik a
daganatos megbetegedések kezelésére szolgaldo gyogyszerek tervezésére. Masrészrol pedig, a
kidolgozott modszer a mindennapi orvosi gyakorlatban alkalmazhaté gyors, pontos
diagnosztikai eljarasként.

A glikopeptidek energiafiiggd, tandem tomegspektrometrias vizsgalata révén, modszert
dolgoztak ki a glikopeptidek glikozilacidos mintdzatanak torzitatlan meghatarozasara. Ez a
modszer lehetdséget nyajt a diagnosztikai értékli glikoproteinek Un. helyspecifikus
glikozilaciés mintdzatanak vizsgalatara.

Kutatoi raforditas: 8 16, ebbdl intezeti allomanyban: 7 £6. Becsiilt intézeti raforditas: 32 MFt,
ebbol palyazati forrds: 22 MFt.
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Elméleti kemiai kutatasok

Kvantumkémiai szamitdsok alapjan javaslatot tettek a nagy térkitoltési Lewis sav—bazis-
parok (,frusztralt Lewis parok”) hidrogénnel ¢és olefinekkel torténd reakciojanak
mechanizmusara. Megallapitottak, hogy a folyamatban kulcsszerepet jatszik a sav és a bazis
nemkovalens asszociatuma, ami lehetové teszi a Lewis-centrumok kooperativitasat. A
reakciok mechanizmusdnak értelmezése sikeresen felhasznalhatdo 0j ¢és feltételezhet6en
gazdasagos katalitikus eljarasok kidolgozasaban, ugyanis a legjabb kisérletek szerint a
frusztralt Lewis-parok hatékony katalizatorként alkalmazhatok telitetlen vegyiiletek
hidrogénezésében.

Pirazinil-keton arilhidrazonok gytriizarodasi reakcidjaban elméleti szamitasokkal igazoltak
savak vagy bazisok katalitikus hatdsat, valamint kimutattdk, hogy a reakcid6 a kozeg
milyenségétdl fliggden periciklusos vagy pszeudopericiklusos mechanizmus szerint egyarant
végbemehet.

Az acetaldehid etilén és viz reakcidjaval torténd eldallitasara a Wacker cég fejlesztett ki egy
ipari eljarast. A katalitikus folyamat mechanizmusanak Car-Parrinello molekularis dinamikai
szimulaciés modszerrel torténd vizsgalatdval megallapitottdk, hogy a kiilsé-szféras
sebességmeghatarozo 1épés sokkal valdsziniibb, mint a belsd-szférds mechanizmus.
Pt(Il)-kation hidratszférajanak szerkezetét és rezgései sajatossagait hataroztadk meg
szamitassal és méréssel. Megallapitottak, hogy — ellentétben a legfrissebb EXAFS-mérésekkel
— a szimulaci6 tetragonalis, és nem oktaéderes hidratszférat josol, ami viszont dsszhangban
van a rezgési spektrummal. Kimutattdk, hogy a hidratburokban 1év6 vizmolekuldk savassaga
jelentésen megnd, és protoncserében vesznek részt a masodik hidratszféra vizmolekulaival.
Kvantumkémiai szadmitasok segitségével — a kisérleti vizsgalatokkal parhuzamosan —
azonositottak azokat az alapvetd reakcidlépéseket, amelyekben a természetes vizeket
szennyezd naftil- és benzolszulfonsav-szarmazékok titdndioxid ¢és fény alkalmazasaval
szervetlen vegytiletekké (H,0, CO,, SO,) bonthatok.

Kvantumkémiai szamitasok segitségével meghataroztak Hg(Il) ¢és porfirin  kiilonb6zo
Osszetételi komplexeinek szerkezetét, és értelmezték fotofizikai, valamint fotokémiai
tulajdonsagaikat.

A szénhidrogének égési folyamataiban jelentds elemi reakciok elméleti reakciddinamikai
vizsgélata soran megallapitottak, hogy a szénhidrogének oxidacidjaban mindig eléforduld 0
¢és etilén reakciojaban olyan jelentds mértékben (kb. 50 %) torténik triplett—szingulett
atmenet, hogy az alapvetden befolyéasolja az oxidacios termékek Osszetételét.

Meghataroztak a molekulaorientacid és a lézerpolarizaci6 hatasat a CH,BrCl-molekula
szabalyozasi eljarast. Feltartak a halometan-molekulakon (CHal,, CH,Brl) idéfelbontasos
mérések soran észlelt dinamikus rezonanciak eredetét, és értelmezték fobb jellemzdit.

Az “atomi egységfelbontds” segitségével matematikailag ujrafogalmaztdk az effektiv
atompalydk problémakorét, ami lehetdvé tette az “effektiv minimal bazis” definidlasat a
“fuzzy atomok” esetére is.

Altalanositottdk a “redukélt rezolvens” formalizmust az intermolekularis kélesonhatasok
vizsgalatanal fellépd nem-ortogondlis bazisban alkalmazand6 biortogonalis perturbacios
elmélet esetére.

Kutatoi raforditas: 1 16, ebbol intézeti allomanyban: 7 6. Becsiilt intézeti raforditas: 17 MFt,
ebbol palyazati forras: 8,5 MFt.
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Folyadékdiffrakcios kutatasok

Onszervezédd  szupramolekularis  rendszereket (platinakomplexek, —aranykomplexek,
palladiumkomplexek) vizsgaltak, és meghataroztdk a komplexek szolvatburkanak szerkezetét.
Az aranykomplexek mérési eredményeivel sikeriilt nemlinearis optikai tulajdonsagaikra egy
lehetséges magyarazatot adni.

A tomény natriumhidroxid vizes oldatok szerkezetének ismeretét az aluminiumgyartas soran
torténd alkalmazas teszi indokolttd. Megmutattdk, hogy a koncentracié valtozasaval hogyan
valtozik a natriumion hidratszféraja és az ionparok mennyisége. Kimutattdk, hogy a
hiperkoordinalt hidroxidion koézepes és alacsony koncentraciokban kielégitden leirja a
hidratalt hidroxidion szerkezetét. Ennek ismeretében tomény lugos oldatok, mint példaul a
gallatoldatok is tanulmanyozhatok. Viz-metanol, valamint viz-formamid elegyeket
rontgendiffrakcioval és molekularis dinamikai szimuldcioval tanulmanyoztak. Vizsgéltak a
hidrogénkotéses halok kialakulasat az irodalomban mar bevalt modszerekkel. Egy 1j
statisztikai modszer segitségével az eddig ismerteknél részletesebb szerkezeti leirdst adtak. A
hidrogénkotéses rendszerek ismerete bioldgiai alkalmazasokban jelentds.

Kutatoi rdforditas: 5 16, ebbol intézeti dllomanyban: 5 6. Becsiilt intézeti raforditas: 6 MFt,
ebbol palyazati forras: 3 MFt.

Szupramolekularis kemiai kutatasok

Valtozatos tagszamu ¢és alakzatu, potencialisan szdmos gyakorlati célra alkalmazhat6 arany(I)
szupramolekulakat allitottak eld. Megfigyelték az arany(I) szupramolekuladk esetében nagyon
ritka, spontan reszolvalodast. Egykristaly rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalatokkal
bizonyitottak, hogy a spontan reszolvalodas folyamatat a szupramolekula anionja és az
alkalmazott oldoszer milyensége nagymértékben befolyasolja.

Megallapitottak, hogy a triorganodn(IV)-vegyiiletek csoportvandorldssal jard kristaly-
olvadeék-kristaly atalakuldsat a metil-szubsztituensek ¢€s oxigén-donorok molekuldn beliili
egylittes jelenléte teszi lehetdvé.

Kutatoi raforditas: 2 16, ebbdl intézeti allomanyban: 2 6. Becsiilt intézeti raforditas: 2,5
MFt, ebbdl palyazati forras: 1,5 MFt.

II1. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa
Hazai kapcsolatok

Az intézetnek szé€les korti kapcsolatai vannak a hazai egyetemekkel és az MTA-tdmogatasu
kutatocsoportokkal. Mind a tudomdnyos kutatdsi, mind az oktatasi egyiittmiikodések
jelentdsek. Az egyiittmiikodés eredményességét a 2008-ban egyetemi kutatokkal kézosen
megjelent 25 tudoméanyos publikdcié is mutatja. Tevékeny részt véllalnak az egyetemi
oktatasban. Az intézet 13 kutatoja oktat rendszeresen kiilonb6zd egyetemeken. Elsdsorban a
BME-vel alakultak ki kolcsondsen eldnyds kutatdsi és oktatasi kapcsolatok. Ebben fontos
szerepet jatszik az intézet €s a BME ko6z0s 1ézerspektroszkopiai laboratoriuma.

A BME-vel ¢és a Szegedi Egyetemmel kozosen 6t folyoiratcikket jelentettek meg 2008-ban
kiilonboz6 spektroszkdpiai kutatasi témakban.
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A Semmelweis Egyetem kutatoival egyiittmiikodésben a sejtek kozotti kommunikacid
feltérképezéséhez  tomegspektrometriai  modszereket — alkalmaztak. Kidolgoztdk a
mikrovezikulumok proteomikai és metabolomikai vizsgalatahoz sziikséges mintael6készitési
modszereket.

A Pannon Egyetem, Szerves Kémia Tanszékével és a MUKKI-vel egyiittmiikodésben
spektroszkopiai vizsgalatok témakdrében két kozos publikaciot kozoltek.

Az, Atmenetifém-komplexek alap- és gerjesztett allapotai szerkezetének és fotokémiai
tulajdonsagainak vizsgalata” c. t¢émaban (egylittmiikddo partner: Pannon Egyetem, Veszprém)
tobb Hg(II)-porfirin komplexet allitottak eld, megallapitottak fotofizikai és fotokémiai
tulajdonsagaikat, és azokat kvantumkémai szamitasok segitségével értelmezték. A
»Naftilszulfonsav szarmazékokkal szennyezett természetes vizek fotokémiai tisztitdsa” c.
témaban két kozos publikacio sziiletett.

A Richter Gedeon Nyrt. részére specialis — nagy szaktudast igénylé — tomegspektrometrias
méréseket végeztek.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet nemzetkdzi kapcsolatai rendkiviil sokrétliek ¢és eredményesek. A
kutatolaboratériumok a megfeleld szakteriiletek minden jelesebb kutatohelyével kapcsolatban
allnak. Szdmos meghivas ¢és 25 kozos publikdci6 mutatja az egylittmiikodések
eredményességét. 2008-ban 0Osszesen 88 kiilfoldi tanulmanyutat tettek, ebbdl MTA-
egyezményes utazas 17 témaban volt. Az intézet kutatoi 44 eldadast és 34 poszter-eléadast
tartottak nemzetk6zi konferenciakon.

Tobb kiilfoldi egyetemi kutatohellyel egytittmiikodésben (Université de Provence, Marseille;
The Ohio State University; Medical College of Wisconsin, Milwaukee, USA; Eindhoven
University of Technology, Hollandia; University of Rosario, Argentina) ,,Reaktiv oxigén
specieszek €s biologiai fontossagi komplexek ESR-vizsgélata” c. témaban két folyodiratcikket
jelentettek meg.

MTA-kétoldalu, egyezményes egyiittmiikodés keretében, a ,,Spinszondak és spinjeldlések
alkalmazasa” c. témaban (egyiittmiikodo partner: Department of Physics, Indian Institute of
Science Bangalore, India) spinszonddk ESR-spektrumaibdl szimuldcid segitségével
meghataroztdk a rotacids korrelacios idoket. Az igy meghatarozott korrelacios idok
alkalmasnak bizonyultak szilard polimer-elektrolitok fazisatmeneteinek kdvetésére.

Az ,,Alkaloidok fény hatisara végbemend folyamatai biologiai fontossagu rendszerekben” c.
témaban (egylittmikodd partner: Max-Planck Institute for Bioinorganic Chemistry,
Németorszag) MTA — DFG egyiittmiikodés keretében kimutattak, hogy a koralin nevii
benzo[c]fenantridin tipust alkaloid dimerizéaciojat eldsegiti az erds kotddés negativ toltésii
poliszacharidokhoz. Az iziileti problémak megel6zésére és kezelésére hasznalt kondroitin-
-szulfat esetén pH-fiiggd kolcsonhatast talaltak. Megallapitottak, hogy a B2-vitamin
bomlasterméke, a lumikrém stabil beékelddési komplexet alkot kukurbit[7]uril makrociklusos
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vegyiilettel, és ez a folyamat a lumikrom részleges tautomerizalédasara vezet. Az
eredményekrdl nemzetk6zi konferencian szamoltak be. Két publikacio kozlés alatt van.

MTA-BTA kétoldali egyezmény keretében orientalt molekuldkat tanulmanyoztak infravoros
linearis dikroizmus alapjan, elméleti szamitdsok segitségével. Az egyiittmiikodd partnerrel
(Institute of Organic Chemistry, BAS, Szoéfia) eléadast tartottak a XXIX EUCMOS, Opatija
2008 konferencian.

Roman-magyar TéT-egylittmiikodés keretében (egyiittmiikodd partner: National Intitute for
Research and Development of Isotopic and Molecular Technologies, Kolozsvar, Romania)
bioldgiai mintak nagyméretii (kb. 1IGB) HPLC-MS felvételeinek értékelését segité programot
dolgoztak Ki.

Ukran-magyar MTA-kétoldali megallapodas részeként (egyiittm(ikodd partner: B.Verkin
Institute for Low Temperature Physics and Engineering of the National Academy of Sciences
of Ukraine, Harkov, Ukrajna) a bioldgiai rendszerekben fontos szerepet betdlté molekulak
gazfazisu ionkémiai tulajdonsagait vizsgaltak tomegspektrometriai €és elméleti kémiai
modszerekkel.

Az ,,Uj tulajdonsagn anyagok a szupramolekuléris és szilard fazisu kémiaban” c. magyar —
dél-afrikai TéT-egyiittmiikodés keretében (egylittmiikodd partner: University of Cape Town,
Dél-Afrika) folytatott kutatasi téma eredményeként, egy alfa-(4-piridil)benzhidrol szarmazék
a parcidlis izostrukturalitds felismerésével megmagyaraztak. FElkezdték ciklodextrin
gyogyszerhatoanyagokkal képzett zarvanyainak és polimorfjainak eldallitasat, szerkezet- és
izostrukturalitds vizsgalatat. Az eredményeket egy dolgozatban és harom eléadasban foglaltak
Ossze.

Magyar-dél-afrikai TéT-egyezmény keretében az ,,Alkanok katalitikus aktivalasa” c. témaban
(egylittmik6dd partner: Department of Chemistry, University of Cape Town) CpM(CO),Me
tipusu vegyiileteket szintetizaltak (M=Fe, Ru), majd ezekbdl kiindulva foszfinok alkalmazasaval
sikertilt acilezési reakciokat megvalositani, vagyis eldallitani a CpM(CO)(PPhs)(COMe)
intermediereket. Ezeket a vegyiileteket protonalasi reakciokban alakitottak tovabb
CpM(CO)(PPh3)(C(OH)Me)" tipusu kationos komplexekké.

MTA-DFG-egyezmény keretében a ,,Halometdnok: kvantumkémiai és kvantumdinamikai
szamitasok a fotodisszociacid lézeres szabdlyzasara” c. témaban (eQylittmiikodd partner:
Institute of Physical Chemistry, Friedrich-Schiller-University Jena, Németorszag) két-
dimenzi6s kvantumdinamikai szamitdsokkal feltartdk a nem-adiabatikus atmenetek szerepét a
dolgoztak ki a fotodisszocidcid szelektivvé tételére. A molekula-orientacio és a lézer-
polarizaci6 figyelembevételével a disszociacid szelektivitdsat egy nagysagrenddel sikeriilt
megnovelni. Két kozos publikaciot jelentettek meg.

MTA-CNRS egylittm{ikodés eredményeként (partner: CEA-Saclay, LLB, Franciaorszag)
2008-ban egy kozos publikaciot jelentettek meg.

MTA-DFG egyiittmiikddés (partner: University of Regensburg, Department of Theoretical
Chemistry) soran 2008-ban egy k6zos publikaciot kozoltek.
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Az MTA-DFG-egyezménybe foglalt ,,Poliatomos oxoanionokat tartalmazé vizes és nemvizes
oldatok szerkezeti jellemzése elméleti és kisérleti modszerekkel” c. téma tanulményozéasa

cyey

crcr

klasszikus molekularis dinamikai szimulacidot a német partner végezte. Az elméleti és a
kisérleti adatok 6sszehasonlitasarol kozos publikacioban szamoltak be.

MTA-CNRS-egyiittmiikodés keretében cink-klorid oldatok szerkezetét tanulmanyoztak vizes
oldatokban neutrondiffrakcios modszerekkel.

cyey

¢s nempoléros oldoszerekben” c. témaban elvégezték arany(I)-klorid, valamint kalium-
diciano-aurat(Ill) nemvizes (metanol, nitrometan) oldatainak rontgendiffrakciés mérését. Az
klasszikus potencialok illesztésére, ab initio szamitdsok eredményeire épitve, az osztrak
partnerrel egylittmiikddésben keriilt sor. Az eredményekrdl kozos publikacioban szdmoltak

be.

A University of New Mexico, Albuquerque, NM, USA partnerrel egyiittmiikodésben
klasszikus- és kvantummechanikai, reakciddinamikai szamitasokkal megallapitottak, hogy az
égések kémiajaban alapvetd (H + O,)-reakcioban az oxigénmolekula forgasi gerjesztettsége
olyan mértékben noveli a reakcidsebességet, hogy azt a modellszamitasokban figyelembe kell
venni. Két kozos publikaciot kozoltek.

A Department of Chemistry, Northwestern University, Evanston, IL, USA kutatoival elméleti,
reakciddinamikai vizsgélatokat végeztek. Az eredményeket kozos publikacioban foglaltak
0ssze.

Meghataroztak, hogy a Fey(CO)g és a Coy(CO)g-komplexekben a Ponec-féle atlagolt Fermi-
lyuk analizis alapjan milyen a fém—terminalis ligandum, a fém—hidligandum és az esetleges
fém—fém kotés természete. (Egylittmiikodé partner: Institute for Chemical Process
Fundamentals, Czech Academy of Sciences, Praga). Az eredményekrol egy kozos
publikacidban szamoltak be.

IV. Fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése
Hazai palydzatok

A ,.Bioligandumok fémkoordinaciojanak termodinamikai vizsgalata ESR-spektroszkopiaval”
¢és a ,,Koordinacids viszonyok és konformacios egyensulyok vizsgalata aliciklusos beta-
aminosav szarmazékok réz(II) komplexeinél kétdimenzidos ESR-spektroszkopiai modszerrel”
c. OTKA témakban elért eredményekrdl két dolgozatot allitottak Gssze.

OTKA-palyazati téma (,,Fény hatasara végbemend folyamatok dnszervezddo rendszerekben’)

kutatasainak soran feltartdk, hogy a szupramolekuldris komplexek szerkezete miként
befolyasolja a fényelnyelést kovetd folyamatok sebességét.
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Kiralis szupramolekularis rendszerek optikai jellemzGit hataroztak meg a ,,High-accuracy
models in theoretical chemistry and their applications to spectroscopy” c. OTKA-téma
keretében.

A Szegedi Tudomanyegyetem Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszékének kutatoival
folytatott egyiittmiikodés eredményeként két publikaciot kozoltek 2008-ban.

Jedlik Anyos palyazat keretében a ,,Molekularis célpontok és biomarkerek azonositasa kords
elhizds mechanizmusaban és gyogyitasaban” c. témaban (egylittmiikodé partner: Richter
Gedeon Nyrt.) a koros elhizasban szenvedd betegek vérplazma proteomjanak és
zsirsavprofiljanak vizsgalatahoz sziikséges analitikai vizsgalati modszereket dolgoztak ki. Az
eredményekrol kozos publikacidban szamoltak be.

A ,Biomolekuldk szerkezetének ¢és kolcsOnhatasainak vizsgélata informatikai és
tomegspektrometriai modszerek egylittes alkalmazasaval” c. OTKA palyazat kutatdsai soran
tovabbfejlesztették a peptidfragmentacio elméleti leirasara alkalmas programot. A mddositas
eredményeként a program mas tipusi tomegspektrométerek (pl. ioncsapda) esetén is
alkalmazhat6. A glikopeptidek tomegspektrumanak értékelésére egy uj, szamitogépes
programot dolgoztak ki, amit sikeresen alkalmaztak az AGP enegiafiiggd glikopeptidjeinek
vizsgélatara.

A ,,Cinkiont tartalmazo oldatok ¢és feliiletek szerkezetkutatdsa” c¢. OTKA-palyazati téma
kutatasainak soran megallapitottdk, hogy Pd és PdZn(111) feliileteken a szénmonoxid kotési
energidja a feliileti 6tvozetképzddés esetén jelentdsen csokken. Kimutattak, hogy metanol-viz

crer

olddszerelegyekben tobbféle modszerrel. Az eredményeket harom kézleményben publikaltak.

Az ,,Arany-makrociklusok, arany-arany és arany-fém klaszterek eldallitasa és jellemzése
kiilonb6zé modszerekkel: Rontgendiffrakcid, NMR, STM” c. OTKA-palyazat keretében
eldallitott arany makrociklusos vegyiilet szolvatburkat, valamint az olddszer (nitrometén)
szerkezetét elemezték a szupramolekularis komplexek kozotti térrészben. Az elemzés
kimutatta, hogy a nitrometan-molekuldk a komplex felszinén, a dipolusmomentummal
parhuzamosan orientdlédnak, majd a masodik szfératél kezdddden fokozatosan a tiszta
oldoszerre jellemzd szerkezeti vonasokat mutatnak. Az ellenionok a dipdlusmomentum
pozitiv irdnyaban dusulnak. Az eredményeket egy folyoiratcikkben foglaltdk Gssze.

Nemzetkozi palyazatok

COST P15 projekt keretében (téma cime: ,,Advanced paramagnetic resonance methods in
molecular biophysics”) Cu(II)-komplexek impulzus ESR-vizsgalatait végezték el.

A ,H-hidas komplexek fotofizikdja” c. témaban (egyiittmiikodd partner: Max F. Perutz
Laboratories Department of Chemistry University of Vienna), egy osztrak-magyar TéT-
szerzOdés keretében elért eredményekre alapozva, k6zos ERA-NET Chemistry palyazatot
nyujtottak be.
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A ,Polimer characterisation using electron capture dissociation and collision-induced
dissociation multistage mass spectrometry” c. témaban (egytittmiikodé partner: Akzo Nobel
Ag.), EU FP6-Marie Curie palyazat keretében a polimerek tomegspektrumanak elméleti
érékeléséhez sziikséges modszereket dolgoztak ki, és azokat az ipari megrendelé szamara
fontos mintakon sikeresen alkalmaztak.

A NAP VENEUS pdlyazat keretében lehetdvé valt az Onszervezddé aranykomplexek,
tomény, vizes natrium-hidroxid oldatok, valamint a viz-metanol és a viz-formamid elegyek
mérése. Az eredményeket két cikkben publikaltak.

V. Az év folyaman megjelent jelentdsebb publikaciok, szabadalmak és mas bemutathat6
eredmények

1. Szabo-Planka T, Gyurcsik B, Nagy NV, Rockenbauer A, Sipos R, Sima J, Melnik M:
Complexation of 5-fluorosalicylic acid with copper(ll): A pH-potentiometric, UV-vis
spectroscopic, and electron spin resonance study by the two-dimensional simulation of
spectra, JOURNAL OF INORGANIC BIOCHEMISTRY 102(1): 101-109 (2008)

2. Tang L, Shi L, Bonneau C, Sun J, Yue H, Ojuva A, Lee BL, Kritikos M, Bell RG, Bacsik
Z, Mink J, Zou X: A zeolite family with chiral and achiral structures built from the same
building layer, NATURE MATERIALS 7(5): 381-385 (2008)

3. Costero AM, Colera M, Gavina P, Gil S, Kubinyi M, Pal K, Kallay M: Chiral
cyclohexane based fluorescent chemosensors for enantiomeric discrimination of aspartate,
TETRAHEDRON 64(14): 3217-3224 (2008)

4. Tarkanyi G, Kirdly P, Varga Sz, Vakulya B, Sods T: Edge-to-face CH/pi aromatic
interaction and molecular self-recognition in epi-cinchona-based bifunctional thiourea
organocatalysis, CHEMISTRY-A EUROPEAN JOURNAL 14(20): 6078-6086 (2008)

5. Ujj V, Schindler J, Novak T, Czugler M, Fogassy E, Keglevich Gy: Coordinative
resolution of 1-phenyl- and 1-naphthyl-3-methyl-3-phospholene 1-oxides with calcium
hydrogen O,0 '-dibenzoyl-(2R,3R)-tartrate or calcium hydrogen O,0 ‘-di-p-toluyl-
(2R,3R)-tartrate, TETRAHEDRON-ASYMMETRY 19(16): 1973-1977 (2008)

6. Ozohanics O, Krenyacz J, Ludanyi K, Pollreisz F, Vékey K, Drahos L: GlycoMiner: a
new software tool to elucidate glycopeptide composition, RAPID COMMUNICATIONS
IN MASS SPECTROMETRY 22: 3245-3254 (2008)

7. Rokob TA, Hamza A, Stirling A, Sodés T, Papai I. Turning frustration into bond
activation: A theoretical mechanistic study on heterolytic hydrogen splitting by frustrated
Lewis pairs, ANGEWANDTE CHEMIE-INTERNATIONAL EDITION 47(13): 2435-
2438 (2008)
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8. Megyes T, Balint Sz, Baké I, Grosz T, Kotai L, Palinkas G: Complete structural
characterization of metallacyclic complexes in solution-phase using simultaneously X-ray
diffraction and molecular dynamics simulation, JOURNAL OF THE AMERICAN
CHEMICAL SOCIETY 130(29): 9206-9207 (2008)

9. Tunyogi T, Deak A, Tarkanyi G, Kiraly P, Palinkas G: Solvent-assisted spontaneous
resolution of a 16-membered ring containing gold(l) showing short Au . . . Au aurophilic
interaction and a figure-eight conformation, INORGANIC CHEMISTRY 47(6): 2049-
2055 (2008)

47



V1. A kutatohely 2008. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

Az intézet neve: MTA Kémiai Kutatokozpont, Szerkezeti Kémiai Intézet

Atlaglétszam': 87 Ebbél kutato®: 65
PhD, kandidatus: 20 MTA doktora: 15  levelez6 tag: rendes tag: 1
35 év alatti, intézeti allomanyban levé fiatal kutatok szama: 20

Az év folyaméan megjelent Gsszes (tud. és ismeretterjesztd) publikacié szama®: 71
Az év folyaméan megjelent 6sszes tudomanyos publikacié szama®: 71

Ebbdl impakt faktoros publikacié magyarul: 1 idegen nyelven: 61
nemzetkdzi egyiittmikddés keretében: 33 SCI altal regisztralt folydiratban: 62
Osszesitett impakt faktor®: 194,907 osszes hivatkozas szama®: 1892
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 1474
Magyarul konyv/monografia”: - konyvfejezet: 1 jegyzet: -
Idegen nyelven konyv: - konyvfejezet: 2 jegyzet: -
Tud. fokozat megszerzése® PhD: 4 ~ MTAdoktora: 1  levelezd tag: -  rendes tag: -
Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama®: - ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szama: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos

szobeli eléadasok szama'®: 44 poszterek szama: 34
Tanacsaddi tevékenységek szama'': -
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 6 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 8
Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama'®: 13
Ebb6l doktori iskolakban oktatok szama: 4 Doktori iskolat vezetok szama: -
Elméleti kurzusok szama'®: 10 Gyakorlati kurzusok szama: 10
TDK munkat készitd hallgatok szama: 2 Diplomamunkat: 3 PhD-t: 17
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama': 607
Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 383,8 MFt
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 6 Teljes sajat bevétel: 100,0 MFt
Sajat szabadalmi, know how és szerzi jogi bevétel’: - MFt

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 15
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 23,8 MFt

Az év folyaméan miivelt NKTH pélyézat témainak szama'®: 2

NKFP: 2 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 65,9 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: - MFt
NFT témak szama™: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: - MFt

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama®: 1
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 56 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: - MFt

Nem palyazati kiilsé megrendelés keretében miivelt témak szama: 20
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 22,6 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™: - MFt
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VI/a. Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézet 2008. évi tevékenységének egyéb
bemutathato jellemzoi

— Bejelentett szabadalmak, és egyéb szabadalmi jellegti alkotasok szama:
o a Magyarorszagon bejelentettek
o anem Magyarorszagon bejelentettek
— A kutatd ndk szdma: 16
o vezetd beosztasokban: 2
o nem vezetd beosztasokban: 14
— A mobilitassal kapcsolatban az intézetbdl az allasukat megtartott, munkaviszonyban levd
diplomasok koziil hat honapnal hosszabb idére tavollevok szama: 2
o Magyarorszagon:
»  egyetemen, kutatdintézetekben: 1
» gazdasagi tarsasagnal
o Nem Magyarorszagon:
= egyetemen, kutatdintézetekben: 1
» gazdasagi tarsasagnal
— az adott intézethez érkezd kutatdk szama: 1
o 1-6 honap iddtartamra
* Magyarorszagrol
* nem Magyarorszagrol: 1
o 6 honapnal hosszabb iddre
* Magyarorszagrol
* nem Magyarorszagrol
— Vallalati kapcsolatok
o jelentdsebb ipari partnereik felsorolasa és a kapcsolat tipusa: pl. kozos K+F,
vagy kutatasi megbizas, stb. teljesitése:
K+F kutatdsi megbizas:
Richter Gyogyszergyar Nyrt., TEVA Gyogyszergyar Zrt.

o az intézet holdudvaraba tartozo kisvallalkozasok szama: 10
K+F kutatisi megbizds: Cyclolab Kft., ELMU-EMASZ Kft., Ercom Kft.,
Glycom A/S Kft, Glycom Hungary Kft.,, Izotop Kft., Infarmatik Bt.,
LuminoChem Kft., Ubichem Kft., Waters Kft.

— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:

o Az éltalanos tudomanynépszeriisité kozlemények szama: 4
o Az intézet tevékenységét népszerlisitd rendezvények szdma: 1
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Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2008-ban

Reakciomechanizmusok elméleti tanulmdanyozasa

Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézetében kiemelten fontosnak itélik azokat az elméleti
kutatasokat, amelyek gyakorlati jelentoségli kémiai reakciok mechanizmusanak feltarasara
iranyulnak. Ezeknek a tanulmanyoknak az alapvetd céljai a kovetkezok: a reakcidk fontosabb
elemi lépéseinek molekularis szintl jellemzése, a reakciok kimenetelét befolydsold tényezdok
feltarasa. Mindehhez a modern kvantumkémiai modszerek és a korszerii szdmitogépes
eszkozok kozos alkalmazasa kinal lehetdséget. Esszerii modellek megvalasztasaval és a
kapcsolodd szamitasok elvégzésével/értékelésével olyan ismeretekhez juthatunk, melyek
felhasznalhatok meglévd szintetikus modszerek tovabbfejlesztésében, illetve 1) eljardsok
kidolgozéasaban. Az Elméleti Kémiai Osztaly kutatéi az elmult években szamos hazai és
nemzetkozi egyiittmiikodés keretében végeztek sikeres kutatdsokat kiilonbozo feliiletkémiai,
légkorkémiai és organokatalitikus reakciok, illetve a széndioxid kémiai 4atalakitasat célzo
katalitikus folyamatok mechanizmusanak leirdsara.

A vizsgilt reakciok koziil az elmult évben egy Ujonnan felfedezett, kiilonleges reaktivitast
mutatd rendszer keriilt eldtérbe. Egy kanadai kutatdcsoport nemrégiben arr6l szamolt be,
hogy nagy térkitoltésli szubsztituensekkel ellatott foszfin-boran parok enyhe koriilmények
kozott (szobahdmérsékleten, atmoszférikus nyomason) képesek a molekularis hidrogén
heterolitikus bontdsara és ujraegyesitésére. A vegyliletekrdl az is bebizonyosodott, hogy
hidrogénezési reakciokban, pl. iminek aminokka torténd Aatalakitasaban, katalizatorként
hasznalhatok. Ezek az eredmények azért meglepdek, mert eddigi ismereteink szerint hatékony
hidrogénaktivalasi folyamatok csak atmenetifém-centrumok jelenlétében valosithatok meg. A
rendszer sajatos reakciokészsége a reaktansok méretével hozhatd Osszefiiggésbe. Mig a
klasszikus Lewis sav-bazis parok erés dativ kotés létrejottével stabilizalodnak, addig az
emlitett foszfin-boran parok esetében ez a folyamat sztérikusan gatolt, vagyis az oldatban
reaktiv sav/bazis centrumok (“frusztralt Lewis-parok™) taldlhatok. Tekintve, hogy a
katalitikus hidrogénezés gyakori eljards mind a vegyiparban, mind pedig a szintetikus
laboratoriumokban, a felfedezés komoly gyakorlati jelentdséggel bir, ugyanis gazdasagosabb
¢és kornyezetkimélobb modszerek kidolgozasat teszi elérhetdvé.

A heterolitikus hidrogénbontds mechanizmusanak tisztazasahoz az intézet kutatoi
kvantumkémiai szamitasokat végeztek. Azt talaltdk, hogy az eredeti elképzelés, miszerint a
hidrogénmolekulat elsé 1épésben a boran aktivalja, nem allja meg a helyét. A szamitési
eredmények alapjan egy olyan 1) modellt javasoltak, mely Osszhangban van a kisérleti
tapasztalatokkal, és nagymértékben kiegésziti a “frusztralt Lewis-parok™ eredeti koncepciojat.
A modell szerint a terjedelmes sav/bazis molekulak a reakcioelegyben gyengén kotott
adduktumot képeznek, ami lehetdvé teszi az aktiv centrumoknak a hidrogénmolekulaval
torténd kolcsonhatasat (lasd az abrat). Az egyidejli hozzaférést a komplex laza szerkezete
biztositja, ami a masodlagos intermolekularis kotéer6knek koszonhetd. A szinergikus
kolcsonhatas kovetkeztében a (H-H)-kotés fellazul és heterolitikus modon felhasad. A modell
tovabbi lényeges eleme, hogy a frusztralt Lewis-par energetikailag fesziilt rendszernek
tekinthetd, aminek kovetkeztében a hidrogénbontas kinetikailag és termodinamikailag is
kedvezdvé valik. Az emlitett eredményeket az Angewandte Chemistry International Edition c.
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folyodiratban VIP (very important paper) cikknek mindsitették. A publikacio jelentdségét a
Chemical and Engineering News c. folyoirat kiilon ismertetésben méltatta.

A kutatasok kovetkezd fazisaban a modell alkalmazhatosagat kiterjesztették mas, jonnan
eléallitott, frusztralt Lewis-parok reaktivitdsanak értelmezésére is. Megmutattdk, hogy a sav-
bazis parok olefinekre torténd addicioja hasonld mechanizmus alapjan megy végbe, és a
kisérletileg észlelt regioszelektivitas is konnyen értelmezhetdvé valik. Kideriilt tovabba, hogy
az iminek katalitikus hidrogénezése soran nemcsak az imin-boran par alkot a hidrogénbontas
szempontjabol reaktiv rendszert, hanem a termék amin is részt vehet a hidrogén heterolitikus
aktivalasaban, tehat autokatalitikus folyamatrdl van szo.

A frusztralt Lewis-parok reaktivitasanak kisérleti és elméleti tanulmanyozasa az elmult egy-
két évben rendkiviil aktiv kutatdsi teriilett¢ valt. Tobb csoportnak is sikeriilt olyan Uj
rendszereket tervezni és szintetizalni, melyek reverzibilis modon aktivaljadk a hidrogént.
Tovéabbi intenziv vizsgalatok sziikségesek azonban ahhoz, hogy mas telitetlen vegyiiletek
(alkének, aldehidek, ketonok) fémmentes koriilmények kozott torténd hidrogénezése is
lehet6vé valjon. Az intézetben mind szintetikus, mind pedig elméleti téren folynak ilyen
iranyu kutatasok.
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1. Az intézet 1o feladatai a beszamolasi évben

Az intézetben 2008-ban is olyan komplex kutatdsi témakat miiveltek, amelyekben az
anyagtudomanyi ¢s anyagtechnoldgiai, valamint a kornyezetkémiai vonatkozasok egyiitt,
egymast kiegészitve jelentek meg.

Modern kisérleti ¢és elméleti modszerekkel tanulmanyoztdk célszerlien kivalasztott
funkcionalis és szerkezeti anyagok kémiai és szerkezeti jellemzoéit, az ezek kialakulasahoz
vezetd folyamatokat, és a kozottiik levd kapcsolatok részleteit. Kornyezeti kémiai kutatésaik
fo célja a természeti kornyezet terhelésének csokkentésére iranyuld eljarasok és termékek
fejlesztésének tudomanyos megalapozésa volt.

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

Anyagkémiai kutatasok

Nanorétegek eldallitasa és vizsgalata

Polietilén-tereftalat feliiletét kezelték nitrogénionokkal, plazmaimmerzioés ionimplanticios
modszerrel. Megallapitottdk, hogy a kezelés hatasdra a minta feliilete jelentdsen atalakult: a
nitrogén beépiilését, az O/C ardny csokkenését és a C Is csucs tombi plazmonveszteségi
energiajanak novekedését észlelték. A feliileti érdesség és keménység megnétt, a rugalmas
modulus pedig csokkent. Olyan kezelési paraméter-egyiittest talaltak, amelynél a
kopésallosag kb. négyszeresére nott.

Poli-tetrafluor-etilén feliiletét gyorsatomsugaras modszerrel modositva a feliileti fluortartalom
nagymértékben lecsOkkent. Raman vizsgalatokkal bizonyitottdk, hogy amorf szénszer(i
szerkezet alakult ki. Csokkent a nedvesedési peremszog, megnétt a feliileti energia és megndtt
a feliilet kopasallosaga.

Tovéabbfejlesztették a rontgenfotoelektron-spektrumok kvantitativ kiértékelésére szolgald
XPS MultiQuant programot, igy lehetdvé valt a gyakorlatban eléforduldé durva feliileti
anyagokon (mikrokristalyos, szemcsés anyagok, rovatkolt feliiletek) el6forduld rétegek
vastagsaganak pontosabb kiértékelése. Strukturalt szilicium €s aluminium mintakon tesztelték
a modell és a program alkalmazhatosagat.

Kutatoi raforditas: 2 fo, ebbol intézeti allomanyban: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 12 M Ft,
ebbol palyazati forrds: 4 M Ft.

Egyszerii és kompozit keramia-bevonatok kialakitdsa

Egy-, illetve kétkomponensii oxidokbol (Al,Oz, Al,O3+TiO,, mullit) allo, valamint
oxidmatrixba agyazott SiC és SizN4 szemcsékbdl allo nanokompozit bevonatokat hoztak 1étre
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plazmaszorassal fémes ¢s nemfémes felilleteken. Vizsgaltak a bevonatok kémiai és
fazisosszetételét, szerkezetét, adhézidjat ¢és egyéb fizikai tulajdonsagait. Tovabbi, a
kompozitréteg matrixaba beagyazni kivant, specialis adalék anyagokat igy félvezetd
tulajdonsagu SiC szemcséket, ¢s magas Curie ponttal rendelkezé ferriteket allitottak el RF
termikus plazmareaktorban. A Kutatasok anyagi fedezetét dontd részben NKTH palyazat
biztositotta.

Kutatoi raforditas: 10 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 7 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 40 M
Ft, ebbol palyazati forras: 35 M Ft.

Fém-poligalakturondt komplexek szintézise és vizsgalata

A fémhidnyos allapot kezelésére alkalmas, poligalakturonsav hordozéhoz kotott esszencialis
fémek komplexeinek szerkezetét, az egyes mikrokornyezetek el6forduldsanak alakulasat
Mossbauer spektroszkopidval tanulmanyoztak. E vizsgélatok is aldtdmasztottak a vashianyos
anémia kezelésére kifejlesztett Ferrocomp tabletta hatasossdgat, melyet a Kémiai
Kutatokozpont licence alapjan az In Vitro Kft gyart és forgalmaz.

Kutatoi raforditas: 2 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 3 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: -

Funkcionadlis szemcsés anyagok eldallitasa, formdldsa és jellemzése

A BioPowders elnevezési nemzetkdzi projekt keretében vizsgéaltdk, hogy a
katalizatorhordozoként eldallitott nanoszerkezetli kitozan mikrogémbok milyen mértékben
alkalmazhatdéak enzim rogzitésére, és miképpen befolyasoljak az eldallitott hordozos
biokatalizator aktivitdsat. Bizonyitottdk, hogy az igy kifejlesztett nanoszerkezetli
biokatalizator hordozok biotechnolodgiai célra alkalmasak.

Ipari szempontbol fontos eredményeket értek el az elektronikai alkatrészek kopenyében
alkalmazhat6 funkcionalis szemcsés anyagok eldallitasaban, illetve tulajdonsagaik
javitasaban: megfeleld morfologiaji és magneses tulajdonsdgu ferritporokat allitottak elo.
Fluidizacids granuldlassal javitottdk a keramiai alapanyagok reoldgiai tulajdonsagait.
Vizsgaltak a talajszennyezék transzportfolyamatait, és elemezték a talajok tulajdonsagait
alapvetden meghatdrozd részecskeméret eloszlast. A 1ézeres szemcseméret analizis
szabvanyositasahoz eldvizsgéalatokat végeztek. Inert toltetes gejzir szaritoban fehérje tipust
hatéanyaggal kompozitokat készitettek kitozan hordoz6 alkalmazasaval.

Kutatoi raforditas: 3 fo, ebbol intézeti allomanyban: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditdas: 9,6 M
Ft, ebbol palyazati forras: 5,3 M Ft.

Nanoszerkezetii amfifil polimer kotérhalok és alkalmazasuk

Az amfifil kotérhalokkal ¢és hidrogélekkel kapcsolatos kutatdsaik egyik vonulata a
gyogyszerhatoanyag felvételére és leadasara, valamint ¢lesztd sejtek immobilizaldsara
alkalmas gélekre iranyult. Kiilonboz6 fémionok megkotésének tanulmanyozasa céljabol vizes
rendszerekbdl allitottak eld komplexképzé poli(N-vinil-imidazol)t tartalmazé amfifil
kotérhalokat. AFM vizsgélatokkal felderitették ezek kiilonleges nanofazisu szerkezetét,
valamint meghataroztak fémion felvételiiket.

Poli(metakrilsav)-1-poliizobutilén kotérhalok duzzadasat vizsgaltak Ca®, Cu* és La**
tartalmia vizes oldatokban. Azt talaltak, hogy szemben a hagyomanyos homopolimer
polielektrolit gélekkel, ezekben a rendszerekben a gél ne esik Ossze. Etoxietil-akrilat és
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etoxietil-metakrilat monomerekkel 1j szintézismddszert dolgoztak ki amfifil kotérhalok
eldallitasara. Elvégezték a kotérhalok termikus analizisét, valamint IR spektroszkopiaval
tanulmanyoztak azok hidrolizisét, termolizisét és duzzadasi tulajdonsagait.

Poli(N,N-dimetil-akrilamid)-I-poliizobutilén amfifil kotérhalokkal sikeresen allitottak el
nanoméretli fémeziistot tartalmazd nanohibrid anyagokat. UV-VIS spektrofotometrias
vizsgalatokkal egyértelmiien igazoltak az eziist nanorészecskék képz6dését.

Kisérleteket tettek ujfajta, hoére érzékeny, ,.intelligens” amfifil kotérhaldk szintézisére
poli(N,N-dietil-akrilamid) mint hidrofil és poli(dimetil-sziloxan), illetve poliizobutilén, mint
hidroféob komponensek felhasznalasaval. Az ilyen anyagok széles korben alkalmazhatok a
gyogyaszattol, a biotechnologian at a szenzorokig bezarolag.

Kutatoi raforditas: 5 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 5 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 25 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: 4 M Ft.

Jol definialt szerkezetii polimerek szintézise gyokos polimerizdcioval és anyagszerkezeti
vizsgalatuk

A kilencvenes évek kozepén kidolgozott kvaziéld gyokos polimerizacios eljarasokkal olyan
komplex szerkezetli polimerek gazdasagos ¢és kornyezetileg eldnyos eldallitdsara nyilt
lehetéség, amelyek felilmuljak szamos eddig hasznalt polimer fizikai ¢és kémiai
tulajdonsagait. Kiilonb6z6 tulajdonsdgi monomerek kvaziéld gyokos polimerizacidjat
kisérelték meg egy kornyezetbaratnak tartott, halogénmentes olddszerben. Eredményeik
nagyon biztatéak; az adott modszerrel csokkentheté a polimerek eldallitasakor okozott
kornyezetterhelést.

Uj szintézis modszert dolgoztak ki hiperelagazasos polimerek eldallitisara. Ennek alapjan
kereskedelmi forgalomban kaphat6 monomerek (sztirol €s akrilatok) felhasznéalasaval is, egy
lépésben elballithatok nagyszamu funkcids csoporttal rendelkez6 hiperelagazasos polimerek.
Az itt szerzett tudast fogaszati alkalmazasokban és ipari egyiittmitkodésekben is megprobaljak
kamatoztatni: egy kiilfoldi vegyipari céggel tobb éve folytatnak kutatasi egyiittmiikodést az
adott témakorben.

Jol definidlt szerkezetli poli(etilén-oxid) és poliizobutilén blokkokbol allo 0j tipusa ABA
triblokk-kopolimert szintetizaltak. Ez biokompatibilitasa révén nagy jelent0ségli lehet példaul
gyogyaszati felhasznalasokban.

Az eldallitott polimereket minden esetben modern analitikai modszerekkel, példaul lézer
fényszorodas  detektorral — felszerelt — gélpermedcids  kromatografidval és  NMR
spektroszkopiaval vizsgaltak.

Kutatoi raforditas: 3 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 15 M Ft,
ebbdl palyazati forras: 3 M Ft.

Karbokationos polimerizdcids kutatdisok

Kvaziéld karbokationos polimerizacids kutatdsaik a polimerizacié mechanizmusanak, a kapott
polimerek modositasi reakcioinak, szerkezetének ¢és tulajdonsagainak a vizsgélatara
iranyultak.  Vizsgaltdk egyes kiilonleges adalékanyagok hatasat az  izobutilén
polimerizacidjara. Megallapitottdk, hogy e vegyiiletek jelenlétében, karbokationos
koriilmények kozott, a poliizobutilén lancokon nagymértékben alakulnak ki lancvégi
kettoskotések.
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A lancvégi kettOskotést tartalmazd poliizobutiléneket sikeresen funkcionalizaltdk tovabb,
»tiol-én” reakcioval. A modszer szamos funkcids csoport bevitelét teszi lehetové egy addicios
1épésben.

A kornyezetileg eldnyds, ,,z61d” polimer kémiat megcélzo kutatasaikat is tovabb folytattak. A
reakciok kivitelezésekor szobahdfokon, klorozott oldoszerek hasznalata nélkiil allitottak eld
kiilonbozé szerkezetli polisztirolokat, ¢és meghataroztdk az adalékanyagok sziikséges
minimalis koncentracidjat is.

Egy korabban nemkivénatos mellékreakcid kihasznaldsaval sikeresen allitottak eld
hiperelagazésos polisztirolt. Felderitették és igazoltdk, hogy az eldgazo szerkezetet a lancvégi
karbokation és a lancmenti fenil csoportok kozott lejatszodo intermolekularis Friedel-Crafts
alkilezés eredményezi. Optimalizaltak a reakciokoriilményeket, és felderitették, hogy miként
szabalyozhatok a hiperelagazasos polimerek szerkezete és tulajdonsagai.

Kutatoi rdaforditas: 4 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 2 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 10 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: -.

Poliolefinek degraddcioja és stabilizalasa

Tanulmanyoztdk a kiilonbozd katalizatorokkal gyartott polietilén és  polipropilén
degradaciojat és a stabilizalast befolydsold tényezoket, feldolgozasi ¢s alkalmazasi
koriilmények kozott. Vizsgaltak, hogy a katalizator tipusa és a gyartasi paraméterek miként
befolyasoljak a polietilén és a polipropilén jellemzdit. Osszefiiggést allapitottak meg a
polimer por jellemz6i és a feldolgozas soran végbemend kémiai folyamatok kozott.
Megallapitottak, hogy a polietilén feldolgozasa soran lejatszodo reakcidkat elsésorban a
foszfortartalma antioxidansok tipusa hatarozza meg. Modellkisérletek segitségével feltartak
az egyes foszfortartalmu antioxidansok hatékonysdga kozotti kiilonbségek okat.
Megallapitottak, hogy a hatékonysagot a stabilizator molekula reakcioképessége és sajat
termikus stabilitdsa egyardnt befolyasolja. Elemezték a savmegkotd hatasu adalékok szerepét
a stabilizdtorok hatékonysagadban ¢és fogyasaban a polietilén feldolgozdsa soran.
Megallapitottak, hogy a teljes adalékcsomag Gsszetételével valtozik a hatas. A TVK-val, mint
poliolefin gyartoval egyiittmiikddésben vizsgaltak polietilén csovekben az antioxidansok
hidrolitikus stabilitasat. A kutatds eredményei kozvetleniil hasznosithatok a kiilonbozo
poliolefinek adalékrendszerének kidolgozasaban, javitva ezzel a termékek versenyképességét.

Kutatoi raforditas: 4 f6, ebbol intézeti allomanyban: 3 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 12 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: -.

Természetes és szintetikus polimerek és tdrsitott rendszereik

Kiilonb6z6 polimerek és tarsitott rendszereik szerkezet-tulajdonsag Osszefliggéseit és a
terhelés hatasara végbemend deformacids folyamatokat tanulmanyoztak. Ennek keretében
vizsgaltdk a kiilonbdz6 szemcseméretli toltdanyagot tartalmazé PP/faliszt kompozitok
deformacios ¢€s tonkremeneteli mechanizmusat. Megallapitottdk, hogy a kompozitok
merevsége novekszik a toltdanyag-tartalommal, a kapcsoloanyagként alkalmazott
funkcionalizalt polimer tipusa és mennyisége azonban nem befolydsolja kiilondsebben a
modulus értékeket. Az egyéb mechanikai jellemzOk azonban nagymértékben fiiggenek az
alkalmazott kapcsoloanyag (maleinsav-anhidriddel modositott polipropilén) tipusatdl és
mennyiségétdl. A nagyobb molekulatomegli és kisebb funkcionalizalasti kapcsoldéanyag
hasznalata el6nydsebb a szilardsag és a torési ellenallas szempontjabol egyarant.
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Tovabbi vizsgélatokat végeztek és jelentds haladéast értek el a delamindcioval eléallitott
rétegszilikat nanokompozitok tanulmanyozasaban. Reologiai jellemzOok vizsgalataval
tanulmanyoztak a kompozitok szerkezetét. Megallapitottak, hogy a rétegszilikat
nanokompozitokban az exféliaci6 hatasara kialakuld haloszerkezet a relaxéacidos i1do
novekedését okozza, amely igen érzékenyen nyomon kovethetd reologiai vizsgalatokkal.
Modellszamitasokkal sikeriilt olyan paramétereket meghatarozniuk, amelyek alkalmasak a
szerkezetvaltozas kvantitativ jellemzésére. A természetes polimerek kutatasa soran a celluloz-
acetdt ¢és mas hasonld szerkezetii természetes alapti polimerek DMTA spektruman
meghataroztak a jelentkez6 a, P, vy-atmenetekhez rendelheté csoportokat, illetve
molekularészeket.

Kutatoi raforditas: 7 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 4 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 19 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: 5,1 M Ft.

Kornyezeti kémiai kutatasok

Miianyagok ujrahasznositasdat megalapozo kutatisok

Y tipust zeolitok alkalmazhatosagat vizsgaltak poliamid 6,6 és akrilnitril-butadién-sztirol
kopolimer  pirolizises  Gjrahasznositdsara. = Megallapitottdk, hogy e  polimerek
kornyezetvédelmi szempontbol aggalyos, nitrogéntartalmu vegyiiletekre vezetd hdbomlasat a
zeolitok nem befolyasoljadk szadmottevd mértékben. Ugyanakkor a zeolitok hatékonyan
alakitottak at a hobomlds termékeit. Azt tapasztaltdk, hogy a protonos Y zeolitok a
pirolizistermék nitrogénmentesitésére haszndlhatok, a natriumtartalmi zeolitok pedig a
pirolizatumot szennyez6 halogéntartalmu vegyliletek eltavolitasara alkalmasak. Utobbiak
aktivitasa fligg a halogén-szén kotés tipusatol.

Tovéabbfolytattdk a PVC célzott degradativ atalakitdsdnak tanulmanyozasat ujabb,
kornyezetileg elényos ujrafelhasznalasi lehetdségek kutatasa céljabol. A hdéstabilizatorként
haszndlt cink-szteardt adalékanyag hatasdnak vizsgéalata soran megallapitottdk, hogy ez
nagymértékben gyorsitja a lebomlast, és egyidejiileg poliének kialakulasat a polimer lanchan.
Ez lehetévé teszi a PVC hulladékok olyan atalakitdsat, amelynél a reaktiv kettOskotéseket
tartalmaz6 PVC masodlagos, Gjrahasznositott termékek kiinduldsi anyaga lehet.

Kutatoi raforditas: 4 f6, ebbol intézeti allomanyban: 4 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 32 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: 2,4 M Ft.

Biomassza anyagok hasznositdasat megalapozo kutatasok

Uj kornyezetkimél§ eljarassal (lakkaz enzimmel és violursav adalékkal) fehéritett rostpépeket
tanulmanyoztak. Modszert dolgoztak ki a rostpépek maradék lignintartalmanak
meghatdrozasara, “in-situ” pirolizis-gdzkromatografia-tomegspektrometria alkalmazéséaval.
Kimutattak, hogy a lignin monomerek mennyiségi aranyai jelentésen megvaltoznak a rostpép
¢s a maradék lignin mintdk pirogramjaiban. Megallapitottdk, hogy az enzimes biofehérités
soran hasonld valtozasok torténnek a lignin funkcids csoportjaiban, mint a cellulozgyartas
Kraft eljarasa soran.

Energetikai célokra alkalmazhatd biomasszak (szalmak, kukoricaszar, cirok, rizshéj, abesszin
mustar) hdbomlasi tulajdonsagait vizsgaltdk. Mint ismeretes, a hObomlas az égés egyik {6
reakcidja, amellett szamos ipari folyamatban is fontos szerepet jatszik. Egy olyan reakcio-
kinetikai modellt alkalmaztak, amely viszonylag kevés ismeretlen paraméterrel megbizhatéan
irja le e bonyolult anyagok viselkedését. Annak ellenére, hogy a vizsgalt mintasor f6bb
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biomassza alkotdiban, valamint az asvanyi-anyag tartalmaban jelentés kiilonbségek voltak,
sok k6z0s vonast talaltak a kinetikai viselkedésiikben.

Kutatoi raforditas: 3 f6, ebbdl intézeti allomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 23 M Ft,
ebbol palyazati forras: 2,6 M Ft.

Légkorkémiai kutatasok

Meghataroztak az acetil-fluorid OH-gyokkel végbemend gazfazisi elemi reakcidjanak
sebességi egyiitthatojat és fotobomlasi kvantumhatasfokat. Megallapitottak, hogy a fluor-
szubsztiticido erds negativ induktiv hatast gyakorol a reaktivitdsra, megadtdk a hatas
mértékére jellemzd csoportadditivitasi egyiitthatd értékét. A fotobomlds kvantumhatasfoka
lényegesen kisebb egynél, ami a fotofizikai kioltasi folyamatok jelentdségét mutatja. Az
acetil-fluorid a HFC-152a (CH3CHF;) freonhelyettesitd anyag légkori lebomlasa soran
keletkezik. Eredményeik alapjan arra a kovetkeztetésre jutottak, hogy az acetil-fluorid 1égkdri
¢lettartama viszonylag rovid és igy iiveghazhatasa nem jelentds.

Elettartammérésekkel meghataroztak, hogy légkori koriilmények kozott a  szingulett
gerjesztett acetont milyen sebességgel oltja ki az oxigén. A folyamat sebességi allanddja
viszonylag kicsi, ami arra utal, hogy a reakci6 spin-tiltott, homérsékletfliggése pedig azt jelzi,
hogy a folyamatnak negativ aktivalasi allanddja van.

Egyszertien kivitelezhet6 eljarast dolgoztak ki a 3,3°,5,5’-tetra-(trifluorometil)-benzofenon
eléallitasara. Ennek a molekulanak rendkiviil érdekes fotokémiai-kinetikai tulajdonsagai
vannak, amelyek miatt a kornyezeti fotokémiaban is valdsziai alkalmazasokra is.

Kutatoi raforditas: 4 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 4 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 38 MFt,
ebbdl palyazati forras: 7MFt.

Kornyezeti elektrokémia

crer

elektroanalitikai modszer fejlesztettek ki. Megallapitottak, hogy aranyra hig oldatokbdl
elektromos polarizacié nélkiil is levalik kis mennyiségii platina az egyensulyi fémlevalas
potencialjanal pozitivabb potencialon.

Az anionok adszorpcidjanak, az elektrokémiai kettOsréteg szerkezetének jellemzése végett
elektrokémiai alapméréseket végeztek a platinacsoport egykristalyain, biner elektrolit-
oldatokban. Kimutattak, hogy az impedanciaspektrumokkal jellemezhet6 az oldat anionjainak
mozgasi sebessége a kiilsd és belsd Helmhotz sik kozott.

Korabban eljarast dolgoztak ki femtoamper nagysagrendii dramok gyors mérésére. A
mérokésziileket tovabbfejlesztették és az alkalmassa valt a kiilondsen nagy érzékenységt,
ultramikro-elekrédokon végzett mérésekre is.

Kutatoi raforditas: 4 fo, ebbol intézeti allomanyban: 4 fo. Becsiilt intézeti raforditas: 40 M Ft,
ebbol palyazati forras: 4.5 MFt
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Olajszennyezések monitorozdsa geoelektromos mdadszerrel, meglévé olajszennyezések
karenyhitése

Elokisérleteket folytattak lokalis olajszennyezések felkutatdsdra a talajellenallas
feltérképezésén alapuld geoelektromos modszerrel. Ezzel parhuzamosan kidolgoztak a
meglévo olajszennyezések helyszini karenyhitését szolgald technologiat a majdani hasznositd
MOL NyRt. megbizasabol. Ennek keretében részletes olajvizsgélatokat (GC/MS, HPLC,
UV/VIS) végeztek a hazankban eldforduld olajtipusok korében, részben a technoldgia
kidolgozasa, részben az ennek soran felmeriild analitikai feladatok megolddsanak
optimalizéldsa érdekében. Vizsgaltdk az olajtipusok talajrol torténd laboratoriumi
extrakcidjanak lehetdségeit, és elokészitették a talajanalitikai vizsgalatokat.

Kutatoi rdaforditas: 2 fo, ebbdl intézeti allomanyban: 2 f6. Becsiilt intézeti raforditas: 12 M Ft,
ebbdl palyazati forrds: -.

I11. Hazai és nemzetkozi kapcsolatok bemutatasa

Az AKI kutatoéi 2008-ban is szdmos hazai kutatohellyel dolgoztak egyiitt sokféle kutatasi
témaban. Kiilonosen intenzivek voltak kutatasi egyiittmiikodések az MTA intézeteivel, igy a
Kémiai Kutatokdzpont masik hirom intézetével, valamint nanotechnoldgiai témaban a
Miszaki Fizikai és Anyagtudoményi Kutatointézettel.

Az intézet munkatarsai a Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudoméanyi Egyetem Vegyész- és
Biomérnoki Kardn és az Eo6tvos Lorand Tudomanyegyetem Természettudomanyi Karan
tartottak gradudlis ¢és posztgradualis eldaddsokat, vezettek szeminariumokat és
laborgyakorlatokat. Az oktatason kiviil sokrétii kutatasi kapcsolatot is apolnak veliik: a BME-
vel celluloz alapt bioetanol gyartas, az ELTE-vel polimertartalmu feliileti nanostruktarak
szerkezetvizsgalata, PP és PA nanokompozitok szerkezet/tulajdonsag 0Osszefliggéseinek
megallapitasa teriiletén. A Semmelweis Egyetemmel humdanbiologiai témakban, a Pécsi
Egyetem Altalanos Orvostudomanyi Karaval orvosi céla PU fejlesztésében miikodtek egyiitt.

Az intézet a Pannon Egyetem Miiszaki Informatikai Karanak Miiszaki Kémiai Intézetével
kozos professzori laboratoriumot miikddtet, €s funkcionalis nanorészecskeék témaban folytat
kilenc publikacioban megmutatkozd gylimolesdzd egyiittmiikodést. Az Alkalmazott Polimer
Fizikai Kémiai Osztaly egy szakmai egységet alkot a Budapesti Miszaki ¢és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszékével. Ugyancsak e
két egyetem kutatoival kozosen tanulmanyozzak a biomassza hasznositds kémiai
alapfolyamatait.

Kiilfoldi partnerekkel formalis kétoldalu kutatasi egyiittmiikddések keretében az aldbbi
témakban dolgoztak egyiitt:

Plazmakémiai folyamatokat modelleztek, ¢és termodinamikai szamitasok késziiltek a
Si/C/N/O/B/H anyagrendszerre, Magyar - orosz MTA kétoldalt megallapodas keretében a
moszkvai Altaldnos és Szervetlen Kémiai Intézettel kozosen.

Tetraammincink(Il)-dipermanganatot szintetizaltak, és meghataroztak szerkezetét XRD és
vibracios spektroszkopias modszerrel, MTA-INSA Akadémiai Egyiittmi{ikodési szerzodés
keretében az indiai Jodhpur Egyetemmel.

Energetikai célokra alkalmazhatéo biomassza anyagok hdobomlési tulajdonsagait hatdroztak
meg egy Magyar - kinai TéT projekt keretében a Dongying varosban miikodé China
University of Petroleummal egyiittmiikodve.
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Légkorkémiai témaban ARCUS / PhyCAFoR egyezmény keretében a Lille-i Egyetemmel
kozos PhD témat vezettek. Kinetikai és fotokémiai kisérletekkel meghataroztak a 2-butanon
fotobomlasi kvantumhatasfokanak hémérséklet- és nyomasfiiggését, Magyar - francia TéT
egyiittmiikodésben az orleans-i Egési és Reaktiv Rendszerek Laboratoriummal.

A klimavaltozas és a légkor kémiaja kapcsolatival foglalkozé6 Magyar - lengyel TéET
egylittmiikodésben javaslatot tettek az aceton légkdri fotobomlasanak molekularis
mechanizmuséra. Elemi reakciok kinetikdjat és mechanizmusat vizsgalva meghataroztak a
brématom ¢és néhany szerves molekula elemi reakciojanak sebességi egyiitthatdjat ¢és
potencialfeliiletét. A munkat Magyar - lengyel Akadémiai Egyiittmi{ikodés keretében a
Wroctawi Egyetemmel k6zosen végezték.

Tobb kiilonbozo rendszeren mutattdk meg, hogy az elektrokémiai kettdsréteg elektromos
szempontbol nem ideélisan kapacitiv. A jelenség okait MTA - DFG egyiittmiikodés keretében
a német Ulmi Egyetemmel vizsgaltak.

IV. A fontosabb elnyert hazai és nemzetkozi palyazatok rovid értékelése

Hazai palyazatok

Az intézet kutatoi 2008-ban a kovetkezd OTKA illetve OTKA-NKTH palyazatokon
dolgoztak, és az alabbi figyelemre mélto eredményeket érték el:

— Biomassza anyagok erémiivekben torténd jobb hasznositdsat eldsegitd alapismereteket
nyertek (K-72710).

— Nitrogén- és halogéntartalmti polimerek pirolizisének zeolit katalizdtorokon modositott
termékeit elemezték, és értelmezték a bekovetkezett kémiai atalakulasokat (K-68752).

— Meghatéaroztdk a CH3CO- ¢és CH3C(O)CH2-gyokok oxigénmolekulaval végbemend
elemi reakcidjanak kinetikai paramétereit (K-68486).

— Poli-tejsav alapti mintak feliileti Osszetételét és szerkezetét jellemezték XPS modszerrel
(K-68120).

— Polipropilén (PP) és keményitd alapu nanokompozitokban vizsgéltdk a hatarfeliileti
kolcsonhatasok szerepét a kompozitok szerkezetének alakulasaban. Megallapitottak, hogy
a legkedvezdbb tulajdonsagii kompozit eléallitdsdhoz a toltdanyag/glicerin/viz aranyt
pontosan kell meghatarozni (K-67936).

— Kimutattdk, hogy elektrokémiai tuton eldallithato platina monoréteggel boritott
aranyfeliilet. Jellemezték az adszorpcid kinetikdjat olyan esetben, amikor egy biner
elektrolit mindkét ionja adszorbealodik (K-67874).

— Miszaki mianyagok, mint polietilén-tereftalat ¢és poli-tetrafluor-etilén feliiletét
modositottak plazmaimmerzids ionimplantacids €s gyorsatomsugaras modszerrel, és
meghataroztak a feliileti kémiai, nanomechanikai és tribologiai valtozasokat (K-67741).

— Kornyezetkimél6 eljarassal fehéritett rostpépek maradék lignintartalmat, valamint a lignin
Osszetételében biofehéritéskor bekdvetkezd valtozasokat hataroztdk meg (K61504).

— A specifikus adszorpcid sordn az adszorbedlt molekuldk kozott lejatszodo toltésatlépési
folyamatokrol tettek megallapitasokat (T-45888).

— Hiperelagazasos polimerek szerkezete ¢és a kiinduladsi linearis polimer karok
molekulatomege kozotti sszefiiggést allapitottak meg, valamint (j modszert dolgoztak ki
ilyen polimerek eléallitasara (T-48409).
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— PP/faliszt kompozitok vizsgalata alapjan megallapitottuk, hogy a kompozitok merevsége
novekszik a toltbanyag tartalommal. A kapcsoléanyagként alkalmazott funkcionalizalt
polimer tipusa és mennyisége azonban nem befolyasolja kiilondsebben a merevséget
(F-68579).

— Szabalyosan valtakozo szerkezetli amfifil polimer kotérhdlok és multifunkcids inimerek
alkalmazasaval 0j hiperelagazasos és csillag polimerek szintézisét dolgoztak ki (F-61299).

Az intézet kutatoi egyéb hazai kutatasi palyazatokban a kdvetkezd eredményeket érték el
2008-ban:

— Felszerelték ¢és hidegiizemben kiprobaltak a festdiizemekben levegdtisztitdsra hasznalt
aktiv szén adszorbensek helyszini regeneralasara kifejlesztett technologia mérd és
folyamatszabalyozo rendszerét (GVOP-3.1.1./2004-05-0153/3.0).

— Nanoméretii, oxid- és nemoxid tipusi keramia-bevonatok kialakitasat vizsgaltak
atmoszférikus  plazmaszoérassal.  Eldallitottak  szilicium-karbid nanoszalakat és
nanocsdveket (OMFB-00252/2007).

— Vizsgaltak kiilonb6zo fémek alkalmazhatosagat ipari hulladékok feldolgozhatdsagara
(JAP_TSZ_P0400808).

— Elére meghatarozott tulajdonsagii poli(etilén-imin) allitottak elé (DermaVi HIKCO05
Asboth program).

— Megéllapitottdk, hogy az antioxidans- és elempotlas nélkiilozhetetlen az egészséges
¢lethez, de a koncentracidtartomany tag, és fligg az egyed genetikai adottsagaitol. A
bioaktiv vegyliletek hosszas, kontrolldlatlan fogyasztdsa azonban kontraindikalt (ETT
012/2006).

— Meghatéaroztak a prosztatarakos és joindulatii prosztata-megnagyobbodasban szenvedd
férfiakban a szérum ¢és a plazma immun- és redox-paramétereit, Zn-protoporfirin/

ey

crer

Nemzetkozi palyazatok
Az intézet kutatoi az alabbi EU palyazatok kidolgozasaban vettek részt 2008-ban:

— Alifas ketonok ¢€s sav-haloidok légkori lebomlasara allapitottak meg kinetikai ¢€s
fotokémiai paramétereket (GOCE-CT-2004-505390-SCOUTO3).

— Enzimek rogzitésére alkalmas, makro-, mikro- ¢és nanoszemcsés kitozan hordozo
részecskék elallitasara dolgoztak ki modszereket (MRTN-CT-2004-512247).

Egyéb nemzetkozi vagy kiilfoldi forrasbol 2008-ban miivelt témak:

~ Uj tipust multifunkciés polimerek kutatasan dolgoztak a DuPont (USA) Research Award
tamogatasaval.

- Magneses nanorészecskéket tartalmazd szénhagymakat készitettek RF plazméban, a
Varsoi Egyetem Kémia Tanszék munkatérsaival egyiittmiikodésben.

- Kiilonleges nanoporokat allitottak eld RF termikus plazmaban, a BASF céggel
(Németorszag) egyiittmikodve.

- Széles nemzetkozi egyiittmiikodésben a PP és PA nanokompozitok szerkezet/tulajdonsag
Osszefiiggéseirdl tettek megallapitasokat, a Twente Egyetem (Hollandia), az Inha Egyetem
(Korea) és a Szlovak Tudomanyos Akadémia Polimer Intézete kutatdival kozodsen.
Polimerek stabilizalasan a francia Clariant Huningue S.A. céggel dolgoztak egyiitt.
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- A Volkswagen Alap tdmogatasaval fotofizikai téman dolgoztak a gottingeni Max-Plank-

Intézet kutatdival. Megallapitasokat tettek a dimetilamino-adenin fotofizikai sajatsagairol.

- Biomassza anyagok hasznositasat, faszén széndioxiddal torténé elgazositasat

tanulmanyoztak a trondheimi Norvég Tudomanyos és Technologiai Egyetemmel k6zosen.

- Dohany hébomlésat vizsgalatak a British American Tobacco R&D Centre kutatoival

abbol a célbol, hogy az eredmények hozzajaruljanak a dohanyzas Aartalmainak
csokkentéséhez.

-Uj kornyezetkimélé eljarassal (lakkaz enzimmel és violursav adalékkal) fehéritett

rostpépeket tanulmanyoztak portugdl egylittmikodés keretében a Beira Interior
Egyetemmel.

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

1.

10.

Czégény Zs, Blazs6 M: Effect of phosphorous flame retardants on the thermal
decomposition of vinyl polymers and copolymers, Journal of Analytical and Applied
Pyrolysis, 81, 218-224 (2008)

Demeter A, Zachariasse K A: Triplet state dipole moments of aminobenzonitriles, Journal
of Physical Chemistry A, 112(7), 1359-1362 (2008)

Feczkd T, Muskotal A, Gal L, SzEépvolgyi J, Sebestyén A, Vonderviszt F: Synthesis of Ni-
Zn ferrite nanoparticles in radiofrequency thermal plasma reactor and their use for
purification of histidine-tagged proteins, Journal of Nanoparticle Research, 10, 227-232
(2008)

Ivan B, Erdédi G, Hellner A,. Groh P W, Kali G, Kasza Gy, Szanka I, Szesztay M, Soltész
A: New ways for the synthesis of hyperbranched polymers, Macromol. Rapid. Comm., 29,
F16-18 (2008)

Jewrajka S K, Erdddi G, Kennedy J P, Ely D, Dunphy G, Boehme S, Popescu F: Novel

biostable and biocompatible amphiphilic membranes, J. Biomed. Mater. Res, Part A, 87A,
69-77 (2008)
Kereszturi K, Szabd A, Téth A, Marosi G,_Szépvolgyi J: Surface modification of poly-
(tetra-fluoro-ethylene) by saddle field atom beam source. Surf. Coat. Technol. 202, 6034-
6037 (2008)

Kriston |, Féldes E, Staniek P, Pukanszky B: Dominating reactions in the degradation of
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1722 (2008)
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53, 7403-7409 (2008)

Pukéanszky B Jr, Bagdi K, Tovolgyi Zs, Varga J, Botz L, Hudak S, Déczi T, Pukénszky B:
Nanophase separation in segmented polyurethane elastomers: Effect of specific
interactions on structure and properties, European Polymer Journal, 44, 2431-2438 (2008)
Szépvolgyi J, Mohai I, Karoly Z, Gal L: Synthesis of nanosized ceramic powders in a
radiofrequency thermal plasma reactor, Journal of European Ceramic Society, 28, 895-
899 (2008)
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V1. A kutatohely 2008. évi tudomanyos teljesitményének fobb mutatoi

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

Atlaglétszam®: 100 Ebbél kutato®: 57
PhD, kandidatus: 20  MTA doktora: 12  levelezd tag: - rendes tag: -
35 év alatti, intézeti allomanyban levo fiatal kutatok szama: 20

Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismeretterjeszté) publikacié szama®: 94
Az év folyaméan megjelent Gsszes tudomanyos publikacié szama®: 91

Ebbél impakt faktoros publikacio magyarul: - idegen nyelven: 50
nemzetkdzi egyiittmikddés keretében: 15 SCI altal regisztralt folyoiratban: 50
osszesitett impakt faktor®: 86,448 osszes hivatkozas szama®: 1190
Osszes hivatkozas szama onidézetek nélkiil: 986
Magyarul konyv/monografia”: - konyvfejezet: 1 jegyzet:
Idegen nyelven konyv: 1 konyvfejezet: 3 jegyzet:
Tud. fokozat megszerzése® PhD: 4 ~ MTA doktora: -  levelezd tag: -  rendes tag: -
Elfogadott talalmanyok, szabadalmak szama®: 1 ebbdl kiilfoldon: -

Ertékesitett szabadalmak szama: -

Nemzetkozi rendezvényen tartott tudomanyos
szobeli eldadasok szama'®: 34 poszterek szama: 40

. s . 1.
Tanacsadoi tevékenységek szama ™ -

Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 12 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 16

Rendszeres hazai felséfoku oktatasi tevékenységet végzok szama': 16
Ebbdl doktori iskoldkban oktatok szama: 4 Doktori iskolat vezetok szama: -
Elméleti kurzusok szama'®: 27 Gyakorlati kurzusok szama: 32
TDK munkat készitd hallgatok szama: 9 Diplomamunkat: 17 PhD-t: 23
Fels6foku graduélis és posztgradualis oktatott ordk szama': 1907

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 564,7 MFt
Fiatal kutatoi allashelyek szama'®: 5 Teljes sajat bevétel: 306,2 MFt
Sajat szabadalmi, know how és szerzéi jogi bevétel': 1,7 MFt

Az ¢év folyaman miivelt OTKA témak szama: 16
A targyévre vonatkozo6 szerzodésallomany: 28,6 MFt

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama'®: 9

NKFP: 9 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 129,3 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzédésallomany: MFt
NFT témak szama™: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: MFt

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama®: 1
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 3,3 MFt
Egyéb: - A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: - MFt

Nem palyazati kiils6 megrendelés keretében miivelt témak szama: 327
A targyévre vonatkozo szerzodésallomany: 248,5 MFt

Kiils6 alvallalkozokkal kotott szerzodésallomany™: - MFt
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VI/a. Az MTA Kémiai Kutatokozpont Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet 2008. évi
tevékenységének egyéb bemutathaté jellemzai

— Bejelentett szabadalmak, és egyéb szabadalmi jellegii alkotasok szama:
o a Magyarorszagon bejelentettek: 2
o anem Magyarorszagon bejelentettek: 2
— A kutatd ndk szdma:
o vezetd beosztasokban: 1
o nem vezetd beosztasokban: 23
— A mobilitassal kapcsolatban az intézetbdl az allasukat megtartott, munkaviszonyban levd
diplomasok koziil hat honapnal hosszabb idére tavollevok szama: 2
o Magyarorszagon
»  egyetemen, kutatdintézetekben: -
» gazdasagi tarsasagnal: -
o Nem Magyarorszagon
= egyetemen, kutatdintézetekben: 2
» gazdasagi tarsasagnal: -
— az adott intézethez érkezd kutatdk szama: 4
o 1-6 honap iddtartamra
* Magyarorszagrol: -
* nem Magyarorszagrol: 4
o 6 honapnal hosszabb iddre
* Magyarorszagrol: -
* nem Magyarorszagrol: -
— Vallalati kapcsolatok
o jelentdsebb ipari partnereik felsoroldsa és a kapcsolat tipusa:
- BASF AG (Németorszag), K+F megbizas kiilonleges nanoporok eldallitdsara
- In Vitro Kft.: a FERROCOMP markanevii tabletta gyartasa és forgalmazasa
- Easton Ltd., részvétel K+F problémak megoldasdban
- GE Hungary Ltd., részvétel K+F problémak megoldasaban
- Innovatext Textilipari Miiszaki Fejlesztd és Vizsgalo Intézet Zrt., K+F részvétel
- Momentive Performace Materials GmbH, részvétel K+F problémak megoldasaban
- DuPont (USA) K+F specialis polimerek terén
- TVK, poliolefinek stabilizalasa, nanokompozitok kifejlesztése, K+F tevékenység
- Dunastyr, gyartmanyfejlesztés, K+F tevékenység
- AIRSEC SAS, elény0s tulajdonsagli csomagoloanyag fejlesztése, K+F tevékenység
- NOLATO Magyarorszag Kft, 1 termékek kidolgozasa, jellemzése
- PolyOne Magyarorszag Kft, éghetdség csokkentés
- British American Tobacco, kutatasi megbizas
- MTA Atomenergia Kutatointézet, miiszerfejlesztés
- Knorr-Bremse Vasuti Fékrendszerek Hungaria Kft., bevonatrendszerek K+F fejlesztés
- Allami Autépélyakezeld ZRt. autopalyaszakaszok padkajanak talajvizsgalata
o az intézet holdudvaréba tartoz6 kisvallalkozasok szdma: 14
— A tarsadalmi parbeszéd eredményei:
o Az éltalanos tudomanynépszeriisité kozlemények szama: 3
o Az intézet tevékenységét népszerlisitd rendezvények szdma: 3
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Az MTA KK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2008-ban

Az aceton légkorkémidja

Az MTA KK AKI Légkorkémiai Csoportja kiemelten sikeres eredményeket ért el az aceton
légkorkémiajanak kutatdsaban. Az aceton, a metan és metanol utan, a harmadik leggyakoribb
szerves molekula a szabad troposzféraban, légkori szerepe kiilondsen a troposzféra felsod
rétegeiben jelentds, ahol dontd hatdsa van az Oz és NOy reakcidciklusok alakuldsara. A
troposzféraban 1évé 6zon erds liveghazhatast gaz, egészségkarosito, toxikus hatasa van, az
egyik f6 komponense a varosi szmognak. fgy a kutatdsok informacioval szolgalnak az
éghajlatvaltozas és a légkor kémidjanak kapcsolatardl és a levegd mindségének varhatd
alakuldsarol is.

A vizsgalatokat az ugynevezett direkt kisérleti modszerek alkalmazéasaval végzik, amelyekben
az atomokat, szabadgyokoket ill. elektrongerjesztett molekuldkat impulzus-1ézer fotolizissel,
vagy gyors gazaramban  allitjak eld. Sebességi  egyiitthatokat, fotobomlasi
kvantumhatasfokokat, és a reaktivitdsra jellemzd egyéb paramétereket hatiroznak meg
reakciokinetikai és fotokémiai kisérletekkel.

Gas mixture
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1. dbra Impulzuslézerekkel miikdtetett reakciokinetikai berendezés a 1égkor kémiai folyamatainak
laboratériumi vizsgélatara

Az aceton légkori lebomlasa az OH-gyokkel végbemend reakcioval és fotolizis utjan megy
végbe. Részletes reakcidkinetikai vizsgalatokkal megéllapitottdk, hogy az OH-reakcio
hémérsékletfiiggése szokatlan, nagymértékben eltér az Arrhenius torvénytdl: a sebességi
egylitthatd értéke erdsen nd szobahOmérséklet felett, alatta azonban alig valtozik. Ez azt
jelenti, hogy az OH + aceton reakci6 1égkori jelentdsége nagyobb a korabban feltételezettnél.
A legutdbbi idokig azt tartottdk, hogy az aceton fotobomlasi sebessége 1égkori koriilmények
kozott nem fligg a hdmérséklettdl. Ezzel szemben, az intézet kutatoi, az altaluk kidolgozott j
kisérleti moddszerrel arra a megallapitasra jutottak, hogy a kvantumhatasfok jelentosen
csokken a homérséklet csokkenésével és a nyomas novelésével. Ez a fotolizis kisebb szerepét
jelenti, ahhoz képest, amit korabban a 1égkori modellszamitasokban feltételeztek.
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Az intézetben meghatarozott reakcidkinetikai és fotokémiai paramétereket felhasznaltak
néhany vilagléptékli 1égkorkémiai modellben is. Ilyen modelleket hasznalnak példaul a
leveg6védelmi intézkedések tudomanyos megalapozasa céljabol. A Légkorkémiai Csoport az
aceton témaval szerepel a SCOUT-O3 elnevezésii nagy eurdpai légkorkémiai kutatasi
projektben. A projekt 2008. évi jelentésében a magyar kutatok megallapitasai a kiemelt
eredmények kozott szerepelnek.

2. abra Sajat miiszerfejlesztéssel késziilt UV-VIS spektrométer gdzmintak abszorpcids spektrumanak
meghatarozasara

Elektrokémiai vizsgalatok a platinacsoport fémein

Modszert dolgoztak ki atomi rétegvastagsagu platina elektrokémiai levalasztdsara, ¢és
kifejlesztettek egy nagyérzékenységii bipotencioszatot. Tanulmanyoztak a platina-folyadék
hatarfeliileten kialakuld rétegek toltésszerkezetét. Ez egy olyan, alapvetéen 0j szemléletii
kettdsréteg-elmélettel értelmezhetd, mely abbol indul ki, hogy a kettdsréteg szerkezetét
els6sorban az oldat ionjai, a viz, és a fémfelillet atomjai kozotti kémiai kolesonhatasok
alakitjak ki, az elektrosztatikus hatasok szerepe pedig méasodlagos.

Szamos elektrokémiai iparag 1étezik, melyek termékei - elemek, akkumulatorok, aluminium,
stb. - nélkiil mai életiink elképzelhetetlen lenne. Elektrokémiai folyamatok varhatdéan a jovo
kornyezetbarat technologiaiban is kulcsszerepet jatszanak — mindenekeldtt a ma vilagszerte
fejlesztés alatt 4llo tiizeldanyagcelldkban. Ezek csendes, tiszta, nagy hatasfokt
aramforrasoknak igérkeznek — amennyiben sikeriill megoldani, hogy az elektrodfeliiletek
katalitikus aktivitasa hosszi tavon is megmaradjon. A felmeriil6 elektrokémiai problémak
megoldasahoz pontosan ismerni kell a fém-oldat hatarfeliileteken kialakult atomi-
molekularis, illetve elektromos toltésszerkezeteket. A nagy katalitikus aktivitasa fémcsoport,
a platinacsoport tagjainak (Pt, Pd, Rh, Ir) elektrokémiaja kapcsan két fontos kérdéskort
tanulmanyoztak.

Kidolgoztak egy olyan elektrokémiai levalasztasi eljarast, aminek alkalmazésa esetén egy
aranyelektrod feliiletén majdnem teljes atomi réteg platina valik ki, ennek megfeleléen az
elektrod kozel ugy viselkedik, mintha platina lenne. Jelenleg az eljarast olcsobb
hordoz6fémekre is probaljak alkalmazni. Az eljards gyakorlati kovetkezményei még
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felbecsiilhetetlenek, de két haszna mar nyilvanvaloan latszik. Egyrészt a kevés platina
felhasznaldsa miatt Iényegesen olcsobb elektrokatalitikus tulajdonsdgi elektrédok
készithetok, masrészt a platina-levalasztasi eljards birtokdban kifejleszthetd lesz egy
nagyérzékenységii platina-analitikai modszer. Ilyen mddszerre a kdrnyezet fokoz6do platina-
terhelése miatt egyre inkabb sziikség van.

A fenti gyakorlati kérdések megoldasdhoz tartozik az elméleti vonatkozasok tisztdzasa,
ugyanis a platina, illetve a platinacsoport egyéb tagjainak feliileti elektromos toltésszerkezete
nagymeértékben befolyasolja a végbemend folyamatok sebességét. Nagyszamu voltammetrids
¢s impedanciaspektroszkopiai mérést végeztek pontosan meghatarozott tulajdonsagi
elektrokémiai rendszereken, a platinacsoport egykristalyain. E mérésekkel jellemezték, hogy
melyik anion milyen potencidltartomanyban, milyen mértékben adszorbedlodik a
hatérfeliileten. Egyes esetekben az adszorpcid sebességét is meg tudtak hatarozni.

A ma Kklasszikusnak tekintett elektrokémiai elméletek szerint egy fém-elektrolitoldat
hatarfeliileten kialakulo elektromos kettosréteg kétféle eredetii: egyrészt a feliiletre
elektrosztatikusan kotddnek ionok, masrészt kémiai kotéssel adszorbealdodhatnak ionok és
dipolusmolekulak. Az elektrosztatikus és adszorpcios eredetli kettdsréteg mindegyik elmélet
szerint egymastol fiiggetlen, és a lezajlo elektrodfolyamatok sebességét egymastol fiiggetlentil
befolyasoljadk. Ez a kép a huszadik szdzad kozepe Ota higanyon és néhany nemesfémen
elvégzett mérési eredménnyel van Osszhangban — viszont a platinacsoport fémein altalunk
mérteknek ellentmond. Az intézetben végyett mérések alapjan egy alapvet6en 0j szemléletli
kettosréteg-elmélet kidolgozasara van sziikség. Ez azon feltételezésen alapszik, hogy a
kettdsréteg szerkezetét elsdsorban az oldat ionjai, a viz, és a fémfeliilet atomjai kozotti kémiai
kolcsonhatasok hatdrozzak meg, s csak kevéssé az elektrosztatikus hatdsok. Az elmélet
kidolgozasahoz varhatéan értékes informaciok nyerhetdk kvantumkémiai szamitasok
segitségével.

3. 4bra Iridium egykristany el6készitése méréshez: 2000 Co-os hevités argonaramban

A kutatécsoport mindig nagy hangsulyt fektetett sajat fejlesztésii kisérleti elektrokémiai
modszerek és eszkozpark kialakitasara, illetve fenntartisara. Az utobbi évek eredménye a
svajci egyiittmiikodés keretében kifejlesztett, kiilonosen nagy érzékenységii €s sebességii
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bipotenciosztat, amelynek kulcselemeit mar szabadalom védi. A miszer lehetévé teszi, hogy
megnoveljék a pasztazo elektrokémiai mikroszkopok felbontasat, amelyekkel — tobbek kozott
— az inhomogénen katalitikus tulajdonsagu feliileteket lehet leképezni.
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