S

téi])

1954-2004



A KOZPONTI KEMIAI KUTATOINTEZETTOL
A KEMIAI KUTATOKOZPONTIG

pﬁﬂﬂﬂ1UDﬂMﬁNYDSAKﬂS£#
® ‘4

v ' }FE

Keming kyraroxozeON

l

1954-2004



Tartalom

20 16 e PRSPPI 2
1. A Kozponti Kémiai Kutatointézet megalapitdsanak céljai ..........cccoevvevievenenenieieiciisnen, 4
2. A Kutatdintézet megalapitasanak koriilményei és szervezetének valtozasai............c..c.cuee... 5
3. A KKKI kutatasi tertileteinek VAITOZASAI...........cccvririiiiiiiieceeee e 12

4. A tudomanyos kutatasok feladatai és eredmeényei a KKKI-ban szakteriuletenként és

TBMANKENT ...ttt b bbbt b et bbb bbb 21
Szerves kémiai és bioorganikus kémiai KUtatasok ............cccceveiieiivirieiiennecie e 21
Fizikai KEMIAT KUTATASOK........ccviiiiiiiiiec et 36
Makromolekularis kémiai KULATASOK .............cooiiiiiiiiiie s 56
Elméleti kémiai és szerkezeti kémiai KUtataSoK ...........ccoceveiiiiniiiniiceee e 59
Kémiai analitikai es kdrnyezetanalitikai KUtataSOoK.............cccovivereiiieniieic e 72
5. A kutatasokat segit0 réSZICEEK .......ccuuviiiiiiiiiiiiiii 74
6. Az Intézet részvetele a kutatok tovabbképzésében és a felsdoktatasban ............cceeveriennee. 78
7. Az Intézet NneMzetkOzZi KAPCSOIALAL ..........ccveiueiieiiee e 79
8. A tudomanyos kutatasok finanszirozasa és a kutatasi eredmények ipari alkalmazaésa ........ 84
9. Az Intézet kutatasi tevekenysegének rteKel@se..........ccvvvmviiieiiieii i 87
10. Publikaciok jegyzeke (1954-2004).......cccuuiiiieieeieaeesieeeesee e eseseesiaseesrae e sseesseeseesneeses 91



/4

Eloszo

A Magyar Tudoméanyos Akadeéemia 50 éve alapitotta meg a Kozponti Kémiai
Kutatdintézetet. Alapitaskor feladatként az intézmény elé a tudomanyos kutatasok magas
szinti mivelésén tul, az orszadg kémiai kultirdjdhoz és a vegyipar, valamint a gyogyszeripar
fejlédéséhez vald hozzajarulast allitottdk. Nemzetkozi szinvonaltl tudomanyos kutatds nélkiil
nincs gazdasagi €s szellemi fejlodés. A kémia tudomanya a XIX. szazad kozepétdl kezdve
egyre nagyobb mértékben a kiilonbozd természettudomanyi teriiletek integrald tényezdjéveé
valt. Kémiai ismeretek és ezek alkalmazasa nelkil az ember nem boldogulhat az élet egyetlen
teruletén sem. Hiszen kémiai ismeretek nélkil nem lehetséges gydgyszerek, human
protézisek, diagnosztikai eljarasok, novényvédo szerek, petrolkémiai és alternativ motorhajto
anyagok, kornyezetvédelmi eljarasok, illetve analitikai méresek, kilonleges szerkezeti
anyagok, szamitégép-memoriak, specialis tulajdonsagl, adott célra megtervezett anyagok
kifejlesztese.

Annak érdekében, hogy a kutatdsok minél eredményesebbek legyenek, az Intézet
vezetdi mindig is a tematikanak a nemzetk6zi iranyzatokhoz vald illesztésére, a
miiszerezettségnek és altaldban a kutatasi infrastruktiranak a korszersitésére, tovabba a
szellemi potencialnak a megujitasara torekedtek. Az Intézet kutatoi tobb fontos kutatasi
teriilet miivelését inditottdk el Magyarorszagon, és alapveté szerkezetkutatasi modszereket
honositottak meg.

1954 Ota nagy utat jart be a kutatohely. Ennek az uUtnak szamos akadalya volt,
amelyeket azonban az Intézet mindenkor sikeresen lekiizdétt. A 70-es és a 80-as években
példaul a hazai iparvallalatok fejlesztési feladataibol egyre nagyobb héanyadot véllalva,
jelentds bevételekkel tudta segiteni sajat kutatasait. Sikeresen vett részt orszagos kutatasi
programok koordinalasadban. A 90-es évek nehéz gazdasagi kortilményei kozott a kilfoldi
palyazatokon valé igen aktiv és eredményes tevékenység segitette a talpon maradast.

1998-t61 a Kozponti Kémiai Kutatdintézet Kémiai Kutatokdzponttd valt. Megujult a
Kozpont szervezete, 6t kutatdintézetbe koncentraltak a hasonld tematikaju csoportokat.

A Kkutatasok sulyponti terileteit a Kozpont Nemzetkdzi Tudomanyos Tanacsado
Testiilete a kovetkezOkben jelolte meg:

e biotudoméanyok kémidja,
e nanotudomanyi kutatasok,
e anyagtudomanyi és kérnyezettudomanyi kutatasok.

A Kozpont kutatoinak célja, hogy a felsorolt teriileteken olyan témékat valasszanak,
amelyeken az elért eredmények révén a vilag kutatasainak élvonalaba kertlhetink.

Az utobbi 6t évben tobb Uj, igéretes kutatasi terlleten indult meg a munka, szdmos
korszer(i nagyberendezést allitottak a kutatasok szolgalataba, igen sok tehetséges fiatal kezdte
el kutatdi palyjat.

A 2000-es évektdl a hazai nagy kutatasi-fejlesztési palyazatokon (Széchenyi-palyazat,
a gazdasag versenyképességét fokozd palyazatok, Koordinacidés Kutatokozpont palyazat) a
Kozpont eredményesen szerepel. Sikeres eurdpai palyazataink révén pedig 0j lehet6ségek
nyiltak eldttiink. A Kdézpont az eurdpai kutatési térség aktiv résztvevdjeként kivalosagi cimet
nyert el a biomolekularis tudomanyok és a nanotudomanyok terdletén.

A XXI. szazad elején sem konnyiieck a tudomanyos kutatasok feltételei
Magyarorszagon. Reméljiik azonban, hogy ez a nehéz id6szak csak atmeneti, mind a magyar
tudomany, mind az MTA Kémiai Kutatokozpont taljut rajta, s révidesen energiank nagyobb
részét alapvetd tudomanyos kutatasok végzésere fordithatjuk.



A Kozpont kutatdi szamos jelentds tudomanyos eredményt mutathatnak fel az elmult
50 ¢év termésébdl. Ugyancsak fontosak a gazdasagi hasznot hozo munkak is. Ezekrdl az
eredményekrol e kiadvany ad attekintést.

Budapest, 2004. november 26.

Palinkas Gabor
féigazgatd

Schay Géza alapito igazgat6é emléktablaja a Kutatdkdzpont igazgatdsagi épiletének folyosdjan



1. Az MTA Kdzponti Kémiai Kutatointézet megalapitasanak céljai

A Magyar Tudomanyos Akadeémia nagy, diszciplinaris kutatointézeteit az 1950-es
években alapitottak meg. Az ipartol és a felsGoktatastdl szervezetileg fuggetlen, am
kapcsolatrendszerében azokhoz illeszkedd kutatdintézeti haldzat 1étrehozatala a tudomanyos
kutatdsok fejlesztésével a gazdasag, az oktatas és a tudomanyos kultira érdekeit egyarant
szolgalta. Ilyen, elsdsorban a tudomanyos kutatasnak szentelt intézeteket mind a kelet-
eurépai, mind pedig a nyugat-eurépai orszagokban talalhatunk. Igy példaul az akadémiai
intézeteket  Oroszorszagban (ill. korabban a Szovjetunidban, Csehszlovékiaban,
Lengyelorszagban stb.), a CNRS-intézeteket Franciaorszag-ban, a Max Planck-
intézethal6zatot Németorszagban vagy a CNR-intézeteket Olaszorszagban.

A Kozponti Kémiai Kutatointézet létrehozatalat a 422/1952/11.15 sz. minisztertanacsi
hatarozat rendelte el. Az alapitd okirat megéllapitja:

,,Hazankban nincs olyan kémiai kutatointézet, amely a nagyobb felszerelést igénylo
kutatasok elvégzéset is lehetové tenné. Halaszthatatlanul sziikséges tehat, népgazdasagunk
fejlesztése érdekében, az MTA elndke javaslatanak megfeleléen, kozponti kémiai kutatdintézet
létesitése, amelynek el6szor a fizikai-kémiai és szerves kémiai osztalya kerl felallitasra.”

Bar az MTA KKKI alapité oklevele 1952. évi keltezésili, a kutatohely miikodését
ténylegesen elsé igazgatojanak — néhai Schay Géza akadémikusnak (1900-1991) — 1954 6szén
tortént kinevezésétol szamithatjuk. Az Intézetnek 6nallo telephelye akkor még nem volt, a
munka a Budapesti Miiszaki Egyetem laboratériumaiban indult meg. Abban az idében Olah
Gyorgy, aki jelenleg az MTA tiszteleti tagja és 1996-ban kémiai Nobel-dijat kapott,
igazgatohelyettesként iranyitotta a szerves kémiai kutatasokat.

A Kozponti Kémiai Kutatointézet tevékenységének fo célja a kémiai szerkezet és a
reakcioképesség kozotti osszefuggések felderitése volt. Az Intézet tobb tudomanyterileten
Uttdré6 munkat végzett az orszagban. Ezek a teriiletek a kovetkezOk voltak: radioaktiv
izotopokkal jelzett szerves vegyiiletek eldallitasa ¢és reakciok mechanizmusanak
felderitésében torténd alkalmazasa; a frontalis gazkromatografia elmélete, az adszorpcio
termodinamikéja és alkalmazasai, irreverzibilis termodinamika, szénhidrogének izomerizacids
és krakkreakcidinak vizsgalata, gaz- és folyadekfazisu kontakt katalitikus es elektrodreakciok
tanulmanyozésa, fotokémiai  kutatdsok; az anyagszerkezetkutatds terlletén: az
infravorosspektroszkopia, a magneses rezonanciaspektroszkopia, a tdmegspektrometria, a
rontgendiffrakcio, a gaz-elektrondiffrakcid, a folyadékok szerkezetének kutatdsa; a
makromolekularis kémiaban: a gy6kos polimerizacids folyamatok kutatasa és a polimerek
degradaciodjanak vizsgalata, valamint a bioorganikus kémia.



2. Az MTA Kdzponti Kémiai Kutatdintézet megalapitdsanak korilményei
és szervezetének valtozésai

1953-ban az MTA Kémiai Tudomanyok Osztalya Schay Géza akadémikus vezetésével
egy szervezdbizottsagot hozott létre azzal a céllal, hogy készitse el a létrehozandd kémiai
kutatointézet beruhdzési tervét. A terv rovidesen el is készult mintegy 80 milli6 Ft
koltségeldiranyzattal. A beruhazasi programot késobb atdolgoztak, figyelembe véve egy
kisérleti reaktor felépitését is. A magkémiai kutatasi feladatokhoz sziikséges berendezések és
izotoptarolo épiiletek 1étesitését azonban a FOvarosi Tanacs a budai hegyvidék Viranyos-
rétnek nevezett részén nem engedélyezte.

1955-ben az Orszagos Tervhivatal hatarozata alapjan az Intézetet ideiglenesen a
Szerves Vegyipari és Mlianyagipari Kutatdintézet Hungaria koruti telephelyén helyezték el.

1957-ben 0j telket jeloltek ki a Kémiai Kutatéintézet szdmara a Il. kertletben, a
Ferenc-hegyen, a Pusztaszeri Ut — Vend utca — Gomba utca altal hatarolt telken. Ekkor Ujabb
beruhazasi program készilt, ami egy igazgatdsagi és négy laboratoriumi épulet, valamint egy
izotdptarolo és -eloszto épilet létesitését tervezte. Az épitkezés 1958-ban indult meg. 1962-
ben készilt el az igazgatdsagi, tovabba az 1. eés a Ill. laboratériumi epllet, 6sszesen 34 656
légm>-rel, a koltségek 72 milli6 Ft-ot tettek ki. Rovid ideig az MTA Miiszaki Fizikai
Kutatointézetét is az 0j épliletekben helyezték el. Késobb az Orszagos Atomenergia Bizottsag
dontése alapjan az izotoptarold és -elosztd épilet létesitése a KKKI telephelyén veégleg
elmaradt. 1968-ban adtak at a masodik laboratoriumi épiiletet, amely lehetévé tette, hogy az
optikai spektroszkopiai csoport felkoltozzon a Miiegyetemrdl a Pusztaszeri Uti telephelyre.
Ebben az epiiletben helyezték el a rontgendiffrakcios és az NMR-csoportokat, tovabba az
djonnan alakult oxidacios folyamatok osztalyat, valamint a redoxkatalitikus reakciokkal
foglalkozo csoportot is.

A 1V., a legnagyobb kutatasi pavilonba (30000 1égm®) 1978-ban kezdéditt meg a
bekoltozés. Az épiilet eredeti tervét jelentds mértékben at kellett alakitani, mert a
rendelkezésre allé pénz — 6sszesen mintegy 200 millié Ft — nem volt elegendd. A 1étesitmény
kozepét ,kivették”, ezaltal egy négyzetalapu, belsé udvarként szolgdld tér keletkezett. Az
eredetileg tervezett nagy el6adoterem és a konyvtar felére zsugorodott. A korabbi barakk
helyén korszeri raktarépiiletek és mihelyek Iétesiiltek (V. épllet). Az o6t éplletet zart
uvegfolyoso koti dssze.

A KKKI-ban 1954-ben a kovetkezd két tudomanyos szervezeti egység adott keretet a
kutatdmunkanak (zardjelben a vezeté kutatok neve): Fizikai kémiai osztaly (Halasz Istvan,
Nagy Ferenc, Szab6 Pal), Szerves kémiai és Szerves kémiai miiveletek osztaly (Hardy Gyula,
Kiss Istvan, Olah Gyorgy). A kataliziskutatasokat a Halasz Istvan és a Nagy Ferenc altal
vezetett csoportok keretében miivelték. A szerves kémiai kutatasokat Olah Gyorgy iranyitotta,
a szerves mikroanalitikai részleget Messmer Andras vezette. A polimerizacios reakciokat
kutaté csoport vezetéje Hardy Gyula volt. A magkémiai kutatdsok elinditdsdhoz négy
izotoplaboratoriumot  létesitettek. A  méréstechnikai  kutatasok Juhdsz Endre, a
sugarhataskémiai vizsgalatok Safarik Imre vezetésével kezdddtek el. A jelzett szerves
vegyuletek szintézisét Schawartz Jozsef kezdte el. Az optikai spektroszkopiai kutatasok
elinditasat Varsanyi Gyodrgy masodallasban vallalta, hiszen akkor 6 a BME Fizikai Kémiai
Tanszékének volt egyetemi tanara.

Az 1956-os forradalmat kovetden sokan tUgy gondoltdk, kiilfoldon nagyobb
lehet6séget kaphatnak tehetségiik kibontakoztatasahoz. Ekkor hagyta el az orszagot Olah
Gyorgy, Halasz Istvan, Schawartz Jozsef €¢s még 12 kutatd. Sajnos, a késObbi években is
jelentds szakmai veszteségeket okozott, hogy szamos kutato (igy pl. Csanady Gyorgy, Fiilop
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Vilmos, Galambos Gyorgy, Fiilop Vilmos, Hemela Jozsef, Kertész Miklds, Kiss Akos,
Koritsanszky Tibor Kroo Erik, Ladik Janos, Mohacsi Tivadar, Mohos Béla, Paizs Béla, Pethd
Arpad, Sagi Janos, Sandor Péter, Soti Ferenc, Suhai Sandor, T6th Istvan, Varji Mihaly, Valké
Klara) kilfoldre tavozott. Az Intézet igyekezett potolni az eltavozottak okozta veszteségeket.

1957-ben létrejott a Kristalykémiai csoport Naray-Szabd Istvdn vezetésével. Az
Alkalmazott magkémiai csoportot Adam LéaszI6, a Méréstechnikai csoportot Tari LaszI6, az
Izotdpos szintézis csoportot Mester Laszl6 szervezte meg, aki azonban rdvidesen szintén
kalfoldre tavozott.

Az MTA Kémiai Tudoményok Osztdlya 1959-ben azt javasolta, hogy a tiz
kutatocsoportot négy osztallya alakitsak at. Igy jott létre az Anyagszerkezeti osztaly Varsanyi
Gyorgy, az Adszorpcios és katalitikus osztaly Fejes Pal, a Polimerizacids és szerves
reakciomechanizmus osztaly Tiidés Ferenc és a Magkémiai osztaly Otvos Laszld vezetésével.

1957-ben a Hardy Gyula iranyitotta polimerkémiai csoport kivalt az Intézetbdl, s az Ujra
onalléva valt Mianyagipari Kutatointézet bazisa lett. Az Orszagos Atomenergia Bizottsag
Izotop Intézetének létrehozatalakor, 1960-ban a magkémiai és izotopkémiai Kkutatasok
nagyobb részét a KKKI-b6l oda csoportositottak. Tétényi Pal, aki az jonnan 1étrejott intézet
igazgatoja lett, valamint Marton Jozsef és Lengyel Tamas az Uj kutatohelyen folytatta
munkajat. Az Izotop Intézetet kés6bb az MTA-hoz kapcsoltak.

1966-ban az MTA Sztereokémiai Kutatocsoportjat (igazgato: Otvos LaszId), 1972-ben a
Kémiai Szerkezeti Kutatolaboratériumot (igazgato: Lengyel Sandor), tovabba a Szervetlen
Kémiai Kutatolaboratoriumot (igazgat6é: Székely Tamas) is a KKKI-hoz csatoltak. A
késbébbiek folyaman a legutobbi, valamint a masodikként emlitett szervezet egyik részlege, a
Gazelektrondiffrakcios Laboratérium (igazgato: Hargittai Istvan) kivalt az Intézetbol.

1978-ban Szantay Csaba és Medzihradszky Kalman vezetésével 0 kutatasi osztalyok
Iétestiltek természetes szerves kémiai és peptidkémiai kutatasok elinditasa céljabol.
Az Intézet vezetdinek €s szervezetének valtozasait a kovetkezOk mutatjak:

Az MTA Kobzponti Kémiai Kutatointezet, ill. 1998-t6l a Kémiai Kutatokdzpont
tudomanyos és gazdasagi vezetoi az alapitas ota

Igazgatok, illetve féigazgatok:

Schay Géza (igazgato) 1954-1969
Nagy Ferenc (igazgato) 1969-1972
Hollé Janos (igazgato) 1972-1980
(tudomanyos igazgatd) 1980-1991
Marta Ferenc (féigazgato) 1980-1998
Pélinkas Gébor (f6igazgato) 1999-
Igazgatohelyettesek:

Olah Gyorgy 1954-1956
Néaray-Szabd Istvan 1956-1957
Nagy Ferenc 1957-1969
Otvos Laszlo 1969-1996
Lengyel Sandor 1972-1985
Palinkas Gabor 1993-1998
Hajos Gyodrgy 1996-2004



Gazdasagi vezetok, illetve igazgatok:

Zsilinszky Léaszl6
Holyinka Mihaly
Kerekes Karoly
Benussi Silvio Antonio

Tudomanyos titkarok:

Szoke Sandor
Telcs Ivan
Radics Lajos
Vadasz Istvan
Simonyi Miklés
Vinkler Péter

A KKKI tudomanyos szervezeti egységei és azok vezetsi négy kivalasztott idészakban

1954-1964 kozott:
Csoport neve
Adszorpcios csoport

Reakcidkinetikai csoport

Polimerizéciokinetikai csoport

Szerves reakciomechanizmus csoport

Izotdpos szintézis csoport

Sugarhataskémiai csoport

Alkalmazott magkémiai csoport

Méréstechnikai csoport

Kristalykémiai csoport

Spektroszkdpiai csoport

1954-1958
1959-1962
1962-1995
1996-

1960-1970
1970-1972
1970-1972
1973-1973
1973-1974
1975-

Vezetdje

Halasz Istvan
majd: Fejes Pal

Nagy Ferenc
majd: Telcs Ivan

Hardy Gyula
Szanto Istvan
majd: Tiidds Ferenc

Olah Gyorgy
majd: Messmer Andras

Schawartz J6zsef
Mester Laszlo
Adam .I._észlé
majd: Otvos Laszld
Safarik Imre

Tari Laszlo
majd: Dobis Ottd

Juhasz Endre

Safarik Imre

majd: Mlinké Sandor
Néaray-Szabd Istvan

Varsanyi Gyorgy



1984-ben:
Osztaly neve

Bioorganikus kémiai osztaly

Szerves szintetikus €s
reakcidmechanizmus osztaly

Termeészetes szerves anyagok
szintézise osztaly

Molekularfarmakoldgiai osztaly
Novényvédoszer-kutatasi osztaly
Katalizis osztaly

Oxidéacids folyamatok osztaly
Szénhidrogen katalizis osztaly
Reakcidkinetikai osztaly
Makromolekularis kémiai osztaly
Rontgendiffrakcios osztaly
Molekulaszerkezeti osztaly

1999-ben:
Osztaly, ill. csoport neve

Bioorganikus kémiai osztaly
Heterociklusos kémiai osztaly

Természetes szerves
vegyuletek szintézise osztaly

Molekularfarmakoldgiai osztaly
Neurokémiai osztaly
Farmakobiokeémiai osztaly
Biokomplex osztaly

Biooxidacios csoport

Katalizis osztaly

Szerves katalizis osztaly
Reakciokinetikai osztaly

Polimer fizikai kémiai osztaly
Polimer anyagtudomanyi osztaly
Fellletkémiai és korrdzids osztaly
Kémiai fizikai osztaly
Kornyezetkémiai és analitikai osztaly
Rontgendiffrakcios osztaly
Molekulaszerkezeti osztaly

Vezetdje

Otvos Laszlo
Messmer Andras

Szantay Csaba
Medzihradszky Kalman
Dutka Ferenc

Siméandi Laszlo

Gal Dezs6

Kallé Dénes

Bérces Tibor

Tiidds Ferenc

Kalman Alajos

Tamés Jozsef

Vezetdje

Otvos LaszI6
Hajos Gyodrgy

Szantay Csaba
Simonyi Miklds
Kardos Julianna
Vereczkey Laszl6
Vinkler Péter
Jakus Judit
Simandi Laszlé
Margitfalvi Jozsef
Bérces Tibor
Pukénszky Béla
Ivan Béla

Kélman Erika
Palinkas Gabor
Forgacsné Téth Eszter
Kalman Alajos
Radics Lajos



Mikropdrusos és mezoporusos

anyagok osztalya Beyer Hermann
ESR-spektroszkopiai csoport Rockenbauer Antal
Szamitastechnikai és informatikai csoport Radnai Tamas

Az MTA Kémiai Kutatdékdzpont Ilétrehozatalardl, az Akadémiai Kutatdhelyek
Tanacsanak javaslatara, az Akadémia 1997. évi majusi rendes kozgytilése hozott hatarozatot.
A Kutatokdézpont jogutdodja a megsziint MTA Kozponti Kémiai Kutatointézetnek, az MTA
Izotopkutatd Intézetnek és az MTA Termeészettudomanyi Kutatolaboratériumnak a Szervetlen
Kémiai Kutatélaboratérium vonatkozasaban. Az alapitast az Akadémia 1997. évi decemberi
kozgyiilése, az alapitd okirat 1997. december 31-én torténd hatalybalépésével fogadta el. A
Kutatokdzpontot azért hoztdk létre, hogy a kordbban o6nallé kutatohelyek a tudomanyos
egylittmikodés, a kozos infrastruktura és miiszerdllomany lehetdségeinek kihasznalasa révén
eredményesebben és gazdasagosabban dolgozzanak.

A Kutatékozpontba olvadt intézetek a létrehozatal 6ta tovabb korszeriisodtek, uj
kutatasi témak indultak, bdviiltek a kutatdcsoportok kdzotti tudomanyos egylittmitkddések. A
KKKI a Kdzponton belil, mint annak legnagyobb kutatéhelye Kémiai Intézet néven folytatta
tovabb munkajat. A masik két kutatohely a korabbi 6nallé intézmények nevét szintén
megvaltoztatva, mint lzotdp- és Feluletkemiai Intézet, ill. Anyag- és Kornyezetkémiai
Kutatolaboratorium mukodott tovabb.

2004-ben az Akadémiai Kutatdhelyek Tanacsanak 2004. januar 19-i allasfoglalasa
alapjan, az MTA f6titkaranak jovahagyasaval, a Kozpont szervezeti atalakitdsa révén, o6t j
kutatdintézet jott létre. Ezek a kovetkezok:

e Biomolekularis Kémiai Intézet,

e Fellletkémiai és Katalizis Intézet,

e Szerkezeti Kémiai Intézet,

e Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet,
e lzotopkutato Intézet.

A KKKI részlegeit magukba foglalo intézetek és a megfeleld szervezeti egységek 2004-ben:

Osztaly, ill. csoport neve Vezetdje
Biomolekularis Kémiai Intézet

Alkalmazott szerves kémiai osztaly

Biologiai kémiai csoport Jablonkai Istvan

Izotdpos szintézis csoport Szammer Janos
Szintetikus szerves kémiai osztaly Hajos Gyorgy
Természetes szerves anyagok osztaly Dornyei Gabor
Molekularfarmakoldgiai osztaly Simonyi Miklés
Neurokémiai osztaly Kardos Julianna
Farmakobiokémiai osztaly Vereczkey L&szI6
Szénhidratkémiai osztaly Flgedi Péter



Feltletkémiai és Katalizis Intézet

Biomimetikus katalizis osztaly
Fellletmddositas és nanoszerkezetek osztaly
Szerves katalizis osztaly

Mikro- és mezopdrusos anyagok osztalya
Nanoszerkezetli fémkatalizatorok laboratoriuma

Szerkezeti Kémiai Intézet

Anyag-

Molekulaspektroszkopiai osztaly
Reakciokinetikai osztaly
Rontgendiffrakcids osztaly
Tomegspektrometriai osztaly
Elméleti kémiai osztaly

és Kornyezetkémiai Intézet*

Polimer kémiai és anyagtudomanyi osztaly
Alkalmazott polimer fizikai kémiai osztaly
Fémkomplex csoport

Kornyezetvédelmi laboratorium

Simandi Laszl6
Kalman Erika
Margitfalvi Jozsef
Valyon J6zsef
Guczi Laszlo

Mink Janos
Dobé Sandor
Kalman Alajos
Vékey Kéroly
Péapai Imre

Ivan Béla
Pukénszky Béla
Szentmihalyi Klara
Horvéath Tibor

*csak a korabbi Kémiai Intézethez tartoz6 tudomanyos osztalyok, ill. csoportok

Az Intézet létszdménak, a kutatok szdménak és a tudomanyos minésitések szamanak
valtozasat az 1. tAblazat mutatja.

1. tablazat

Az MTA Kdzponti Kémiai Kutatdintézet teljes l1étszdma, a kutatok szama, valamint a
tudomanyos mindsitéssel rendelkezok szama néhany kivalasztott évben

Ev Teljes Kutatdk Az MTA Az MTA Atudomany  Tudomanyos
létszam szama rendes és  doktorainak kandidatusainak  fokozattal
lev. szama szama rendelkezok
tagjainak aranya (%)
szama
1954 22 10 1 - 6 70
1961 155 54 1 3 9 24
1971 300 105 3 5 31 37
1983 508 222 9 13 52 33
1991 458 189 7 24 60 48
1996 384 159 8 33 44 53
2002* 275 1707 7 38 65° 65
Magyarazatok:

2.
3.

az adatok az MTA Kémiai Kutatokdzpont Kémiai Intézetére vonatkoznak

az MTA fiatal kutatoi 6sztondijasokkal egyutt
a PhD fokozatokkal egydtt
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Az Akadémia tagjai az MTA Kozponti Kémiai Kutatdintézetében, illetve a Kémiai
Kutatokdzpontban

A kovetkezokben felsorolt akadémiai rendes vagy levelezé tagok dolgoztak rovidebb-
hosszabb ideig a KKKI-ben (zardjelben a levelezd, ill. rendes tagga torténd valasztas éve):
Antus Sandor (2004), Berces Tibor (1993, 1998), Blaskd Gabor (2001), Dénes Géza (1973,
1985), Farkas Lorand (1973), Gyarmati Istvan (1982, 1990), Hargittai Istvan (1987, 1993),
Hargittai Magdolna (2004), Hollé Janos (1967, 1976), Kalman Alajos (1995, 2001), Kémives
Tamas (2004), Marta Ferenc (1970, 1976), Medzihradszky Kéalman (1982, 1990), Nagy
Ferenc (1965, 1985), Naray-Szabd Istvan (1945), Palinkas Gabor (1995, 2001), Pukanszky
Béla (2004), Schay Géza (1945, 1954), Szantay Csaba (1970, 1982), Tétényi Pal (1970, 1979)
¢s Tudds Ferenc (1970, 1982).
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3. A KKKI kutatasi teruleteinek valtozasai

Az Intézet kutatasi celjait és a tevékenység teriileteit az alapitaskor az Gtvenes évek
elsé felének ismeretei hataroztadk meg. 50 év elteltével azonban 6rommel allapithatjuk meg,
hogy az akkori, a témavalasztasokat befolyasolo alapvetd célkitiizés — a kémiai szerkezet és a
reaktivitas kozotti osszefuggesek vizsgalata — még mindig iddszerii. Hasonloképpen az egyes
kutatési teriiletek — szerves kémiai reakcidomechanizmusok kutatasa, kinetikai és katalizis
vizsgalatok, polimer kémiai, valamint anyagszerkezeti kutatdsok — ma is meghatarozo részei a
kémia tudomanyanak.

Az Intézet kutatasi eredményeirdl témateriiletenként olvashato ismertetés a 4. pontban.
Az itt kovetkezOkben — a teljesség igénye nélkil — csupan néhany olyan fontosabb és
eredményesebb, a 60-as és a 70-es években miivelt kutatasi téma megnevezése, valamint a
témat iranyitd kutatok neve szerepel, amelyek, ill. akik a késébbi részletes ismertetésbol
kimaradtak:

e Az enzimkatalizdlta reakcidk sztereokémidja; biopolimereken végbemend reakcidok
mechanizmusanak ¢és sztereokémiajanak vizsgalata (Moravcsik Ern6),

o Alkilezési, acilezesi és dezacilezesi reakciok sztereokémiaja (Témoskozi Istvan),

e Az aszimmetrikus indukcié kvalitativ értelmezése, szerves redoxrendszerek
sztereokémiaja (Gruber Lajos),

e Telitett szénhidrogéneken zajlo hidrogénizotdép elektrofil cserereakciok; alifas
szénhidrogének elektrofil szubsztitucidja (Egyed Janos),

e Karbonsavak es szarmazékaik atalakulasainak reakciomechanizmusa; karbonsaveszterek
katalizalt szubsztitucios reakcidinak vizsgalata aprotikus kdzegben (Dutka Ferenc),

e Szénhidrogének C-C, ill. C-H kotései heterogén katalitikus atalakitasainak vizsgalata
(Méger Dezso),

e Szerves vegyiiletek elemi gydkreakcidi folyadékfazisban (Dobis Ottd),

e Fémkatalizatorokon végbemend szerves kémiai redoxreakciok tanulméanyozéasa (Telcs
Ivan),

e Oldatok radiolizise (Hardy Gyulané),

e Polimer oldatok fizikai kémiaja (Czuppon Alfréd).

A 60-as évektdl kezdddden, s fokozottan a 80-as évektdl, a kémia ismeretei tObb,
korabban tdle tavoli teriileten is nyertek és nyernek alkalmazast. A tudomany fejlédésével
egyre inkabb tapasztalhat6 a kiilonb6z6 szakteriiletek tudasanyagénak egymast erdsitd hatasa.
Jelenleg — a kémiat érintéen — két fontos irdny kilonboztetheté meg. Az egyik a kémia és az
¢éld rendszereket tanulmanyozo mas tudomanyagak ismereteinek és mddszereinek kdzos
alkalmazasa az €16 szervezet mikodése megértésenek, a fiziologiai torténések felderitésének
és igy gyogyszerek kidolgozasanak céljabdl. A masik irdny az anyag szerkezetének és
funkciojanak, az anyagok egymaésra hatasanak, a lejatszodé reakcioknak az elemi lépések, a
molekulak, atomok szintjén torténé mind pontosabb megismeresét célozza. A kémia, a fizika
és a bioldgia hatartertleteinek vizsgalata az egyik legizgalmasabb iranyvonal.

Az emlitett fejlédésre valo tekintettel inditotta meg az Intézet a 70-es évek elejen
bioorganikus kémiai, majd peptidkémiai és a természetes szerves vegylletekkel foglalkozé
kutatasait. Az ¢lettudomanyok eldretdrése azota is vilagszerte folytatodik. Ennek eredményei
a gyogyaszatban is jelentkeznek, jelentds részben éppen a kémia egyre nagyobb
szerepvallalasanak koszonhetden.

Az ipar és a mezOgazdasag, tovabba az egészségiigy és a tarsadalom mas teriiletei a
XXI. szdzadban is novekvd varakozassal fordulnak a kémia fel¢. Egyre nagyobb az igény 0j
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gyégyszerekre (antiviralis, antimikrobialis, gombaellenes stb. szerekre), polimerekre
(kompozitokra, keramidkra, bioprotézisekre stb.), korréziogatlokra, az alternativ
energiaforrasok kihasznalasat lehetévé tevo eljarasokra és vegyiiletekre (igy pl. hidrogéngaz-
tarolokra, specialis fltéelemekre), elektronikai alkatrészekre, petrolkéemiai termékekre,
hajtéanyagokra, kozmetikumokra, kis mennyiségben is hatékony novényvédé szerekre,
funkcionalis élelmiszeradalékokra, hulladékkezeld eljarasokra, uj, kornyezetbarat vegyipari
technoldgiékra.

A tudomanyos kutatasban is oriasi valtozasokat hozott — mintegy az 1970-es évektdl —
a szamitogépek elterjedése. Mara a szerkezetkutatdsban és az analitikaban hasznalatos
miiszerek méréseit szamitdogépek vezérlik, az adatokat, amelyekbdl tobbszazezret tartalmazo
adatbazisokat épitenek, szamitdgépi programok dolgozzak fel. A rontgendiffrakcios kristaly-
és folyadékszerkezet-meghatarozasok miiszerei, a tomegspektrometriai, a magmagneses
rezonanciamérési, az infravorosspektroszkopiai, a gaz- és folyadékkromatografias miiszerek,
a feluletvizsgalo spektromeéterek és mikroszkopok mind szamitogépekkel 0Osszekotott
berendezések. A spektroszkopia miiszereit analitikai-elvalasztastechnikai miszerekkel
kombinaljak, ezaltal 0j lehetéségek nyilnak keverékek egyes komponenseinek, bonyolult,
nagy molekulatomegii anyagoknak a szerkezetmeghatarozésara és igen kis mennyiségii
anyagok analizisére.

Az Intézet elérte, hogy miiszerezettségének szintje ne lehessen akadalya a kivalo
mindségli tudomanyos munkénak. Az 1986-os évtdl kezddédden az Orszadgos Miiszaki
Fejlesztési Bizottsag tamogatasaval az ELTE Kémiai Tanszékcsoportjaval kdzdsen inditotta el
az OTKA Il. sz. Budapesti Kémiai Szerkezetkutatd és Elvalasztastechnikai
Miiszerkdzpontjanak tevékenységét. A KoOzpont részt vallalt az egyetemek miszeres
szerkezetkutatasi feladatainak megoldasaban, de szdmos vallalat részére is végzett méréseket.
Az 1980-as évek végén kezdte meg miikodését a Varian XL 400 tipusu, nagyfelbontasu,
nagyterit. NMR-berendezés és a Nicolet cég Fourier-transzforméaciés infravoros-
spektrométere, amelyek akkor a legkorszerlibbek voltak az orszagban. 1990-ben allitottak
Uzembe azt a nagyfelbontasi tandem tomegspektrométert, amely az orszagban akkor
egyediilallo lehetOséget biztositott a korszeri MS-MS mérésekhez. Ugyancsak a nyolcvanas
évek vegere epllt ki az Intézet bels6é szamitogépes haldozata. A 90-es években egy atomierd-
mikroszkdpot és egy pasztdzd alagutmikroszkopot, amelyek a feliiletvizsgalatokat, valamint
egy optikai rotaciosdiszperzié és cirkularis dikroizmus spektrométert, tovabba egy
nagyteljesitményli rontgenkésziiléket, amelyek a szerkezetkutatasokat segitik, helyeztek
Uzembe. Az utdbbi években sikeriilt néhany olyan korszerii berendezést beszerezni, amelyek
lehetévé teszik, hogy Iépést tartsanak a nemzetkdzi kutatasokkal.

A tdmegspektrometriai laboratorium
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A kombinalt elektrofiziologiai és mikrofluorometrias mérdrendszer Kialakitasaval
lehetové valt a wvalidalt célmolekulakon haté gyogyszerek tervezése ¢és vizsgalata a
neuronhal6zatok  szintjgn. A szamitogépes  dokkolason  alapuld, racionalis
gyogyszertervezéssel nyert molekuldk hatdsossaga igy el6szor receptorkotési tesztekben,
hagyomanyos, illetve gyorskinetikai modszerekkel vizsgalhato, ezt kdvetéen a receptorok
valasza €16 sejtekben patch-clamp technikéaval tanulmanyozhato. A kapott eredmények in vivo
mikrodializis mérések segitségével egészithet6k ki. A beruhazas megvaldsitasa egy-egy
hatasos vegyiilet csaknem teljes korti, preklinikai vizsgalatat lehetévé teszi.

A Kémiai Kutatokézpontban egy jelentds, modern kutatasi irany — nanorendszerek és
hatarfellleti jelenségek komplex, in situ vizsgalata — meghonositasan dolgoznak. Ennek els6
fontos lépése volt az &sszegfrekvencia-keltési (Sum Frequency Generation, SFG)
spektrométer (EKSPLA Ltd.) beszerzése 2002-ben. A feluletvizsgalati mddszerek kozott az
Osszegfrekvencia-keltési spektroszkopia egyediilallo abban a tekintetben, hogy lehetdséget
nyujt folyadék/gaz, szilard/gaz, folyadék/szilard, valamint folyadék/folyadek hatarfelliletek és
az ezeken végbemend jelenségek feliiletspecifikus, roncsoldsmentes, nagy érzékenységgel
torténd in situ vizsgalatara.

A frekvenciavalasz-mddszer [Frequency-response(FR) method] sajatos mddszer az
adszorpcids anyagtranszport vizsgalatara. A mddszer egyensulyi vagy allandosult allapotok
periodikus megzavardsan és a rendszer adott jellemzdjére vonatkozd, periodikus
valaszfiiggvény analizisén alapul. Az anyagtranszport dinamikajara jellemzo a folyamat €s a
periodikus perturbacio kozott fellépd rezonancia frekvenciaja. Az FR-modszer elnevezés az itt
vazolt vizsgalati elvre vonatkozik, és nem korlatozodik valamely perturbalt valtozéhoz (ami
lehet nyomas, térfogat, hdmérséklet, koncentracid, stb.) tovabba a perturbaciora adott és
vizsgalatra kivalasztott valasz jel jellegéhez sem (lehet nyomas, fellleti vagy térfogati
koncentracio, vezetdképesség, stb.). Tehat a valaszfiiggvény rogzitésére hasznalt miiszerrel
szemben tamasztott kovetelmény, hogy kelld érzékenységgel és sebességgel rogzitse a
valaszjel valtozasat. Intézetiinkben az adszorpcids egyensuly valtoztathaté frekvenciaju

Osszegfrekvencia-keltési (SFG) spektrométer hatarfeliileti jelenségek nagy érzékenységi, in situ
vizsgalatara
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Az ESR-laboratérium Altal beszerzett ELEXSYS E500 -elektronspinrezonancia-
spektrométer (Bruker Analytik) nagy érzékenysége lehetdséget nytjt igen kis koncentracioban
jelenlévé paramagneses centrumok, igy szabad gyokok és atmenetifém-ionok kimutatdsara és
vizsgalatara. Ez a tény Kkiterjeszti a berendezés biologiai problémak megoldasaban valo
felhasznalasi lehetdségeit. Ezeken a teriileteken kiilondsen fontos a kis mennyiségben
jelenlevé, de az ¢élettani mechanizmusok szempontjabol jelentds szabad gyokok
tulajdonséagainak ismerete. Az Uj spektrométer a szamitdgép-vezérelt goniométer segitségével
lehetéséget ad egykristaly-vizsgalatok végzésére is, ami elsésorban a kiilonleges elektromos
¢s magneses tulajdonsagokkal rendelkez6 anyagok, nanoszerkezetek és fullerének esetén
szlikséges.

A 2003-ban beszerzett elektronspinrezonancia-spektrométer nanoszerkezetii anyagok vizsgalatara,
szabad gyokok, atmenetifém-ionok biol6giai szerepének kutatasara

A rendezetlen vagy részben rendezett anyagok rontgendiffrakcios laboratériuma 2000-
ben egy Philips X’Pert-MPD rendszer és egy Philips pordiffrakcios-rendszer
Uzembedllitasaval folytatta munkajat. A beruhazas célja: polikristalyos és amorf anyagok,
valamint fellleti rétegek rontgendiffrakcids szerkezetvizsgalatanak elvégzése. A 2004-ben
beszerzett Rigaku R-AXIS RAPID diffraktométer jellegzetessége, hogy sokféle diffrakcios
kisérlet elvégzésére alkalmas. Igy pl. lehetséges: kis molekulak intenzitasadatainak gyors
gylijtése, az abszolut konfiguracié gyors meghatarozasa, az elektronstirtiség-eloszlas kisérleti
meghatarozasa, fehérjék térszerkezetének feltarasa kb. 150 A nagysagi elemi cella
paraméterig, pordiffrakcié mérése. A késziilékhez egy alacsony homérsékletii berendezés is
tartozik, amellyel a kristalyminta kdzvetlen kdzelrdl hiithetd.
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A 2004-ben lizembe allitott Rigaku R-AXIS RAPID diffraktométer, amellyel fehérjék térszerkezete is
meghatarozhat6

Atomierd és pasztazo alagutmikroszkop feliiletek és nanoszerkezetek vizsgalatara

A nanotudomanyok céljait szolgalja az NT-MDT Solver-tipusii pdsztdzo tiiszondds
mikroszkép. A berendezés STM (pésztdzé alagutmikroszkdp) fejjel, valamint optikai
mikroszképpal, mintaasztallal és AFM-fejjel van felszerelve. A mikroszképot eddig szilikat
nanostruktarak, katalizatorhordozok és korrodedlt vasfeluletek vizsgélatara hasznaltak. A
nanokutatasokat szolgalja a Hysitron TriboScope™ nanoindentél6 berendezés is.

A kombinatorikus katalizist, s ezzel a folyamatokra ,szabott” Kkatalizatorok
kidolgozasét szolgalja a Syncore Reactor és katalizatorpreparald robot berendezés, amely 24
kilénb6z6 kémiai szintézis egyidejii megvaldsitasara alkalmas akar folyadék, akar szilard
fazisban. A szintézisek alatt lehet6ség van refluxaltatasra inert gdzatmoszféraban. A "Slurry
Phase Reactor" folyadékfazisi reakciok parhuzamos vizsgalatara alkalmas, 16, magneses
keverdvel ellatott miniautoklavbol (15 ml) allo, teljesen automatizalt reaktorrendszer. A
multifunkciés katalizatorvizsgalé berendezés (RXM-100, Advanced Scientific Designs. Inc.,
USA) szilérd katalizatorok fizikai kémiai tulajdonsagainak a jellemzését és gazfazisu reakciok
vizsgalatat teszi lehetévé mind vakuumban, mind atmoszférikus nyomas felett. A
berendezésben a kovetkezd vizsgalatok végezhetok: kiillonbozd gazok kemiszorpcidja, BET-
felllet és pdérusméreteloszlas meghatarozasa, homérsékletprogramozott redukcid, oxidacio,
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deszorpcio, kémiai reakciok, kinetikai vizsgalatok stb. A gazfazisu vizsgalati modszereknél a
valtozasok hovezetoképességi detektorral és tomegspektrométerrel kovethetok.

16-csatornas reaktorrendszer kombinatorikus katalizatortervezéshez, amelyhez egy katalizator-
el6allitd robot is tartozik

A PVC THERMOMAT 763 készilek a PVC-degradacio kinetikajanak, valamint
stabilitdsanak vizsgalatat végzi. Egy egységben képes a gazaram és a hémérséklet pontos
szabalyozésara, valamint a degradacié soran képzO6dott hidrogénklorid mérésére. A
berendezés a funkcionalis polimerek kidolgozasahoz jarul hozza.

A vilagtendenciaknak megfeleléen a 80-as és a 90-es evekben az Intézet bioorganikus
kémiai kutatasaiban egyre inkabb el6térbe kertiltek a biokémiai, molekularis farmakologiai,
neurokémiai, az élettani folyamatok szabalyozasaban szerepet jatszé vegyuletekkel és
reakcidikkal, azok mechanizmusaval kapcsolatos kutatasok. Az elemi folyamatok
mechanizmusanak felderitésében pedig a fotokémiai, fotofizikai és oldatkémiai, oldatfizikai
vizsgalatok kapnak egyre nagyobb szerepet. A fellleteken lejatszédé folyamatok
mechanizmusanak megismerésére iranyuld kutatadsok 0j tulajdonsagu anyagok, hatékonyabb
katalizatorok kidolgozasat teszik lehetévé. Uj témaként jelentkeztek a 90-es évek kozepétol a
kornyezetvédelemmel kapcsolatos kutatdsok. Ezek kozé tartoznak az Uj, kornyezetbarat
eljarasok alkalmazasat lehetové tevd katalizatorok kidolgozasaval Osszefiiggd ¢€s a
hulladékmegsemmisitéssel kapcsolatos, valamint a kdrnyezetanalitikai vizsgalatok.

Az Intézet szamos terlilleten orszagos jelentGségli szerepet jatszott. A kémiali
kutatasokat tekintve a kutatéhelynek az akadémiai-egyetemi szférat az iparral 6sszehangold,
integrald szerepe volt és van jelenleg is.

Az Intézet a “Biologiailag aktiv vegyiiletek kutatdsa” c. orszagos és tarcaszintii
kutatasi féirany koordinalo és bazisintézeteként miikodott 1976-1980 kozott. A programban
szamos MTA, egyetemi és mas kutatOintézet, vallalati kutatohely vett részt. A program tobb,
eredeti magyar gyogyszerkeszitmény kidolgozasahoz jarult hozza. 1981-1985 kozétt az
Intézet “A kémiai szerkezet és bioldgiai hatds kozotti kapcsolatok tdrvényszertiségeinek
kutatasa” c. MTA-KKP/1 jeli, tarcaszinten kiemelt kutatasi féirany munkajat hangolta 6ssze.
Tevékenységevel sikeresen segitette a hazai gydgyszerkutatdsok teljes vertikumanak
Kiépitését.

A 2004-ben megujult szervezeti Kémiai Kutatokozpont alapveté feladatai a
kovetkezdk:
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e a kémia és a vele rokon szaktudomanyok fontos teriiletein olyan alapvetd és
nemzetkdzi szinvonalu tudomanyos kutatdsok folytatasa, amelyek a kutatok
Osszehangolt tevekenységét és Kkorszerli nagymiszerek koordindlt alkalmazasat
igénylik,

e gradudlis és posztgradudlis szakemberképzés,

e szakmai tandcsadas és specialis mérési feladatok ellatasa,

e az alaptevékenységgel Osszefiiggd kiegészitd tevékenységek végzése.

A kiegészité tevékenységek kiilonbozé szerzédéses K+F-feladatok elvégzesere,
mérési szolgaltatasokra terjednek ki.

A korabbi KKKI kutatocsoportjai jelenleg a kovetkezokben felsorolt kutatasi
irdnyokban folytatnak tudomanyos kutatasokat:
Szerves kémiai és biomolekuléris kémiai kutatasok,
Feluletkémiai és heterogén katalizis kutatasok,
Szerkezeti és elméleti kémiai, valamint reakcidkinetikai kutatasok,
Anyagtudomanyi es kdrnyezeti kemiai kutatasok.

A Kémiai Kutatokézpont kutatasai és a tudomany nemzetkozi iranyzatai kozotti
kapcsolatok

A Kémiai Intézet tudomanyos vezet6i mar a 90-es évek kdzepén felismerték, hogy a
tudomany nemzetkdzi mezOnyében a versenyben maradas igénye, a korlatozott anyagi
lehetdségek ¢és kutatdi 1étszamok sziikségessé teszik a kutatdsi témak korszerlisitését, az
anyagi es a szellemi potencialnak néhany kiemelt feladatra valé koncentralasat.

A természettudoméanyokban megfigyelheté nemzetkdzi trendek azt mutatjdk, hogy
er6sodik a kémia integrald szerepe, s e diszciplina ismeretanyaga egyre inkdbb
nélkulozhetetlenné, modszerei  alkalmazandéva valnak az  élettudoméanyok, a
nanotudomanyok, a feluletkutatasok, az anyagtudomanyok, az 0j, funkcionalis anyagok
Iétrehozasa és a kornyezettudomanyok teriiletén. Korunkban a természettudomanyi kutatasi
terliletek egyre erdsebben hatnak egymasra, egyre fontosabbak az olyan, projektszemléleti
munkék, amelyek tobb szakterllet ismereteinek és mddszereinek dsszehangolasat igénylik.
Az emlitetteket tlkrézik az EU 1998-2002 kozotti 5. keretprogramjanak kiilonb6zé K+F
projektjei, amelyekhez illeszkedtek a Nemzeti Kutatasi Fejlesztési Programban meghirdetett
hazai prioritdsok is. Az elézéek koziil az életmindséggel, valamint a versenyképes ¢és
fenntarthat6 fejlodéssel kapcsolatos kulcsakciok, ill. generikus akciok tartalmaztdk azokat a
programokat, amelyekhez szellemi és miiszeres adottsagai, korabbi eredményei révén a
Kutatdékzpont csatlakozni tudott.

A Kutatokdzpont Nemzetkdzi Tudomanyos Tanédcsadd Testllete 2001-t61 évente
értékelte az Intézet eredményeit. Eddigi jelentései az Intézetben mivelt témak tulnyomo
részét korszertinek és nemzetkozi szinten is eredményesnek itélték. A biomolekularis kémiai,
a fellletkutatasi (nanokémia), valamint az elméleti és szerkezeti kémiai kutatdsok iranyait
nemzetkozileg is versenyképesnek tartjdk. Sirgették azonban a témak koncentraldsat, a
kutatasi és miiszeres kapacitasoknak alapvetéen két, a nemzetkodzi figyelem eléterében allo
témateriletre val6 csoportositasat. Ez a két irany: a biomolekularis kémiai kutatasok, valamint
a funkcionalis anyagok kutatdsa. Ez utdbbi terllethez értve a feluletkutatdsokat és a
nanotudomanyi kutatasokat is.

A Kutatokoézpont szerves kémiai és biomolekularis kémiai kutatasi irdnya, a korszeru
trendekhez illeszkedve, az élettudomanyi kutatasok integrans részeként tekinthetd, kiilonosen,
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ha a 2001-2003 kozotti idére NKFP-tamogatast elnyert MediChem projekt céljait és
részfeladatait tekintjuk. A Kémiai Intézet altal koordinalt MediChem Konzorcium, Validalt
célmolekulakon alapulé gyogyszer és diagnosztikum tervezés c. projektje a Nemzeti Kutatasi
Fejlesztési Palyazaton 410 millié forint tamogatast nyert el. Az interdiszciplinaris kutatasi
potencialt 6sszefogd konzorcium kutatdsainak célja a Magyarorszdgon legfébb haldlokként
szereplé sziv- €s érrendszeri, valamint daganatos megbetegedesek és a kapcsolodd
idegrendszeri allapotok korai felismerését célzo, nagy kapacitasu diagnosztikai eljarasok
kidolgozasa, diagnosztikai reagensek kifejlesztése, valamint a betegségek kezelésére iranyuld
specifikus gyogyszerek eldallitasa és terapias kiprobalasa volt.

A MediChem projekt részfeladatai a kovetkezok voltak:

e Specifikus diagnosztikai eljarasok kidolgozasa,

o Uj célmolekulak izolalasa, szerkezetének meghatarozasa és validalasa,

e Validalt, a Protein Adatbankban 6rzott vagy az 0j célmolekuldk szerkezetére vonatkozd
informaciok alapjan specifikusabb vagy Uj hatéanyagok tervezése és kémiai szintézise
originalis gydgyszerek kidolgozéasa céljabdl,

e Gyogyszerjeldlt molekuldk metabolizmusanak, célba juttatdsanak, toxicitdsanak, tovabba
stabilitasanak vizsgalata és eldrejelzése.

A MediChem program sikerrel teljesitette a tervezett feladatokat. A résztvevok egy
sziikebb kore 2004-ben egy Ujabb harom évre sz6l6 pélydzatot dolgozott ki, amelyet az
Oktatasi Minisztérium tamogatasra érdemesnek itélt.

A Kutatokdzpont fellletkutatassal foglalkoz6 csoportjainak tematikdja a
legkorszeribb iranyzatokhoz kapcsolodik. A Kémiai Intézet 4altal koordinalt, a
nanotudomanyok rendkiviil sokrétii és szerteagazo teriiletét feloleld és 2000-2003. évre 110
milli6 forint tdmogatast elnyert Nanoszerkezetii bevonatok fejlesztese c¢. projekt
(NANOTECH) keretében fémfeluleteken olyan komplex, nanostrukturélt bevonatrendszereket
dolgoztak ki, amelyek ellendlldak a legkiilonfélébb kiilsé hatasokkal (mechanikai, triboldgiai,
korr6zios) szemben, megfelelve a legszélesebb korti gyakorlati igényeknek. Ennek a célnak az
elérésére egyrészt 1j, korszert feliiletmddositd eljarasokat alkalmaztak, masrészt a jelenleg
hasznélatos feluletkezelési technologidkat fejlesztették, illetve megkisérelték helyettesiteni
azokat Uj, kornyezetbarat eljardsokkal. A kutatds-fejlesztés keretében uj, nanoszerkezetii,
specialis tulajdonsagt, tobbrétegli bevonatrendszereket alakitottak ki szol-gél technikaval, a
molekulak 6nszervezddése alapjan, nem-egyensulyi elektrokémiai eljarasokkal, CvVD-, PVD-
modszerekkel és lézeres fellletmodositassal. Ezeknek a mddszereknek a bevezetése azt
eredményezheti, hogy vilagszinvonall, célszerlien tervezett feliileti tulajdonsdga termékek
lesznek gyarthatdk hazankban.

A NANOTECH projekt kutatéasi feladatai voltak:

e Vékony bevonati rétegek fejlesztése kémiai Giton 6nszervezddésre képes molekulakkal,
Nanorétegek kialakitasa kiilonb6z6 tipusu pigmentek feliiletén (pigment-kompozitok),
Nem-egyensulyi elektrokémiai fémlevalasztas,

Tiszta fém-, 6tvOzetbevonatok és multirétegek eldallitasa elektrokémiai eljarassal,
Fellletmddositas fizikai kémiai modszerekkel,

Bevonat kialakitasa lézertechnoldgidval és CVD-modszerrel.

Az elnyert palyazatoknak jelentds hatasa van a kutatasok interdiszciplinaris jellegének
erésitésére, 0j témak inditdsara, a korszer(i kutatasi profil kialakuldsara, a hazai- és
nemzetkozi egyiittmiikodések erdsodésére, tovabba az EU-palydzatokon torténd részvételre.

Mind az USA-ban, mind Eurépaban egyre erételjesebb a tudomanyos
alapkutatasoknak az alkalmazott kutatasok és a fejlesztések iranyaban torténé elmozdulasa.
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Az Intézet tematikaja tobb tertleten is (pl. nanotudomanyok, feliletkutatdsok, diagnosztikai
kutatasok) ebbe az irdnyba fejlodik. Ez anndl inkabb sziikséges, mert az Eurdpai Unio kutatési
programjaihoz val6 kapcsolddas is ezt igényli.

A kutatdsi tematika egységesiilése a bevezetOben emlitett elsé két kutatdsi irany
projektjei révén igen erdteljesen fejlodik. Az elméleti és szerkezetkémiai kutatasok mind
szorosabban kapcsolodnak a biomolekularis és a fellletkutatasi projektekhez.

1997. december 31-étdl a korabbi Kozponti Kémiai Kutatointézet az MTA Kémiai
Kutatékézpont Kémiai Intézetéve alakult at. Az Intézetnek azonban nemcsak a neve valtozott
meg, hanem tematikajaban és szerkezetében is megujult.

A Kutatokdzpont igazgatosaga, a foigazgatd javaslatara, 1999-t61 megkezdte a
Kozpont korszertsitésére kidolgozott program végrehajtasat, amelynek f6 elemei a
kovetkezdk:

e témakorszerisités,

e akutatoi kapacitas minéségének emelése PhD- és post doc-6sztondijasok réven,
e az Uzemeltetési infrastruktira javitasa,

e a kutatési infrastruktira (miiszerezettség) korszertisitése.

A program megvaldsitasa a szellemi és anyagi er6k fokozott mozgdsitasat igényelte. A
témakorszeriisitésben nagy segitséget nyujtott és nyujt jelenleg is a Kozpont Nemzetkozi
Tudomanyos Tanacsadd Testllete. Az anyagi fedezetet jelent6s részben palyazatok révén, az
MTA tdmogatasaval, illetve sajat forrasokbdl sikerlt biztositani. A tervezett program
végrehajtasa soran minden teriileten jelentGs elOrelépést sikeriilt megvalositani, bar a K+F
tdmogatasok 2003-t6] kezd6do jelentds csokkentése erdsen fékezi a kedvezd folyamatokat.

Az elmult évek alatt tobb korszeri kutatdsi teriileten indultak 0j témak (pl.
szupramolekularis kemia; kilonleges tulajdonsagu, specialis szerkezetti anyagok eldallitasa; a
molekularis 6nszervezddés vizsgalata; a bioldgiai jelatvivé mechanizmusok tanulmanyozasa;
kombinatorikus kémia; hatarfellletek vizsgalata; glikopeptidek kutatasa; szabad gyokok
élettani szerepe; nagymiiszeres diagnosztikai eljarasok, felUletspektroszkdpiai vizsgalatok).
Nagyszamu PhD-hallgatd kezdte meg munkajat a Kézpontban, a legtehetségesebb, PhD-
fokozatot elnyert fiatalok tovabbi munkajat dsztondijjal tamogatja a Kozpont, fokozatosan
javul az épiiletek miiszaki allapota, s Szdmos 0j miiszert allitott tizembe.
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4. A tudoméanyos kutatasok feladatai és eredményei a KKKI-ban
szakteruletenként és témanként

Szerves kémiai és bioorganikus kémiai kutatasok

Szerves radiokémiai kutatasok

Az Otvenes évek kezdetétdl a radioaktiv szerves vegyiiletek felhasznalasa az orvosi, a
biokémiai és a kémiai kutatbmunkaban, valamint az ipari-, elsésorban a gyogyszerkutatas
szamos terileten altalanos, sokszor nélkilozhetetlen modszerré valt vilagszerte. Tobb
tertleten a klinikai gyakorlatban is hasznaltak izotdpokkal jelzett szerves vegylleteket. A
kérdés fontossagat felismerve a KKKI 1958-ban egy kutatocsoportot hozott létre, amelynek
feladataul az izotopokkal jelzett vegylletek szintézismddszereinek kidolgozasat és elballitasat
tizte ki. A kutatdsok Otvos Laszld vezetésével indultak el. A csoport vezetd kutatéi a
kovetkezok voltak: Banfi Dezs6, Dutka Ferenc, Gruber Lajos, Marton J6zsef, Meisel Tiborné,
Mlinko6 Sandor, Noszkd Laszlo, Szarvas Tibor és Teplan Istvan.

Az izotopok megvalasztasanal elsédleges szempont volt, hogy a vegyiletek minél
szélesebb kore legyen radioaktivva tehet6. Ezért a jelzett anyagok el6allitasara a szén- €S a
hidrogénatom sugarz6 izotdpjanak a megfeleld poziciokba torténd beépitése volt a feladat. Az
emlitett atomok izotopjai kozll elsésorban a hossza (t6bb mint 5000 év felezési id6)
lebomlési idejii, 14-es atomtdmegii radioszén (**C) alkalmazaséra keriilt sor. A radioizotopos
szintézisek elvégzéséhez a megfeleld szerves reakciok mechanizmusanak pontos ismeretére
volt szilkség. A kutatasok eredményei — amelyek koziil csak a legjelentdsebbek sorolhatok fel
— messze talndttek az izotopos szintetikus feladatok teljesitésén. Igy pl. tisztaztak az egyik
legismertebb szerves kémiai reakcid, a karbonsav-sokbol torténd ketonképzOdés; szamos,
széndioxid kihasadassal jard, kordbban mar ismert atalakulas (pl. Dakin-West reakcio,
furfurol savas kozegben torténd oxidativ dekarboxilezédése, izocianatok szén-dioxid-
vesztéssel végbemend folyamatai); néhany atrendezddéses folyamat (pl. tetrazén —
formazan), tovabba néhany csoportcsere-reakcié (pl. nitril <> Kkarboxil atalakulas)
mechanizmusat.

Az emlitett — tobb esetben ma mar tankonyvi ismeretanyagul szolgalé -
mechanizmusvizsgalaton tulmenden, a csoportcsere-reakciok az izotdépok szintetikus
felhasznalasara szolgaltak. Ez azon alapult, hogy egy jol szintetizalhatd, radioszenet
tartalmazé vegyiletet azonos funkciot tartalmazé vegyiletekkel reagaltatva, a vegyiletcsoport
egész sorozata allithato el6. llyen pl. a karbonsavak karboxilcsoportjainak kicserélddéses
atalakulasai vagy az izocianatok cserereakcioi. Emlitést érdemel a radioaktiv széndioxidbdl
izotop szenet tartalmazd kaliumcianidda torténdé atalakitas kidolgozasa igen jo (95 %-on
feliili) radiokémiai termeléssel. A K*CN a Ba'*CO3; mellett az izot6pos szintézisek altalanos
kiindulasi vegyulete.

A radioaktiv szerves vegyiletek kémigjanak megteremtésével az MTA KKKI iskolat
hozott létre Magyarorszagon. Az Intézet munkatarsai kozul kerlltek ki azok a kutatok, akik
més intézményekben —  Gyogyszerkutatd  Intézet, Izotép Intézet, REANAL
Finomvegyszergyar, tobb egyetemi kutatéhely — radiokémiai laboratoriumokat hoztak létre.
Bar a szerves radiokémia fénykora a hatvanas évekre datalodik, gydgyszerjeldltek és
gyogyszerek izotopos jelzése jelenleg is folyik az érdekelt laboratériumokban.

Az Intézetben jelenleg is dolgozik egy csoport — Szammer Janos és Simon Péterng, ill.
korabban Tegyey Zsuzsa kozremiikodésével — amely radioaktiv jelzett vegylletek
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szintézismodszereinek kidolgozasaval segiti, elsésorban a gydgyszerkutatasi és -fejlesztési
vizsgalatokat.

Heterociklusos és szénhidratkémiai kutatasok

Az Intézetben a megalapitas oOta folynak szintetikus szerves kémiai kutatdsok. A
Szerves reakciomechanizmus kutatocsoport els6 vezetdje Olah Gydrgy volt. Elsésorban
szerves fluorvegyiiletek elballitasaval és reaktivitasuk vizsgalataval foglalkoztak. Munkajuk
kiterjedt az elektrofil aromés szubsztiticios folyamatok tanulmanyozésara is. 1957-ben jott
letre Messmer Andras iranyitdsaval a Szerves reakciomechanizmus és analitikai
kutatocsoport, amely 1970-ben Szerves szintetikus és reakciomechanizmus néven osztallya
szervezddott. Ennek tevékenysége a heterociklusos €s a szénhidratkémiai vizsgélatokat fogta
Ossze. A két témateriilet 1984-ben szervezetileg kilonvalt: Pintér Istvdn vezetésével egy
Szénhidratkémiai kutatdcsoport (1993-t6l osztaly) alakult, amely 1998-ig mikodott, a
Heterociklusos kémiai csoport pedig Hajos Gyorgy iranyitasaval osztallya béviilve végzi
jelenleg is kutatdmunkajat.

Heterociklusos kémiai kutatasok

A kutatdbmunkaban a 70-es évek végéig Messmer Andras és Hajos Gyorgy mellett
Szimén Oszkar, Gelléri Andrés, Batori Sdndor, Riedl Zsuzsanna és Timari Géza vett részt. Az
osztaly személyi dsszetétele — hasonléan az Intézet tobbi részlegéhez — az évek soran
jelentdsen atalakult: mig a kezdeti években kizardlag allando statuszt betdltd kutatokbol és
technikusokbol allt, fokozatosan, egyre novekvd mértékben, megjelentek az egyetemi
hallgatok, akik vagy Otodévesen szakdolgozatukat készitették, vagy doktori munka
elkészitésére és a fokozat megszerzésére vallalkoztak. Az elmult 4-5 év soran ez a valtozas
annyira jellemzévé valt, hogy ma az Osztilyon minddssze hdrom 4&llando statusza —
mindegyikik osztaly-, ill. csoportvezetd beosztasban 1évé — kutatd és harom technikus
dolgozik, emellett 12 nappali tagozatd, ill. doktori iskolaba beiratkozott hallgatdé végez
kutatomunkat.

A heterociklusos kémia teriiletérdl kiindulva két 0j szervezeti egység is létrejott az
utdbbi harom évben. Az egyik a maultat idézi fel, amikor az Intézet munkajanak
meginduldsakor a szerves kémiai analizis és szintézis egy szervezeti egységbe tartozott. A
2000-ben o6nallosult o6nkiszolgalo, szerves analitikai laboratorium — Riedl Zsuzsanna
vezetésével — féként a preparativ kémiai munkat, igy elsésorban a szintetikus szerves kemiat
hivatott szolgéalni. A folytonosan fejlesztett miiszerpark ma egy Unicam UV-VIS
spektrométerbdl, egy Nicolet FT-infravords spektrométerbdl, egy Varian 200 MHz-es NMR-
késziilékbol, egy optikai forgatast méré késziilékbol és egy denzitométeres vékonyréteg-
kiértékeld késziilékbdl all. A legutobbi évtdl a csoport mar klasszikus elemanalitikat is végez,
és igy a preparativ munkaval kapcsolatos minden rutin médszer a kutatok rendelkezésére all.

A mésik szervezeti véltozds 2001-ben kovetkezett be, amikor Sods Tibort — aki
korébban az Osztalyon készitette el doktori dolgozatat — a Kutatokézpont féigazgatdja egy Uj
kutatocsoport megalakitasaval bizta meg. Az igy létrejott Fémorganikus csoportban ma mar 6t
PhD-hallgaté dolgozik. Kutatasi tertletiik kordbban részleteikben nem tanulmanyozott
maodszerekre terjed ki: Gj, organokatalitikus eljarasok felismerésére, enantioszelektiv reakciok
kidolgozasara és a fluoros kémia felhasznalasara szelektiv eljarasoknal.

Az Osztély kutatdi aktivan részt véllaltak és vallalnak ma is a tudomanyos kdzéletben.
Igy pl. az MTA Elméleti Szerves Kémiai Munkabizottsagot 1960 Gta Messmer Andras vezette
2004-ig.
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Kitlind szakmai kapcsolatokat alakitottak ki néhany kiilfoldi, fOként eurdpai
kutatohellyel. igy pl. a francia Giff-sur-Yvetti CNRS intézettel, a német Bochumi és
Duisburgi Egyetemmel, a svéd Lundi Egyetemmel, a belga Antwerpeni Egyetemmel és az
osztrak Grazi Egyetemmel. Mindezen intézményeknél az Osztaly kutatdi hosszabb idét
toltottek vendégkutatoként, és szdmos kozds kozlemény sziiletett. Jelentds nemzetkozi
kapcsolatrendszert alakitottak ki a 2000 6ta mikodé COST B16 ,Reversal of antibiotic
resistance” programon belil, ahol Hajos Gyorgy a Management Committee tagja. E program
kapcsan jelentdsen felgyorsultak az Osztaly altal szintetizalt heterociklusos vegyiiletekkel
vegzett bioldgiai hatasvizsgélatok. Jelenleg Bécs, Pozsony, Liszabon, Manchester és Szeged
kiillonb6z6 egyetemi tanszékei tesztelik az atadott szarmazékokat.

A hazai és a nemzetk6zi kooperacidkat két jelenleg is futd projekt jelentds mértékben
segiti. Az egyetemeket és ipari vallalkozasokat is magaba foglalé MediChem konzorcium uj,
hazai kapcsolatok Kiépitéséhez segiti az Osztalyt, nemzetkozi viszonylatban pedig az Eurdpai
Unidnal 2003-ban elnyert ,,Center of Excellence” program nyujt hatékony tamogatast.

1993-ban Hajos Gyorgy elvéllalta a kezdetben regionalisnak induld Blue Danube
Symposium on Heterocyclic Chemistry szervezdébizottsagi tagsagat, és iranyitasaval két izben
Magyarorszagon is (1993: Sopron, 1998: Eger) megrendezésre keriilt ez az esemény. Ez az
osztrak—-szlovak indittatasu szimpdziumsorozat — Magyarorszag bekapcsolodasaval -
elsdsorban azt tiizte ki célul, hogy a résztvevd orszagok kutatdi szorosabb szakmai
kapcsolatot epithessenek ki egymassal. Ma mar a kezdeti harmas 6sszefogashoz Szlovénia és
Csehorszag is csatlakozott.

A heterociklusos kémia Eurdpaban legnagyobb jelentéségii konferenciajat — European
Conference on Heterocyclic Chemistry — 2004 szeptemberében Sopronban az Osztaly
kozremiikodésével sikeresen rendezték meg.

A Novartis-céggel fennall6 kitiing szakmai kapcsolatok eredményeként 1992 ota a cég
finanszirozasaban az Intézetben évente egy vagy két alkalommal meghivott eléadok tartanak
eldadasokat (Novartis Lectures). Az eléadok a szakma kivalosagai. Kozottiik iidvozolhettiik
pl. a Nobel-dijas Jean Marie Lehn-t is.

Az Osztaly ipari megbizasos munkakban vald részvétele a 60-as évek végén
kezdodott. Kezdettél a mai napig a legfontosabb hazai ipari partner az EGIS (kordbban
EGYT) Gyogyszergyar, de szamos mas vallalattal is (pl. Chinoin, Biogal, Mikrolin
Szovetkezet) végeztek kozos kutatasokat. A kiilfoldi megbizasok lehet6sége a 90-es években
vetédott fel. E munkak mértéke ma mar meghaladja a hazai megrendelésii kutatdsoket. A
legfontosabb partnervallalatok a kovetkezOk: Sigma-Aldrich, Lancaster, Maybridge, Altana
Pharma, Griinenthal, Solvay, LAB GmbH.

Néhany fontosabb kutatdsi eredmény:

Kondenzalt az6liumsok kozvetlen szintézise és reakcioi nukleofilekkel

A cimben jelzett témakort kutatdsok az Intézet alapitasa ota folynak, és még ma is
egyre valtozatosabb szerkezetli heterociklusok eldallitdsdhoz vezetnek. A kezdeti években a
vizsgalatokat a szamos 0j gylrtivaz szintézisére koncentraltak, majd Gjabb kutatasi szakaszt
jelentett a regiospecifikus gytlirtifelnyildsi reakciok megfigyelése ¢és felhasznélasa
azolildiének- és triének elballitasara. Szintén ebbdl az érdeklédési korbol fakadt néhany
varatlanul stabilis ikerionos szarmazék elGallitasanak felismerése. Ez utdbbi két kutatasi
teruletre — beleértve a heterociklusos vegyliletek tovabbalakitasi lehetOségének feltarasat —
koncentraljak munkaikat jelenleg.
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Angularisan és linarisan kondenzalt gytiriivazak szintézise és atalakitasi lehetoségei

Szignifikans 0sszefliggest eszleltek az anellacio tipusa és a kémiai viselkedés kozott.
A jelenséget ““heteroaromés anellécids effektus” néven altalanositottdk. A vizsgalatok
eredményeit szemiempirikus kvantumkémiai szadmitasokkal is alatamasztottak.

Vegyértékizomerizacios reakciok tanulmanyozasa

A T70-es években figyeltek fel az azid-tetrazol vegyértékizomerizacié elméleti és
gyakorlati jelentdségére. Kimutattdk, hogy ez az egyensuly jelentés mértékben fiigg a
policiklusos vazak kondenzacids jellegétl. A legutobbi években triazoliumsoknal is
vegyértékizomerizaciot észleltek, ami a pozitiv toltésti vegyliletek korében egyediilallo.
Ennek felismerése 0j reakcidutak kidolgozasat tette lehetove.

Kondenzalt /1,2,4 Ariaziniumsok szintézise

A cimben megadott téma kutatasai kezdetben ipari indittatdsiak voltak, és tdbb,
kdzponti idegrendszerre hatd — antidepresszans hatasu — vegyiulet felismeréséhez vezettek. A
vegylleteknel észlelt toxikus hatds miatt sajnos nem kerllhetett sor gyakorlati alkalmazésra.
A vegyuletkér ugyanakkor szamos elméleti érdekességet is rejtett, és az ezeket célzo
szintetikus vizsgélatok tobb 1 gylirlivaz elsé szintézisét eredményezték. A vegyiiletcsalad
kutatasa egy modern aspektusban: az azometin iminszarmazékainak -elGallitasaval és
cikloaddicidinak vizsgalataval ma is folyik.

Pd-kondenzait keresztkapcsolasok felhaszndldsa policiklusos vegyiiletek eléallitdsandl

Ezt a legutdbbi években ismertté valt technikat hatékonyan tudtdk felhasznalni
policiklusos szarmazékok szintéziséhez, s eddig mar mintegy 15 0j gylirivaz eldallitasat —
koztuk négy természetes indolalkaloid totalszintézisét — oldottak meg ezen az dton. A jelenleg
is folyamatban levd kutatasok foként a piridazinok és analdgjaik teriiletén igéretesek.

Részvetel biologiailag aktiv szarmazékok eloallitasara célzott hatdsteriileteken

Az utébbi évek kutatasi stratégidja — kulonésen az Europai Unidval vald
egylttmikodés fontossaga — megkoveteli, hogy hangsulyozottan foglalkozzanak adott
hatasteriileten aktiv szarmazékok eldallitasaval. Jelenleg négy teruleten (DNS-interkalacio,
multidrogrezisztencia-gatlds, fajdalomcsillapitds, neuro-protekcid) végeznek intenziv
kutatdbmunkat. Ezen vizsgalatok mindegyike orvosi-biologiai-biokémiai kooperacidban folyik.

Szénhidratkémiai kutatasok

Cukorformazanok reakcioi

Felismerték, hogy az acetilezett cukorformazanok dezacetilezésekor az ,,irregularis
Zemplén-dezacetilezés” a formazilcsoport aktivalé hatasa folytan 1,4-eliminacids-addicios
mechanizmussal megy végbe, igy az alkalmazott nukleofil reagenstl fiiggben a 2-€s
helyzetben kiilonbdz6 csoportokkal szubsztitualt Gj 2-dezoxi-aldézformazanok eléallitasa
valik lehet6vé.

Cukorfoszfiniminek

Az els6 cukorfoszfinimineket a kutatécsoport irta le. A  vegyiiletcsoport
tovabbalakitasaval ertékes, Uj cukorszarmazékok szintézisét oldottak meg: karbamidokat,
tiokarbamidokat, heterociklusos szarmazékokat, ciklikus karbamatokat allitottak el6. A
foszfiniminek reakcidinak Kiterjesztése a ciklodextrinek teruletére (] tipusu, karbamidhiddal
0sszekapcsolt ciklodextrin-dimerek megfigyelését tette lehet6veé.

A kutatocsoport munkajéban Pintér Istvan, Kovécs Jozsef, Mady Virag és Mészaros
Péter vett reszt.
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Glik6zaminoglikan oligoszacharidok szintézise

1999-ben Ujjaalakult a Szénhidratkémiai kutatocsoport Flgedi Péter vezetesevel.
Kutatomunkajuk eredményeként nagyszamud glik6zaminoglikan oligoszacharid egyetlen
szintézissel torténd elballitasara alkalmas szintézisstratégiat dolgoztak ki, és ezzel eldallitottak
a heparin és a heparan-szulfat diszacharid egységeit. A Kkidolgozott szintézisstratégia
ortogonalis véddcsoportok hasznalatan alapszik, ¢ véddécsoportok tetszéleges sorrendben
torténd eltavolitasa révén egy alapvaz tetszdleges pozicioi, illetve azok minden kombinécioja
hozzaférhet6 tovabbi kémiai moddositasok céljara. A szintézisstratégia altalanosan
alkalmazhaté funkcionalizalt oligoszacharidok elballitasara. A metodika segitsegével U]
gyogyszerhatéanyagok szintetizalhatok.

Természetes szerves anyagok szintézise

A természetes szerves vegyuletek mind élettani, mind elméleti és szintetikus szerves
kémiai vonatkozasaik miatt igen jelentGs vegyliletcsoportot képeznek. A kutatdsukra
szervez6dott osztaly Szantay Csaba vezetésével 1976-ban alakult meg az Intézetben. Az
elmult evtizedek eredményeibdl az alabbiakat emeljiik ki.

A morfin szintézise

A morfin még ma is a leggyakrabban alkalmazott fajdalomcsillapiték egyike, igy a
gybgyaszatban nelkulozhetetlen. Ugyanakkor, mint kabitoszernek rendkivil karos tarsadalmi
hatasa van. Kulondsen vonatkozik ez acetilszdrmazékara a heroin-ra. A morfin vilagforgalmat
igen nehéz ellendrizni, hiszen alapanyagat, a makot nagyon sok helyen konnytiszerrel lehet
termelni. Célszerli lenne, ha a hatéanyagot gyarakban totalszintézissel allitandk eld. A
szintetikus kémiai munka eredményeként sikertilt a csoportnak egy iparilag is megvalosithato
morfinszintézist kidolgoznia. Ezzel megnyilt az Ut a nagyléptéki gyartas megvalositasa elott.

A munkaban elsésorban Blaskoé Gabor €s Dornyei Gabor vett részt.

Az epibatidin szintézise

Egy, a dél-amerikai 6serdékben honos béka (Epipedobates tricolor) mérgez6 anyagot
tartalmazd bo6rébol amerikai kutatok 1992-ben rendkivil kicsiny mennyiségben (500 békabdl
0,1 mg-ot) egy alkaloidot izolaltak, amelyet epibatidin-nek neveztek el. Az anyag rendkivil
erés, a morfinnal 500-szor hatékonyabb fajdalomcsillapitonak bizonyult. Ennél is fontosabb
tulajdonsaga, hogy ez a fajdalomcsillapitds nem az opiat receptorokon valé kotédés révén
kovetkezik be, igy nem okozhat gydgyszerfliggdséget. Két lehetdség adodik, hogy a
vegyulethez nagyobb mennyiségben hozzajussunk és biologiai hatdsat alaposabban
tanulmanyozzuk: megprobaljuk a békat tenyészteni vagy megoldjuk a vegyilet
totalszintéziset. A tenyésztés soran kiderult, hogy a béka néhany generacio utan mar nem
termeli tobbé az epibatidint. Ez a méreganyag ugyanis az allat védekezdszere.

A termeszetes szerves anyagok tobbsége kirdlis szerkezetii, és csak az egyik
enantiomer formdban fordul eld, vagyis optikailag aktiv. A bioldgiai hatds tobbnyire
Osszefligg a molekula térszerkezetével. Ezert az ilyen anyagok totalszintézise csak akkor
tekinthetd megoldottnak, ha egyetlen, a farmakologiailag kedvezd hatdsu enantiomer van a
keziinkben. A Kkisérleti munka eredményeként a kutatocsoportnak sikertlt egy rendkiviil
elénydsen végrehajthatd epibatidinszintézist kidolgoznia, amely enantioszelektiven, azaz
kozvetleniil az egyetlen, kivant térszerkezetli alkaloidot szolgaltatja. Kdvetkezésképpen
megnyilt a lehetéség nagyobb mennyiségek eldallitasara és a részletes bioldgiai vizsgalatokra.

Ebben a munkdban elsdsorban Baloghné Kardos Zsuzsa, Moldvai Istvan ¢és
Temesvariné Major Eszter vett részt.
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Anyarozs-alkaloidok
Az anyarozs-alkaloidokbol ¢és szarmazékaikbdl sok kivaldo gyogyszer nyerheto.

Eléallitasuk a rozson tenyészé gombakbol torténik, tehat ki van téve az iddjarés
viszontagsagainak, ezért mesterséges eldallitasuk jelentds elényokkel jarna. Az anyarozs-
alkaloidok igen bonyolult szerkezetiiek, igy racionalis, iparilag is megvalosithato szintézisiik
rendkivili kihivéast jelent. Sikerllt ezen alkaloidok alapvazat, az un. ergolinvazat hosszu évek
kitartdé munkajaval harom alternativ Gton is szintetizalni. A harom ut kdzul az egyik végil is
elvezetett a termeészetes anyagok szintéziséhez, és egy szabadalomképes eljaras alapjat
képezte lizergsav és szdrmazékainak (pl. ergokriptin) eldallitasara.

A kutatasokban Doérnyei Géabor, Incze Maria, Moldvai Istvan és Temesvariné Major
Eszter vett részt.

Uj spiro-oxindol-vazas vegyiiletek szintézise

2-oxotriptaminok és homoldgjaik ketonokkal és aldehidekkel végrehajtott intramolekulas
Mannich-reakciojaval Uj spiro-, ciklikus ketonokkal bisz-spiro-oxindolokat allitottak el6.
Feltartak az eddig nem vizsgalt reakcio érvenyességét a sztérikus és a szerkezeti viszonyok
fuggvényében. GABA-receptor kotédési vizsgalatokkal néhany szarmazék esetében igéretes
antagonista hatast allapitottak meg.

A munkaban Dornyei Gabor és Incze Maria vesz részt.

Uj oxigén heterociklusos vegyiiletek szintézise szigmatrép —dtrendezédési  reakciok
felhasznalasaval

A 90-es évek elején elkezdett kutatasokat folytatva, vizsgaltdk hidrokinonok és
naftolok reakcioit gytrlis allil-alkoholokkal, cikloalkan-diolokkal, és metallilalkohollal.
Vizsgaltak a reakciok mechanizmusat €s a termékek szerkezetét, sztereokémidjat. A keletkezo
0j vegyuletek kozil kivalasztott mintakat citosztatikus vizsgalatok céljabol atadtak az
Onkologiai Intezetnek.

A munkéban — a BME Szerves Kémiai Tanszékével egyiittmiikodésben — Kovacs
Péter vesz részt.

Taxoidok izolalasa

A 90-es évek farmakologiai és klinikai vizsgalatai alapjan az emlérak leghatasosabb
kemoterapias szerének a kaliforniai feny6 (Pinus californiarum) kérgébdl kinyerhet6 taxol
bizonyult. Ezen vegyilet — és szarmazékai — szintézisének fontos intermedierje a 10-
dezacetilbaccatin-111, ami az eurdpai tiszafa (Taxus baccata) tiilevelébdl izolalhat. Az anyag
kinyerésére és tisztitasdra a KKKI kutatdcsoportja nagyithatd eljardst dolgozott ki. A
szombathelyi PRENOR Kertészeti Kft.-vel egyiittmtikodve vizsgaltak a kiilonb6z6 klonozott
ultetvények évszak-, idGjaras- és szaritasfiiggé hatdanyagtartalmat. A tobb évig tartd
egylttmikodés optimalis termesztési feltételek kialakitdsat eredményezte. Ennek
kdszOnhet6en a Bristol-Meyers cég nagy mennyisegben vasarolja a PRENOR altal sziretelt és
szaritott tiszafalevelet. A moddszer jelentésége abban rejlik, hogy szemben a kéreg
lehantasakor elpusztuld faval, a levelek szlretelése nem vezet a névény pusztulasahoz, a
levelek ujra kindnek, a sziiretelés tobbszor megismételhetd.

A munkaban Ddrnyei Gabor és Incze Maria vesz részt.

26



Nukleozid-, nukleotid- és oligonukleotid-analogok szintézise és bioorganikus kémiai
kutatasa

A hazankban a KKKI-ben az 1960-as évek végén Otvos Laszlé altal elinditott
bioorganikus kémiai kutatasok legfontosabb célja az volt, hogy a biokémiai atalakulasokat a
szerves kémia mar ismert torvényei alapjan magyarazza meg. Mivel ezek a folyamatok
biopolimereken vagy altaluk iranyitottan mennek végbe, a bioorganikus kémia a biokémian
kivil szoros kapcsolatban &ll a makromolekuléris kémiaval is. Az alkalmazott metodikék tébb
teriilet egylittmikodését (szerves szintézis, izotopszintézis, kromatografias analizis és
elvalasztastechnika, in vitro biokémiai miiveletek, allatkisérletek) igénylik. A KKKI-ben
miivelt témak jelentds része a racionalis gyogyszerkutatas céljait szolgalta.

Az eltelt harom évtized alatt elért leglényegesebb bioorganikus kémiai eredmények
koz¢é sorolhatd a biopolimercken végbemend reakciokban dont6 jelentéségii sztérikus
effektusok értelmezésére kidolgozott orientacios és kompresszios sztérikus szubsztituens
elmelet. Ezzel szamos enzim (hidrolazok, polimerazok, transzferdzok) altal katalizalt
atalakulas szubsztratspecificitasat — beleértve a sztereospecificitast is — sikerult
megmagyarazni, és Uj, kvantitativ szerkezet-hatas 6sszefuggeésekkel leirni.

A nukleinsavak bifunkcids, fiziologiai hatasu (rakellenes) alkilezd szerekkel végzett
vizsgalata révén, a DNS jobbracsavarodo kettéshélix szerkezetét kémiailag is sikerllt
bizonyitaniuk oldatban, fiziologias kortlmeények kozott.

A kutatdcsoport tovabbi jelentds eredményei:

e A vilagon elséként valdsitottdk meg a természetes nukleozidok furanoz gytiriije helyett
ciklopentanvdzat  tartalmazo,  optikailag  aktiv,  karbociklusos  nukleozidok
sztereospecifikus szintézisét enzimek alkalmazasa nélkdl.

e Nagyszamu, mddositott pirimidinbazist tartalmazd, nukleozid- és nukleotid-analdgot
szintetizaltak és ezek felhasznal&saval
- értelmezték a nem természetes nukleotidokat tartalmaz6 nukleinsavak enzimes (DNS-
polimeraz katalizalta) szintéziseben tapasztalhat6 szubsztratspecificitast,
- meghataroztdk az emlitett analdégokat tartalmazd oligonukleotidok konformécidjét,
duplexstabilitasat, enzimkatalizalta hasithatosagat és genetikai informaciotartalmat
(templat aktivitas),
- megmagyardztdk egyes nukleozidok antiviralis és tumorellenes hatasanak
molekularfarmakoldgiai alapjait.

e A 90-es évek elején hazdnkban elséként kezdték meg a kiilonbozé korokozok
génexpressziojat a transzlacio stadiumaban gatlo, dn. antiszensz oligonukleotidok (AON-
ek) kutatasat, ami jelenleg a virus-, ill. rdkkemoterdpia Uj és rendkiviul igéretes
irdnyvonalat képviseli. A koradbbi vizsgalatok alapjan optimalis tulajdonsagokkal
rendelkez6 bazismodositas (5-hexinil-uracil) beépitésével tobb, jelentés bioldgiai
aktivitassal rendelkez6 AON-t allitottak eld. Ezek koziil kiilon emlitést érdemel a KKKI-
538 jelii analdg, amely in vitro mar szubmikromolos koncentracidban is hatdsosan gatolta
az AIDS korokozo HIV-1 virus szaporodasat.

e Megallapitottak, hogy kiilonb6z6, potencialisan tumorellenes hatasi AON-ekhez valtozo
szamu kismolekulgju citosztatikumot, 5-fluor-2’-dezoxiurudint (FdU) kapcsolva, az FdU
relativ hatékonysaga tobb mint egy nagysagrenddel novelhetd. Az ilyen oligonukleotid-
gyogyszer konjugatumok az antiszensz elven miikodé gydgyhatdsu vegyiiletek elvileg uj
csoportjat képezik.

e Az emlitettekre alapozva, azok tovabbfejlesztésével egy Uj kemoterapiai gydgyszerelvet
("antisense directed prodrug therapy") alakitottak ki. Eszerint az AON felismeri a

27



valamely betegségert (rak, baktérium-, virusfertézés) felelés gént, ill. az azt expresszald
RNS-t, és az antiszensz oligonukleotidhoz kovalensen kotott gydgyszermolekula
lok&lisan lehasadva, igen nagy szelektivitassal Kifejti hatasat.

Az emlitett kutatasok révén jott Iétre hazankban a bioorganikus kémia, amely ma mar
szamos laboratériumban fontos kutatasi teriilet. Megemlitendd, hogy a KKKI
kezdeményezésére alakult meg az MTA Bioorganikus Kémiai, majd késébb Nukleotidkémiai
Munkabizottsaga, amelyek jelentds szerepet toltenek be a magyar bioorganikus kémiai
kutatasok fejlédésében.

A kutatdsok gyakorlati eredménye a HEVIZOS markanéven forgalomba kerlt
herpeszellenes antivirdlis készitmény, amely svjci és német Klinikai vizsgalatok szerint az
Acyclovirrel egyenértékii, ekvimolaris dozisra szamolva azt Ilényegesen felilmulo
hatékonysagu gyogyszer.

A Kkutatasokban az 1968-2000 kozotti iddszak kiilénbdzd peridodusaiban Otvos Laszlo
iranyitasaval a kovetkezd kutatok vettek részt: Béres Jozsef, Bolyan Dora, Elekes Zsuzsa,
Ebinger Katalin, Fellegvari Irén, Ganzler Katalin, Gruber Lajos, Kemény Vera, Kovacs Teréz,
Kraicsovits Ferenc, Kruppa Gabor, Moravcsik Erné, Ruff Eva, Sagi Gyula, Sagi Janos,
Szabolcs Otténé, Szemzd Attila, Tegyey Zsuzsanna, Telegdi Laszloné, Toth Jozsef,
T6mo6skozi Istvan, Tidés Ferencné és Weisz Imre.

Ezen idészakban a legfontosabb nemzetkdzi egyuttmiikodo partnerek a kovetkezok
voltak: E. Selegny (University of Rouen, Franciaorszag), R.T. Walker (University of
Birmingham, Anglia), E. DeClercq (Catholic University of Leuven, Rega Institute, Belgium),
M. Vorlickova (Institute of Biophysics, Brno), L. Gorbacheva (Insitute of Chemical Physics,
Moszkva), A. Previero (INSERM Unite, Montpellier, Franciaorszag).

2001-tdl a korabbi osztaly jogutdda a Nukleotidkémiai csoport (tud. csoportvezetd:
Sagi Gyula), a Simonyi Miklds vezette Bioorganikus kemiai osztaly egységeként mikodik. A
Csoport jelenlegi kutatasi témai részben a korébbiak folytatasai (antiszensz oligonukleotidok
és Uj karbociklusos nukleozidok szintézise), masrészt (j kutatasi irdnyok (mddositott peptid-
nukleinsav analdgok szintézise és tulajdonsagaik vizsgalata). Jelenleg a csoportban Sagi
Gyula, Bajor Zoltan, Sipos Ferenc és Tomasz Jend dolgozik.

Receptor- és fehérjekotodési vizsgalatok

1977-ben  Simonyi  Miklés iranyitasaval kezdédott el a KKKI-ban a
gyogyszermolekuldk szérumfehérjéken és receptorokon torténé kotédésének vizsgalata,
szoros kapcsolatban a gydgyszerkutatassal és Uj gyogyszerek kifejlesztésevel. A kutatasok
eredményeként igazoltadk, hogy az emberi vérben a kiralis hatéanyagok sztereoizomerjei
kiilonbozé mértékben kotddhetnek, ill. eltéré kotddési interakciokat mutathatnak. Ez a
felismerés azért lényeges, mert az 6sszes ma alkalmazott gyogyszer mintegy 25 %-a
sztereoizomer keverék, azaz racémformaban kaphato.

A csoport néhany tovabbi eredménye:

e A koOtédés kémiai, termodinamikai jellemzoéinek meghatarozasaval hozzajarultak a
GABA a/benzdiazepin, glicin és szerotonin ioncsatorna receptorok szerkezetének és
miikddésének leirdsdhoz, az agonista és antagonista hatdsok megkiilonboztetéséhez.

e Az ioncsatorndkra vonatkozo felismeréseket molekularis biologiai modszerrel
békapetében kifejlesztett emberi receptorok elektrofizioldgiai vizsgalataval igazoltak.

e Kimutattdk, hogy ftalidizokinolin alkaloidok GABAAa-receptoron valdé kotédésenek
affinitdsat az hatarozza meg, hogy az adott molekula egyensulyi konformacioi kozil
mekkora hdnyadot képvisel a receptor szamara kedvez6 forma.
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Megaéllapitottdk, hogy a GABA-receptor A, B és C alosztalya, valamint az idegsejtek
felvételi helyei a flexibilis GABA-molekulat egymastol kiillonb6z6 torzids szogekkel
jellemezhet6 konforméciokban kotik meg.

e Bizonyitottak, hogy a benzdiazepinek megkotddése GABAa-receptoron a
gytriikonformacié felismerésén alapul.

e Immobilizalt fehérjéket tartalmazé kromatografids oszlopokon jellemezték szdmos
vegyuletcsoport kotédési affinitasat, ill. sztereoszelektivitasat.

e Kiralis HPLC-technikdval megvalositottak tobb racém gyogyszer analitikai, ill.
mikropreparativ rezolvalasat.

e lgazoltdk az allosztérikus kolcsonhatéds jelenségét human szérum albumin — kordbban
egymaéstol fliggetlennek tekintett — két f6 gyogyszerkotohelye kdzott.

e Tobb farmakon esetén kimutattdk, hogy a vérszérumban torténd kotdédésért nem a f6
fehérjekomponens (albumin), hanem a 40-szer Kkisebb koncentracioju a;-savas
glikoprotein (AGP) a felel0s.

e Kromatografias uton szétvalasztottdk a human AGP kiilonb6z6 kotédési tulajdonsagokkal

rendelkezd genetikai variansait.

A kutatasok gyakorlati jelent6sége, hogy az eredmények ismereteket szolgaltatnak a
vizsgalt molekuldk farmakokinetikajarol, a hatas kifejtésének helyérdl és modjardl az ¢€lo
szervezetben. A szamos farmakon gyogyszerfejlesztése soran kidolgozott modszerekre negy
szabadalmi oltalmat nyertek. 2004-t61 egy palyazat utjan elnyert kapillaris elektroforézis
készllek alkalmazésaval fehérjeanalitikai és korszeri kotOdésvizsgalati technikakat
dolgoznak ki.

A munkaban Maksay Gabor, Kardos Julianna (1995-ig) és Kovacs llona (1995-ig),
valamint Fitos llona, Benéné Visy Jalia, Mady Gorgy és 2000 6ta Bir6 Timea vett részt.

Kiroptikai és molekulamodellezési vizsgélatok

1999-ben Simonyi Miklos iranyitasaval jott Iétre a Kiroptikai és molekulamodellezési
laboratorium egy cirkuléris dikroizmus (CD) spektropolariméter és korszeri modellezési

programok palyazati forrasbol tortént beszerzése révén. A kutatdsok a bioldgidban és a

gyogyszerekkel torténd gyogyitasban nagy szerepet jatszO — nemkovalens kélcsonhatasok

utjan keletkezé — szupramolekularis rendszerek vizsgalatara irdnyulnak. Az indukalt kiralitas
jelenségének alkalmazésaval az alabbi eredményeket érték el:

e Természetes és félszintetikus karotinoidok aggregatumai a szupramolekula card-pack, ill.
head-to-tail tipusara jellemz6 UV/VIS és CD-exciton spektrumot adnak. Igazoltdk, hogy a
lancvégi OH-csoportok szama és helyzete hatarozza meg az aggregatum fajtajat.

e Megfogalmaztak a szupramolekularis kiralitds geometriai feltételeit.

e Kiroptikai madszerrel jellemezték néhany fehérjemolekula kotéhelyét a jelzé6 molekulak
konformadcios torzulésa, ill. a fehérje feliiletén torténd aggregacioja altal indukalt kiralitas
alapjan.

e Specifikus kiroptikai jelol6 (szonda) molekuldkat talaltak az AGP genetikai variansainak
megkulonboztetésére.

e Modellezték a card-pack és head-to-tail aggregatumok szerkezetét.

e A kiroptikai szondamolekul&kat és receptorligandokat a fehérje kotéhelyekre dokkoltak.

A vizsgalatoknak az a jelentGsége, hogy a természetben elterjedt és fontos biologiai

funkciot betoltd szupramolekulak (pl. fehérje + Kklorofill + karotinoid komplex a

fotoszintézisben, karotinoid aggregadtum a virdgszirmokban) mintajara spektroszkdpiai

29



Kisérleti mddszert vezetnek be a nehezen tanulmanyozhat6, szekunder kémiai kotések altal
l1étrehozott komplexek szerkezetének ¢s miikodésének jellemzésére.
A munkaban Zsila Ferenc, Bikadi Zsolt, Fitos Ilona és Benéné Visy Julia vett részt.

Neurokémiai kutatasok

Az Intézetben a neurokémiai kutatdsok 1995-ben indultak Kardos Julianna
vezetésével. Azdta mind a munkatarsak, mind a veliik egyiittmiikod6é szakmai partnerek
szama négyszeresére, a miszerallomany értéke pedig tobb mint a tizszeresére ndvekedett. E
tényezok nagymértékben hozzajarultak ahhoz, hogy az Intézet elnyerte az Europai Unid
Center of Excellence on Biomolecular Chemistry cimét és az ezzel egyuttjard erkolcsi,
valamint anyagi tamogatast. A neurokémiai kutatasok az idegi f6 gatlo és serkentd
membranreceptor és transzporter altipusok kotédési és funkcionalis folyamatainak
molekularis- és patomechanizmusara iranyulnak.

Az emlitett, a kdzponti idegrendszer miikodése szempontjabol alapvetd jelentOségii
celfeherjék szabalyozzak a kémiai jelatvitelben szerepet jatszé ionok és molekulak
transzmembrén fluxusanak sebességét. Mivel termeészetes kornyezetiikben, az idegsejt
plazmamembranjaban, ezek a folyamatok a masodperc tort része alatt jatszddnak le,
molekularis mechanizmusuk tanulméanyozésa csak rendkivil érzékeny (radioaktiv-,
fluoreszcens-nyomjelzéses és elektrofizioldgiai) detektalasi modszerek, valamint a kémiai
gyorskinetikai, nagy id6- (fotodioda matrix) és térbeli (két- és haromdimenzios) felbontasu
képalkotd technikak kombinacidjaval lehetséges. A radioaktiv detektalason alapuld
gyorskinetikai médszert Kardos Julianna amerikai tanulményutjainak soran sajatitotta el és
valdsitotta meg itthon “A gammaaminovajsav membranreceptor altal szabalyozott
transzmembran kloridion fluxus™ vizsgalatara iranyuld, US-Hungarian Joint Fund-nal elnyert
palyazat (1993-1996) keretében. A modszer tovabbfejlesztesét, a fluoreszcenciadetektalas és a
kémiai gyorskinetika kombinacidjanak megvalositasat az azéta elnyert hazai, valamint
kiilfoldi palyazatok tették lehetdve.

Az 1995 ¢6ta eltelt években a transzmembran ion- (kélcium, natrium, k&lium, klorid) és
molekulafluxus (gamma-aminovajsav, glutaminsav, nukleotid) valtozasok, valamint reaktiv
szabad gyokok képzodésének kovetésére alkalmas radioaktiv, spektroszkopiai és
elektrofiziologiai detektalason alapuld, in vitro modszereket fejlesztettek ki, amelyeket in vivo
vizsgalatok egészitettek ki. Ezen a metodikai alapon 0j, funkciondlis teszteket dolgoztak ki,
amelyeket ismert hatasi receptor és transzporter agonistakkal, ill. antagonistakkal
ellendriztek. Szamos gyogyszerfejlesztés alatt allo vegyiiletet is megvizsgaltak.
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In vitro epilepsziamodellben, patkany agyszeleten regisztralt, térbeli potencialeloszlas (szines
hatszogek) a nyillal jelzett idépillanatban. A potencial nagysagat szinskala kodolja a kéktol (nyugalmi,
hiperpolarizalt) a pirosig (aktiv, depolarizalt). Az dbra hatterében a hippokampalis szelet
fluoreszcencias képe lathatd néhany anatomiai régié megjeldlésével.

A molekularis mechanizmusok, a farmakofor modellezés és a neurofarmakoldgia
teruletén folyd kutatdsokban Kardos Julianna, Nyikos Lajos és Emri Zsuzsa iranyitasaval
Antal Karoly, Barabas Peéter, Heja Laszlo, Kovacs llona, Kovacs Richard, Lasztoczi Balint,
Molnéar Tiinde, Nyitrai Gabriella, Simon Agnes, Skuban Nina és Szarics Eva vett részt.

Farmakobiokémiai kutatasok

A farmakobiokémiai kutatdsok — a bioorganikus kémiai kutatsok részeként — Dénes

Géza iranyitasaval kezdédtek el a KKKI-ben 1980-ban. A kutatdsokban részt vett: Veres

Zsuzsanna, Szinai Istvan, Ledniczky Méaria és Jemnitz Katalin is. A kutatocsoport fontos

eredményeket ért el a pirimidin nukleozidok kémiai szerkezete és biokémiai transzforméacioja

kozotti torvényszertiségek feltarasaban. A kutatasok iranyitasat 1991-t61 Vereczkey Lé&szIo
vette at.

Néhany fontos kutatési eredmeny:

¢ Human méaj mikroszoma frakciot alkalmazva megallapitottak, hogy alacsony paracetamol
koncentracid alkalmazasa soran szdmos citokrom P450 enzim vesz részt a paracetamol
toxikus metabolitjanak képzddésében, mig nagy (toxikus) koncentracidoknal elsdsorban a
CYP2EI1 felelos a mérgezés kialakulaséaért.

e Arra a kovetkeztetésre jutottak, hogy a p-nitrofenol hidroxilezését nem kizérélag a
CYP2E1 enzim katalizélja, hanem tovabbi ket citokrom P450 enzim, a CYP2A6 és a
CYP2C19 is hozzajarul az aktivitashoz.

e In vitro korrelacios modszert dolgoztak ki in vivo humén polimorf N-acetilezés
elérejelzésére.

e Huméan hepatocytdkon vizsgaltdk a CYP1Al indukélhatésagat glukokortikoidok
jelenlétében. Ellentétben a patkany vizsgalatok, illetve a human magzati majban végzett
vizsgalatok eredményeivel megéallapitottdk, hogy a dexametazon nem fokozta, hanem
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csokkentette a 3-metilkolantrén okozta CYP1A1 indukciot. A CYP1A1 enzimaktivitas és
enzimfehérje-tartalom csokkenése mellett azonban a dexametazon nem befolyasolta a
CYP1A1 mRNS szintjét. Feltételezésik szerint a dexametazon poszttranszkripcios hatast
fejt ki, csokkentheti a de novo CYP1ALl protein szintézisét, vagy fokozhatja a CYP1Al
enzimfehérje lebomlasat.

e Parcialis hepatectomiat kovetden a regeneralodd majbol izolalt sejtekben jelentdsen
megvaltozik a citokrom P450 enzimek mennyisége és indukélhatésaga. A CYP1A1l,
CYP2E1, CYP3A1/2 enzimek alapmennyisége lecsokken ugyan, de a sejtek megtartjak
indukalhatosagukat. S6t, a CYP1A1 enzim indukalhatosaga 2-3-szor magasabb a 3 napig
regeneralodd majbol izolalt sejtekben, mint az aloperalt allatokbdl szarmazoé
hepatocytakban.

e A Gyodgyszerkutatd Intézet Rt. (Budapest) altal fejlesztett 0j AMPA antagonista, a
GYKI-47261 enzimindukalo hatasat vizsgaltak patkany es human majsejtekben. Az
enzimaktivitasok és a CYP2E1 fehérjetartalom alapjan a GYKI-47261 erés CYP2EI]
enziminduktornak bizonyult.

e Kimutattdk, hogy a dexametazon koordinéltan indukalja a p-nitrofenol metabolizmuséban
résztvevé UDP-glukuroniltranszferdz (UGT1A6) enzim és a metabolit eliminacidjaban
résztvevO mrp2 transzporter aktivitasat.

e A kornyezeti toxikoldgidban, valamint a gydgyszerfejlesztés preklinikai fazisdban az
egyik leggyakrabban hasznalt genotoxikologiai vizsgalat az Ames-teszt. A mai napig a
hatosagi protokollok a premutagén vegyiiletek metabolikus aktivalasdhoz kettOs
indukcidval (B-naftoflavon, fenobarbital) kezelt patkdnyok majabdl preparalt S9 frakcio
hasznalatat irjak eld. Kutatasaik f6 célja olyan in vitro metabolikus aktivalé rendszer
kidolgozasa, amely a human metabolizmust modellezi és a metabolizmusban részt vevo
enzimek in vitro indukcioja segitségével direkt human kockazatbecslésre ad lehetdséget.
Ez a munka az OTKA tamogatasaval a Fodor Jozsef Orszagos Kozegészségugyi Kdzpont
Orszagos Kornyezetegészségiigyi Intézet munkatarsaival kialakitott egylittmiikodés
keretében jelenleg is folyik.

Az Osztdly munkatérsai szervezték meg 1999-ben Budapesten a 7th European
International Society for the Study of Xenobiotics (ISSX) Meeting-et. Jelenleg a 16th
Microsomes and Drug Oxidations Meeting, Budapest rendezvény el6készitésén dolgoznak.

A kutatasokban Vereczkey Laszl6, Monostory Katalin, Jemnitz Katalin és Veres
Zsuzsanna vesz részt.

Szabad gyokok élettani szerepének kutatasa

A szabad gyokok élettani szerepének vizsgalata egyre nagyobb jelentOségli az
egészség meglrzésében. Vilagszerte mind tobb kutatécsoport vesz részt ezekben a
kutatasokban. A szabad gyokok rékos, illetve nem rakos megbetegedések és sz6vodményeik
kialakulasaban jatszott szerepének kutatasat 1999-ben kezdték el az Intézetben.

A cukorbetegség esetében fellépd szovodmények 1étrejottét allatokban a Semmelweis
Egyetem 1l. Belgydgyéaszati Klinikajaval egyiittmiikodésben tanulmanyozzak, mig a
daganatos betegségekre jellemzd szabad gyokos mechanizmusokat a Szent Istvan Egyetem
szabad gyokds vonatkozasaival is foglalkoznak mind hazai (ELTE), mind tavol-keleti (Inje
University, South Korea; Yantai University, China) szintetikus vegyészek bekapcsolasaval. A
vizsgalatok eredményei alapjan, valamint mas, féleg gaz- ¢és nagyteljesitményl
folyadékkromatografias adatokbdl kvantitativ szerkezet—hatas szamitasokat is végeznek.

A munkékban Jakus Judit, Héberger Kéroly, Stadler Krisztian, Jenei Veronika, Farkas
Orsolya, Z6r Kinga és Pasztiné Gere Erzsébet vesz részt.
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Elettanilag jelentds fémek és fémkomplexek kutatasa

A KKKI-ban az élettanilag jelentés fémek komplexeinek vizsgalatat Lakatos Béla
kezdte el 1968-ban. A téma jelentdségét az adta, hogy abban az idében fokozottabban kezdett
elotérbe keriilni a fejlett orszdgokban az egészséges taplalkozas igénye, tovabba egyre
mélyebben kezdték megismerni a féemionok fiziologiai folyamatokban jatszott szerepét.
Annak ellenére, hogy néhany, fémek hidnyara visszavezethet6 betegség — pl. vérszegénység —
okai régota ismeretesek voltak, nem allt rendelkezésre mellékhatasok nélkdli, kis dozisban is
alkalmazhatd, jol felszivodd és hasznosuld, terhes anydk szervezete altal is jol toleralt
anémids készitmeny. A széles korben alkalmazott szervetlen fémsok, szerves sok és
kelatkomplexek, biopolimerek féemkomplexei alkalmatlanok voltak az emlitett kovetelmények
teljesitésére.

A kutatasok els6 fazisdban aminosavakkal, majd t6zegbdl izolalt kiilonb6zé huminsav
frakciokkal képeztek komplexeket. Ezek a vegytletek azonban nem bizonyultak alkalmasnak.
A munka soran kideriilt, hogy a célnak a természetes eredetii, kOzepes molekulatomegii €s
kdzepes stabilitasi allandoju fémkomplexeket add vegyuletek felelhetnek meg. llyen anyag a
novényi (pl. citrusfélék, alma) pektinbdl nyert poligalakturonsav. Kiilonb6z6 fémpoligalak-
turonat komplexeket allitottak el6, megvizsgaltak a szerkezetuket, felszivodasi sajatossdgaikat
és a jellemz6 klinikai paramétereket.

Az egyes fémek megfeleld fiziologiai hatdsdnak optimalis elérésé¢hez a tobbi fém, a
vitaminok és az aminosavak interakcigjat is ismerni kell. A munka eredményeként sikerlt
olyan poligalakturonat komplexeket eléallitaniuk, amelyek a fémeket, a kémiailag lehetséges
hatarokon beliil, barmely aranyban tartalmazhatjak. ElsOként allitottak elé bazisos fém-
poligalakturonatokat, amelyek révén pl. vitaminokat is hozza lehet kotni a fémkomplexekhez.

A kutatas gyakorlati eredmenyei a FERROCOMP, a MULTICOMP és a
MAGNACOMP markanevii termékek, amelyek 1993-1998 kozott kerultek forgalomba és
jelenleg is kaphatdk a patikdkban. A FERROCOMP - harom klinika vizsgalatai szerint — a
jelenleg elérhetd legjobb, vérszegényseg elleni készitmeny.

Néhany ¢élelmiszeradalékot is sikeriilt kifejleszteniiik, amelyeket pl. miizlik
adalékaként hoztak forgalomba.

Jelenleg az egyes femkomplexek kémiai sajatossagai és élettani szerepe kozotti
kapcsolatokat igyekeznek tisztazni.

A kutatasokban Lakatos Bela, Mady Gyorgy, Meisel Tiborné, Vinkler Péter,
Szentmihalyi Klara és Sandor Zoltan vett részt.

Ujabban, a fémek ismert Kkatalitikus hatasai miatt, kutatasaikat Kiterjesztették
femvegyuletek antioxidans/prooxidans tulajdonsdgainak vizsgalatara, valamint természetes
eredetii komplexald anyagot tartalmazo, antioxidans tulajdonsagii Mg-, Mn- €s Zn-vegyuletek
eloallitasara. E vegyiiletek tulajdonsagait, hatasossagukat in vitro és részben in vivo
tesztelték. Hiperlipidémias allatokban igazoltdk pl. a Mg-malat és a Mg-poligalakturonat
kezelés antioxidans hatasat. Az Gjabb eredmények felhasznalasaval lehetévé valik a fémion-
potlas és az antioxidans kezelés egyuttes megvaldsitasara alkalmas fémkomplex hatéanyagok
tervezese.

A fémek interakcidjardl és a bejuttatott femek metabolizmusarol azonban meg mindig
kevés informéacionk van. Ezért a kutatasokat a fémmetabolizmusok és az egyitthatasok
tanulmanyozasanak iranyaba is Kiterjesztettek a Semmelweis Egyetem Il. sz. Belgyogyaszati
Klinikajaval kozosen.

A kutatasokban Szentmihalyi Klara, Blazovics Anna és Vinkler Péter vesz részt.

A természetes eredetli (pl. gyogyndvények) fémkomplexek kutatdsanak teriiletén
fémanalitikai vizsgalatokat is végeznek. Ebben a témaban vezetd szerepet jatszanak az
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hasznalhatd gydgynoveényeket vizsgaljak. Megallapitottak, hogy egyes gyogynovény-tedknak
nemcsak diuretikus hatasuk van, hanem K/Na aranyuk is igen kedvezd (100 feletti). A
kutatasok a Semmelweis Egyetem Farmakognozia Intézetével kozdsen folynak.

A vizsgalatokban Szentmihdlyi Kléra, Fodor Judit és Vinkler Péter vesz reszt.

Novényvédoszer kutatasok

A magyar mez6gazdasagnak az 1970-es években tapasztalt fellendiilése hozta magéval a
vegyipar mezdgazdasagi céli anyagai iranti fokozott igényeket. Egyre nagyobb lett a kereslet
az 0 ndvényvédd szerek irant. Az el6zd évtizedek szerves és bioorganikus kémiai
eredményeire alapozva az Intézet 1979-ben kapcsolodott be a hazai novényvéddszer-
kutatdsokba a herbicid antidotumok teriiletén. A herbicid antidotumok olyan molekulék,
amelyek a nem kellden szelektiv herbicidek haszonndvényt karosité hatasat csokkentik
gyomirtd hatasuk mérséklése nélkil. Mas szoval az antidotumok alkalmazasaval a nem-
szelektiv herbicidek 0j novénykulturakban valo felhasznalasara is lehet6ség nyilik. A kutatas
els6dleges célja az volt, hogy origindlis, a hazai vegyipar intermedierbazisara ¢épiild,
nemzetkdzi piacon is értékesithetd herbicid antidotumokat szintetizaljanak.

A Dutka Ferenc vezette 1zotopos reakciomechanizmus csoport altal inditott kutatasok
kezdetben csak a hatdanyagok eldallitasara iranyultak. Az eldallitott molekuldkat az
Intézetben kialakitott novénylaboratériumban tesztelték, amely azzal az elénnyel jart, hogy a
vegyiiletek hatasanak ellen6rzése helyben tortént, s igy a biotesztek eredményeként
végrehajtott szerkezetmodositasok még a ndvénykisérletek befejezése eltt megkezdddhettek.
A kutatasok késobb kiterjedtek az eldallitott j molekuldk biokémiai hatasaért felelés kémiai
reakcid és az azt kOzvetitd enzimek azonositasara. A kutatasi tevékenység Kiterjesztése a
letszam novekedését eredményezte, és a kutatocsoportbdl létrejott a Novényvéddszer kutatasi
osztaly.

A kutatomunkajuk eredményeként 1980-ban szabadalmaztatott Uj herbicid
antidotumcsalad egy tagja, az MG-191(2-diklérmetil-2-metil-1,3-dioxol&n) igen hatékonynak
bizonyult a kukorica gyomirtasaban hasznalt tiokarbaméat és kloracetanilid herbicidek
fitotoxicitasanak mérséklésében. Ez a vegyiilettipus szerkezetileg alapvetden kiilonbozott az
akkor kereskedelmi forgalomban levé antidotumoktol. Az eredmények igazoltak, hogy az
addigi nézetek ellenére nemcsak analdg szintézissel, hanem a kémiai reakciokészség és a
biologiai valasz kozotti 0sszefiiggések alapjan is lehet novényvédoszert kifejleszteni. Az 1j
vegyllet nagylzemi gyomirtasi technol6gidban torténd hasznalatat az Intézet a szegedi
Gabonatermesztési Kutatdintézettel kdzosen dolgozta Ki. Az MG-191
A jelenleg is gyartott termék 18 orszagban nyert szabadalmi védettséget. A licencet a
Monsanto Chemical Co. (USA) 3,5 M USD értékben vasarolta meg. A termék gyartasabol és
eladasabol szarmazé royalty dij a szabadalom lejartaig, 2003-ig jelentés bevételhez juttatta az
Intézetet. Az MG-191 nevével fémjelzett diklormetilacetal/ketal tipusd vegyuletek ma mar az
antidotumoknak egy kulén kémiai csaladjat alkotjak. Az antidotumok felhasznalasat és
biokémiai hatasmodjat Osszefoglald konyv szerkesztdi (Crop Safeners for Herbicides:
Development, Uses and Mechanism of Action, K.K. Hatzios and R.E. Hoagland, eds.,
Academic Press, San Diego, 1989) az Intézet kutat6it (Dutka Ferenc, Kémives Tamads) egy
fejezet megirasara keérték fel. Ugyancsak a magyar antidotumkutatdsok nemzetkozi
elismertséget jelezte, hogy 1990-ben Budapesten rendezték meg az els6 nemzetkozi
antidotum konferenciat (International Conference on Herbicide Safeners). A konferencia
valamennyi eldéadasanak anyagat a Zeitschrift fiir Naturforschung c. folyodirat kozolte. Az
MG-191 biokémiai hatasmodjanak kutatasat az utobbi évtizedben az Intézet nemzetkozi
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egylittmiikodésben (University of Durham, UK) végezte, és az eredményeket szamos
publikacioban, valamint nemzetkdzi konferenciakon ismertette.

A kutatomunkdban az Intézet részérdl Dutka Ferenc vezetésével Barta Istvan, Ekler
Zsigmond, Fodor Tamasné, Hulesch Agnes, Jablonkai Istvan, Karpati Marianna, KOmives
Tamas, Komives Veronika és Marton Attila vett részt.

Prosztaglandin kutatasok

A prosztaglandinok és analogonjainak kutatidsa az 1970-es évek elején kezd6dott az
Intézetben. A kutatdcsoportnak optikailag aktiv oxabiciklo-oktenon sztereospecifikus
hidroxilalasaval, azt kovetéen redukcioval és Wittig-reakcioval, majd dehidratacidval jo
termeléssel sikertlt egy prosztaglandin intermediert (PGF,,) eléallitania. Prins-reakciéval
sztereospecifikusan Corey-laktont készitettek, amelybdl az emlitett prosztaglandinszarmazék
igen elényGsen nyerhetd. A PGF,, a gyodgyszeriparban alkalmazott fontos koztitermék. Az
eljarast a Chinoin Gyodgyszergyar az elsok kozott hasznositotta a vilagon.

A kutatasokat Tomdskozi Istvan, Gruber Lajos és Major Eszter végezte.

Oxigén heterociklusos vegyiletek kutatasa

A természetes oxigén-heterociklusos vegyiletek kutatdsa az 1973-1977 kozotti
években Farkas Lorand tanacsadoként tortént bevonasaval és Soti Ferenc csoportvezetd
kdzvetlen irdnyitasa alatt folyt az Intézetben. Szdmos flavon, benzofurdn, dibenzopiron
szarmazeékot allitottak eld. A kutatasokban Incze Maéria, Antus Sandor, Baloghné Kardos
Zsuzsa is részt vett. 1977-t61 a csoport beolvadt a Természetes szerves anyagok szintézise
elnevezésii osztalyba.

Peptidkémiai kutatasok

1976 ¢és 1985 kozott egy peptidkémiai kutatocsoport miikodott az Intézetben
Medzihradszky Kalméan iranyitasaval. Az elballitott roviditett és modositott szekvenciaju
opioid peptidek kozil kiemelked6 jelent6ségli bioldgiai aktivitastinak bizonyult az enkefalin-
klormetil-keton, amely a szinaptoszOma membranokon irreverzibilis receptorinhibitornak
bizonyult. Az N-terminalison melfalant tartalmazé analog segitségével sikertilt bizonyitaniuk,
hogy az irodalmi adatokkal szemben, a morfinban is jelenlévé fenolos hidroxil nem feltétleniil
sziikséges az opioid hatds kivaltdsdhoz. Megemlitendd, hogy a csoport kutatéi olyan
enzimszubsztratokat szintetizaltak, amelyek a pontmutacioval mddositott szerin-proteazok
jellemzésénél fontos szerepet jatszottak.

A kutatasokban DiGléria Katalin, Hepp Jozsef, Magyar Anna és Huszthyné Szécsi
Judit vett részt.
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Fizikai kémiai kutatasok
Katalitikus oxidacié és enzimmodellezés

A 60-as évek elején Nagy Ferenc vezetesével részletesen vizsgaltak a hidrogénmolekula
atmenetifém-komplexekkel szembeni homogén Kkatalitikus aktivitdsat. A szubsztratumok
bizonyos korében érvényesnek taldlt szabadgyokds mechanizmusra ma is gyakran
hivatkoznak az irodalomban. A csoport, ill. a kés6bb 1étrejott Katalizis osztaly érdeklédése a
biologiai rendszerekben miikodé oxidoreduktaz enzimek modellezése felé fordult. Simandi
LaszI6 iranyitasdval olyan atmenetifem (kobalt, vas, mangan, molibdén) komplexeket
allitottak el6, amelyek aktivaljak a dioxigént és utdnozzak bizonyos metalloenzimek
milkodési mechanizmusat  (funkcionalis enzimmodellek). Kobaloxim és ferroxim
komplexekkel sikerrel modellezték az élettani fontossdgu fenoxazinon szintetaz és katechol
enzimeket. Részletes kinetikai vizsgalatok segitsegével tisztaztdk a modellreakciok
mechanizmusat. Megallapitottdk, hogy a vizsgalt esetekben a szabad és a koordinalt
gybkanionok fontos szerepet jatszanak.

Gyakorlati céld munkajuk sordn a Clariant GmbH (Németorszag) szdméra olyan
fémkomplexeket sikerult eléallitaniuk, amelyek a mososzerek fehéritbkomponenseinek
oxid&cids reakcidit gyorsitjak.

A munkéban Simandi Laszl6né, May Zoltan, Szigyartd Imola, Szeverényi Zoltan,
Németh Sandor, Z&honyi Domokosné, Poszmik Gydrgyné és Barna Teréz vett részt.

NOvényvéddszerek kornyezetbardt eldallitasa

A mez6gazdasagban hasznalt kis dozisu gyomirtok gyartasanal széles korben
alkalmazzak a veszélyes és kornyezetkarositd foszgént. Mivel a szigorodd koérnyezetvédelmi
szabalyok miatt a foszgén hasznalatat a jovében varhat6an korlatozni fogjék, Uj eljardsokra
van szikseg. A 80-as évek kozepétél a szulfonil-karbamid tipusu gyomirtészerek
eléallitasdhoz alkalmazott foszgént kisérelték meg mas eljards révén helyettesiteni. A
Nitrokémia Ipartelepek Rt. megbizasabdl kornyezetkimeld eljarasokat dolgoztak ki a
legelterjedtebben hasznélt szerek foszgenmentes eléallitasara. Az uj technologiak palladium-
komplexekkel torténd Kkatalitikus karbonilezésre épiilnek. Magyarorszagon és kulféldon
szdmos eljarasukra szabadalmi védettséget kaptak.

Az eredmények kidolgozasaban Besenyei Gabor, Németh Sandor, Viski Péter és
Siméandi LaszI6 vett részt.

Koordinacids kémiai kutatasok

A foszgénmentes katalitikus karbonilezés koztitermékeinek vizsgalatabol fejlodtek ki
az Uj palladiumkomplexek szintézisére és szerkezetvizsgalatara iranyuld kutatasaik. Arzén-
szulfonilazid és kétmagvu palladiumkomplexek reakcidjaban szamos, korabban nem ismert,
un. A-vazas nitrén- és azidkomplexet allitottak el6. Az 0j vegyliletek szerkezetét
rontgendiffrakcios modszerrel hataroztak meg. Els6ként végezték el az arén-szulfonil-azidok
és a palladiumdimer kozti reakciok Kkinetikai vizsgalatat. A szerkezet és a reakcioképesség
kapcsolatat a Hammett-0sszefiiggés és a meghatarozott kétéstavolsagok alapjan értelmezték.

A kutatasokban Foch lzabella, Besenyei Gabor és Simandi Laszl6 vett részt.
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Gyors oldatreakciok vizsgélata

A reakcidsebessegek mérése fontos informaciokat szolgéltat a reakciok elemi
Iépéseinek jellegérdl, ami a reakciomechanizmusok kutatasdnak alapvetd célja. Szamos
reakcid sebessége hagyomdanyos modszerekkel mérhetd, nagy sebességek esetén
(milliszekundumos felezési id6k) azonban kiilénleges modszerekre van sziikség. A 60-as evek
vegen epitették meg a gyors oldatreakciok kdvetésére alkalmas elsé hazai stopped-flow
késziiléket, amely az aramlé reakcidelegy gyors megallitasan és az azt kdvetd
spektrofotometrias sebességmérésen alapul. A késziilék lehetévé tette szerves vegyuletek
gyors, permanganatos oxidacidjanak részletes vizsgalatdt és a reakcidbmechanizmus
felderitését. A modszer tobb hazai kutatohelyen is meghonosodott a kdzben megjelent
kereskedelmi késziilékek felhasznalasaval. Jelenleg a pirofoszfato-mangan(ll1) komplexek
gyors oxidacios reakcioit vizsgaljak.

A kutatasokban Jaky Miklos, Bozor Imre és Simandi Laszl6 vett részt.

A Katalizis osztaly tdbb nemzetkdzi tudomanyos konferenciat is szervezett, igy pl. a
XXII International Conference on Coordination Chemistry, 1982, Budapest, és a 4th
International Symposium on Activation of Dioxygen and Homogeneous Catalytic Oxidation,
1990, Balatonfiired rendezvényét.

Az Osztaly vezet6je (Simandi Laszl6) a Reaction Kinetics and Catalysis Letters c.
folyoirat alapitasa ota (1974) annak fOszerkesztdje. Elinditasa oOta részt vesz a COST
Chemistry nemzetkoézi programban, el6szér mint a D1 Akcié (Biokoordinacios kémia)
Igazgatd Bizottsdganak (MC) részidejii elndke, majd a COST Technikai Bizottsdg magyar
tagja. Jelenleg a D21 Akcio (Metallo-enzimek és kémiai modelljeik) MC tagja. Hungarian
COST Chemistry Day cimen 2000-ben szimpOziumot szervezett a magyar résztvevok
szamara.

Hordozés fémkatalizatorok kutatasa

A KKKI-ban megalakuldsa éta folynak heterogen Katalitikus kutatasok. Kezdetben
Nagy Ferenc vezetésevel Mdoger Dezsé csoportjdban részletesen vizsgaltak kis molekulak
hordozomentes fémeken végbemend kemiszorpcidjat és reakciodit. Ezekben a vizsgalatokban a
hagyomanyos adszorpcids és az akkor Ujnak tekintett elektrokémiai modszereket alkalmaztak.

A hetvenes évek végétél a Margitfalvi Jozsef vezette kutatasok f6 célja hordozos
fémkatalizatorok elballitaisa és vizsgalata lett. A nyolcvanas évek elejétél ezeket a
katalizatorokat szerves kémiai reakciokban — kemo- és enantioszelektiv hidrogénezés,
dehidrogenezes, izomerizacio, hidrodehalogenezes, reduktiv aminalas — vizsgaltak.

Az utdbbi két évtizedben megnétt az igény a szuperaktiv és szelektiv, ugynevezett
reakciora szabott katalizatorok kifejlesztése, illetve Uj katalitikus reakciok kidolgozasa irant.
Ezeknek a céloknak az elérését (j utakon Kisérelték meg. Egyrészt a hordozos
fémkatalizatorok eldallitasanal, modositasanal végbemend feliileti reakciok és a katalitikus
reakciok elemi lépéseinek molekuldris szinten torténé megismerésére torekedtek, méasrészt Uj
kisérleti technikdkat, mint példaul a kombinatorikus katalizis, nagy ateresztoképességii
reaktorok, in situ Mdssbauer- és FTIR-spektroszkdpia, alkalmaztak.

Fémkatalizatorok eléallitasa
Kutatasaik f6 célja jelenleg is a vaz- és a hordozls fémkatalizatorok eléallitdsa
(mddositasa), ezeknek a katalizatoroknak a szerkezete és a vizsgalt reakcidban mutatott

aktivitasa-szelektivitasa kozotti 0sszefliggések feltardsa. Fontos terlletnek tekintik az aktiv
fazis nanokdrnyezetének megvaltoztatasat is.
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Kutatdsaikban a kovetkez6 katalizatortipusok eléallitasara helyezik a hangsulyt:

o fém-fém kolcsonhatdst mutatd, dtvozettipusu, kétfémes katalizatorok eléallitasa egyfémes
katalizatorok maddositasaval,

o fém-fém kolcsonhatast mutatd, kétfémes katalizatorok eldallitdsa a masodik fémnek az
elsé fémen ionos formaban torténd stabilizalasaval,

e fem-hordozd kolcsonhatast mutato kétfémes katalizatorok eldallitasa a masodik fémnek a
hordozon ionos forméaban valo rogzitesevel,

e "fémion-fémnanoklaszter" aktivhely-egyutteseket tartalmaz6 egy- és két-fémes
katalizatorok eloallitasa.

Onorganikus vegyiletek felhasznalasaval olyan otvozettipust, hordozés Sn-Pt-
katalizatorokat allitottak el6, melyekben széles tartomanyban valtoztattak az Sn/Pt
nanodtvozetek Osszetételét. Vizsgaltdk a hidrogén, a szén-monoxid és az oxigen
kemiszorpcidjat kiilonbozé Sn/Pt aranyok mellett, valamint az Uj tipusi Sn-Pt-katalizatorok
aktivitasat telitetlen aldehidek telitetlen alkoholokka tortén6 szelektiv hidrogénezésében,
tovabba szen-monoxid alacsony hémérsékletii oxidacidjaban. In situ FTIR- és Mdssbauer-
spektroszkopiai mérésekkel mindket reakcioban bizonyitékot kaptak a hordozos Sn-Pt
nanoOtvozet-fazisok rekonstrukcidjara oxidativ es reduktiv atmoszféraban.

A munka soran elérték, hogy “irdnyitott kemiai kolcsénhatasok” vagy “iranyitott
feluleti reakciok” altal biztositani tudjak az adott kémiai reakcidban katalitikusan aktiv fellleti
alakulatok kizardlagos képzddését. Olyan vaz- és hordozds femkatalizatorokat allitottak eld,
amelyek szelektivitasa a vizsgalt reakciokban jelentésen feliilmdlja a hagyomanyos maédon
eldallitottakét.

Szerves karbonilcsoport, illetve szén-monoxid aktivalasa

A Kkarbonilcsoport aktivalasanak meghataroz6 szerepe van a telitetlen aldehidek,
ketonok telitetlen alkoholokka torténd hidrogénezésében, a zsirsavak ¢€s szarmazékaik
katalitikus atalakitasaban. Kimutattak, hogy az "Sn™-Pt", "Re™ —Pt", illetve az "Sn""-Ru"
fémion-fémnanoklaszter aktivhely-egyitteseknek meghatarozo szerepe van a karbonilcsoport
aktivalasaban, ami egyrészt kedvezden noveli a katalizator szelektivitasat, masrészt biztositja,
hogy a reakci6 alacsonyabb nyomason és hdmérsékleten jatszodjon le.

A karbonilcsoport aktivalasdnak analogidja alapjan a CO aktivalasat is bizonyitottak
Sn™—pt, illetve Au®*—Au és Me"™"—Au (Me= Fe, Mn, V, Ti) fémion-fémnanoklaszter aktivhely
egyltteseket tartalmazé katalizatorokon. Kimutattdk, hogy a CO aktivalodésa alacsony
hémérsékleten az Au’’—Au, magas hémérsékleten a Me™—Au aktivhely-egyitteseken
jatszodik le.

Aszimmetrikus hidrogénezés

A 90-es évek kozepétél az Osztaly a heterogen Kkatalizatorokat aszimmetrikus
hidrogénezési reakciokban is alkalmazza, vizsgéljak a heterogén katalizatorokon a modositd
altal kivaltott kiralis indukcio eredetét. A heterogén katalitikus, aszimmetrikus hidrogénezési
reakciokban ugyanis a modosito a felelds a kiralis informéci6 atviteléért.

A Kkiralis indukcid, illetve a szubsztratum-specifikussag eredetének felderitése soran
kidolgoztdk az ugynevezett “arnyékold hatads modellt” (“Shielding Effect Model”). A modell
Iényege a reakcioba 1€p6 prokiralis molekula és a kirdlis modosité kozott a folyadékfazisban
végbemend komplexképzddés. A komplexben a kiralis modosito “arnyékold hatds”-t fejt ki a
reagalando prokiralis molekulara. Az arnyékolas eredményeképpen a reagalandd molekula
mar csak egy meghatarozott modon képes a heterogén katalizéator feliletén adszorbealddni és
hidrogénezddni, igy csak az egyik optikai izomer keletkezik. Az emlitett modell jol irja le a
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kiralis indukcié eredetét mind az o-keto-észterek, mind az analdég szerkezeti prokiralis
ketonok cinkona alkaloidok jelenlétében végbemend aszimmetrikus hidrogénezésében.

Cinkonidin és cinkonin alkaloidok, mint kolloid stabilizatorok segitségével kiillonb6zo
atmér6ji  (1,5-3,5 nm), hordozomentes Pt-nanorészecskéket allitottak el6, melyeket
részletesen vizsgaltak o-keto-észterek enantioszelektiv hidrogénezésében. Szamitdgépes
modellezéssel és az idekapcsolodd kvatumkémiai és molekularis mechanikai szamitasokkal
valdszintisitették a ,,szubsztratum-maodositd” komplex és a Pt-kolloid k6zotti kdlcsdnhatéast.
Az eredmények aladtdmasztjak a kordbban javasolt "arnyékol6 hatds modell" helyességét.

Kombinatorikus katalizis

A kutatocsoport csupan néhany éve kezdte el a "kombinatorikus katalizis" megjelolésti
kutatasi teriilet miivelését. A kutatdsoknak az ad kiilonos jelentdséget, hogy segitségiikkel a
reakciokra szabott katalizatorok kidolgozasa lényegesen nagyobb valdszintiséggel és sokkal
gyorsabban valosithatd meg. A kutatdsok két f6 elemre épiilnek: nagy ateresztoképességii
reaktorrendszerek hasznélata, komplex informatikai platform kidolgozasa. Az infomatikai
platform megteremtése soran elészor a Holografikus Kutatasi Stratégiat (HKS) fejlesztették
ki, majd ezt kiegészitették a Mesterséges Neuralis Halézatok (MNH) alkalmazasan alapuld
informaciogytijtd modszerrel. A kidolgozott informatikai rendszer a kdvetkezd lehetdségeket
biztositja: a tébbdimenzios kisérleti terekben végzendé mérések szamanak jelentds mértékii
csokkentése; a globalis optimum elérése viszonylag kisszamu kisérlet elvégzése esetén is, az
Osszetetel — aktivitas kozotti 0sszefuggések feltarasa. HKS-MNH informatikai rendszer
minden olyan teriileten alkalmazhato, ahol a kisérleti tér nagy kiterjedésii, de az elvégezhetd
kisérletek (mérések) szama korlatozott.

Az informatikai hattér az aldbbi nagy ateresztoképességli kisérleti berendezések
milkodését segiti: robottal kiegészitett, 24 reaktort tartalmazd rendszer heterogén
katalizatorok eldallitasara, 16 reaktoros rendszer g0zfazisi reakciok atmoszférikus
koriilmények kozott torténd vizsgalatara, 16 reaktoros miniautoklav-rendszer folyadékfazisu
reakciok vizsgalatara 150 bar nyomasig és 250 °C hdmérsékletig.

Az emlitetteken talmenden jelentés eredményeket értek el ipari katalizatorok
modositasaval kiilonbozo eljarasok szelektivitdsdnak nodvelésében. Az alkalmazott kutatasi
eredményeket tobb jelentds cég (Air Products and Chemicals Inc., USA; Clariant GmbH,
Németorszag; MOL Rt. sth.) is hasznositja.

A kutatasokban Margitfalvi Jozsef iranyitasaval a kovetkezok vettek részt: GObolos
Sandor, Hegediis Mihaly, Tompos Andras, Talas Emilia, Kristyan Sandor és Borbath Irina.

Zeolitkémiai és zeolitkatalizis kutatasok

A zeolitok katalitikus hasznositasanak kezdete az 50-es évekre tehet6. Az Amerikai
Egyesiilt Allamokban a Union Carbide Corporation kutatoi ezekben az években szintetizaltak
elészor olyan zeolit molekulaszitdt, a savas karakteri Y-zeolitot, mely a szénhidrogén-
krakkolas sokkal aktivabb katalizatora, mint a petrolkémiai ipar altal hasznalt amorf alumino-
szilikatok. Ugyanezekben az években valt nyilvanvaléva, hogy a zeolitok nem &svanyi
ritkasagok, hanem nagy tomegben fordulnak el6 foldfelszin kozeli tiledékes kdzetekben.

Az Intézetben zeolitkémiaval és zeolitkatalizissel 1967-ben, Schay Géza akadémikus
iranyitasa mellett, Kall6 Dénes és Papp Janos kezdett el foglalkozni. Abban az idészakban
mutattak ki, hogy a Tokaji-hegység iiledékes koOzeteiben jelentds mennyiségii zeolit,
nevezetesen klinoptilolit és mordenit van. Kézenfekvonek latszott, hogy a kutatast a
természetes zeolitok vizsgalatdval kezdjék. Beyer Hermann, Engelhardt Jozsef és Valyon
Jozsef a 70-es években, Palné Borbely Gabriella a 80-as évek elején kapcsolodott be a
zeolitok vizsgalataba. Az elmdlt évtizedek soran valamennyien a zeolitkutatas nemzetkdzileg
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elismert képviseldivé valtak. A kutatok viszonylag hamar felismerték, hogy a nagyobb

valtozatossagban, kémiai és fazisdsszetételében tervezhetéen és reprodukalhatéan eldallithato

szintetikus zeolitok mellett a természetes eléfordulasti zeolitok gyakorlati jelentdsége

alarendelt a katalizisben. Mindamellett, a termeszetes és a szintetikus zeolitok kutatasa a

KKKI-ban parhuzamosan, egymaéssal kolcsonhatasban fejlodott.

A tokaj-hegyaljai klinoptilolit- és mordenittartalma riolittufa kézettani és fizikai
kémiai vizsgalata mellett az Intézet kdzremikodott a rétegfeltar6 munkékban, a felszini
jovesztésre alkalmas dsszletek korilhatarolasdban. A természetes zeolitok alkalmazasa a
viztisztitasi technoldgidkban és a ndvénytermesztésben latszott igéretesnek. Kallo6 Dénes és
Papp Janos a Kertészeti Egyetemmel egyiittmtikodésben klinoptilolit-hordozoés, retard hatasu
nitrogén-foszfor-kalium (NPK) miitragyat fejlesztett ki. A miitragya, ill. zoldségtap
alkalmazasa a tapanyagok maximalis hasznositasat teszi lehet6vé, kikiiszobolve a
tapanyagfelesleg okozta kdrnyezetkarositast. A természetes zeolitok hasznositasara iranyuld
kutatas egy masik eredménye a szabadalommal védett, tobb orszagban -eértékesitett,
kommunalis szennyviztisztitasi eljaras (a ZEOFLOCC-eljaras). Az eljaras révén a biologiai
szennyvizkezelés hatékonysaga 30-50 %-kal volt novelhetd. A természetes zeolitok
szennyviz-technologiai alkalmazédsanak kutatasa 2001 és 2004 kdzott az Eurdpai Unio altal
tdmogatott projektek keretében folytatodott.

A Kkatalitikusan aktiv alakulatok viszonylagos szerkezeti és energetikai homogenitasa
miatt a zeolitok alkalmazasa a Kkataliziskutatasban jelent6s mértékben hozzajarult egyes
katalitikus reakciok mechanizmusanak mélyebb megértéséhez. A tanulmanyozott reakciok
kozott talaljuk példaul az alkének izomerizacidjat és hidratalasat, az alkoholok dehidratalasat,
az aromasok alkilezését és dezalkilezését, az alkil-aromasok izomerizalasat és atalkilezését,
valamint az alkanok atalakitasait.

Kallé Dénes, Papp Janos, Engelhardt Jozsef, Detrek6y Emil és munkatéarsaik kutatasi
eredményei koziil a kovetkezoket emlithetjiik meg.

e A xilolok atalakulasainak vizsgalata soran megallapitottak, hogy e vegyiiletek a xilolok
monomolekuléris  izomeriz&cidja (molekulan bellli  metilcsoport-vandorldsa) a
gyengebben savas helyeken, mig bimolekularis atalakulasa toluolla és trimetil-benzolla az
erdsebben savas helyeken megy végbe.

e A toluol etilénes alkilezéseének termekei kozil csupan a p-etil-toluol értékes, minthogy
ebbdl allithato eld egyszerli dehidrogénezéssel a fontos miianyaggyartasi alapanyag: a p-
metil-sztirol. Egy ZSM-5 tipusu zeolit moddositdsdval magas para-szelektivitasu
katalizatort allitottak el6. A para-izomer mellett csupan 2-4 % meta-izomer képz6dott.

e Ugy talaltak, hogy az acetilén acetaldehiddé torténd hidratalasanak kedvezébb katalizatora
a kétértékli fémionokkal, példaul Cd®* és Zn** ionokkal ioncserélt klinoptilolit, mint a
katalitikus gyakorlatban gyakrabban alkalmazott egyéb zeolitok Cd- és Zn-ionos formaja,
illetéleg ezeknek a fémeknek kiilonb6zé oxidjai. A reakcié sajatos vonasa, hogy
Langmuir-Hinshelwood (LH) mechanizmussal, adszorbealt viz és adszorbealt acetilén
képzédmények kozott jatszodik le. Az LH-mechanizmus a zeolitkatalizisben kivételes.

Beyer Hermannak és munkatarsainak a 70-es években elért kutatasi eredményei kozdl
az dtmenetifém-zeolitok redoxi viselkedésére vonatkoz6 megallapitasok emelkednek ki.

A 80-as évek kozepétdl Beyer Hermann, Palné Borbély Gabriella és munkatarsaik
attértek a zeolitok kémiai reakciok utjan torténd Aatalakitisanak kutatasara. Uj zeolit
dezaluminalasi eljarast kozoltek, tovabba a zeolitok és fémsok, fémoxidok, ill. fémek kozott,
szilard  fazisban lejatsz6dé ioncserét tanulmanyoztdk. Aluminiumot tartalmazé
rétegszilikatokat szintetizaltak és megvizsgaltak alkalmazhatdsagukat ioncseréloként. Eljarast
kisérleteztek ki a rétegszilikatok zeolitokka torténé atkristalyositasasara a folyadekfazis
kizarésaval.
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A 90-es években Valyon Jozsefnek és munkatarsainak a (2NO — N, + O,) reakcidval
kapcsolatos kutatasai valtottak ki jelentésebb visszhangot. Réz-zeolitokon a reakcid
redoximechanizmussal jatszddhat le. Ez azt jelenti, hogy a reakcio aktiv centrumait, a
rézionokat, a katalitikus ciklus egyik Iépésében a NO nitrogénfejlédés kozben oxidalja. A
katalizatorba beépiilé oxidionok egy maésik, Un. autoredukcios Iépésben oxigengdz forméaban
hagyjak el a katalizatort réz(l)ionok keletkezése kézben. A vizsgalatok hozzajarultak az aktiv
alakulat szerkezetének megismeréséhez, valdszintsitették a reakcio feliileti atmeneti
komplexét és intermedierjét, valamint az autoredukcié mechanizmusat.

Az aktiv helyek homogenitasabol kovetkezo szelektivitasanak és a zeolitos
mikroporusok szabalyos rendszerének tulajdonithaté alakszelektivitdas elonyei akkor
jelentkezhetnek, ha a poérusrendszer a reaktansok es legaldbb bizonyos reakcidtermékek
szamara atjarhatd. A Kataliziskutatasokban napjaink egyik kihivasat jelenti a nagyobb
molekulak szamara is atjarhatd, szabalyos mezopdrusos csatornarendszerben a zeolitok aktiv
helyeihez hasonlo tulajdonsagu aktiv alakulatok kialakitasa. Az elsé igéretes 1épést ebbe az
irdnyba 1992-ben tették meg, amikor eldallitottdk az egységes méretli mezoporusokat
szabalyos elrendezésben tartalmazd, M41S tipusu amorf szilicium-dioxidbol felépiild
anyagokat, koztik az MCM-41 tipusit. A kutatdshoz kapcsolédva Beyer Hermann és
munkatarsai szilicium mellett aluminiumot vagy méas atmeneti femet tartalmaz6, MCM-41
szerkezetli anyagokat allitottak eld.

Az intézeti zeolitkutatas szamara jelentés tamogatas és egyben elismerés is volt, hogy
kutatdi tobb évtizeden at a szakteriilet élvonalat képviseld intézményekkel és kutatokkal
miukodhettek egyiitt. Az intézmények koziil megemlithetjiik pl. a Leuveni Egyetemet
(Belgium), a villeurbanne-i CNRS Katalizis Kutatdintézetet (Franciaorszag), az Edinburghi
Egyetemet (Skdcia), a Pittsburgi Egyetemet (USA), a berlini Fritz-Haber-Institut der Max-
Planck Gesellschaft-ot (Németorszag) és a tsukubai kutatokdzpontot (NIMC, Tsukuba,
Japan). Munka- és szerzétarsaik kozott tarthatjdk szamon a szakteriilet olyan kivald
személyiségeit, mint példaul W. K. Hall, J. B. Uytterhoeven, P. A. Jacobs, L. V. C. Rees, H.
Karge vagy F. Mizukami.

A zeolitkatalizis elsd magyarorszagi, nemzetkézi konferencidjara 1978-ban, a
zeolitkutatds egy masik jelentés hazai mihelyének, a szegedi Jozsef Attila
Tudomanyegyetem, Alkalmazott Kémiai Tanszékének szervezésében a KKKI kutatdinak
kozremiikodésével Szegeden keriilt sor. Ezt nemzetkdzi zeolit konferencidk sora kovette,
melyeket az Intézet (Zeolitkatalizis, Siofok, 1985; Természetes zeolitok, Budapest, 1985)
vagy az 1992-ben Beyer Hermann kezdeményezésére megalakult Magyar Zeolit Tarsasag
szervezett (Szombathely, 1995; Eger, 1999). A vezet6 kutatok koziil tobben is részt vesznek a
nemzetkdzi szervezetek munkajaban (International Committee on Natural Zeolites,
International Zeolite Association, Federation of European Zeolite Associations).

Alapkutatési eredményeikre alapozva, a Szilikatipari Kutatdintézettel és a MOL Rt.-
vel egylittmiikodve a petrolkémiai ipar szdméara egy Uj Kkatalizatort és katalizator
adalékanyagot fejlesztettek ki. Az 0j anyagokat az ipar szdmara szikséges formaban és
mennyiségben a Szilikatipari Kutatointézetben allitottak el6. A katalizatort a MOL Rt. a
nehéz gazolajban 1évd hossza szénlanch normal paraffinok szelektiv hidrokrakkolasara, azaz
alacsonyabb dermedéspont gazolaj eldallitasara alkalmazza, mig a katalizator adalékanyagot
a MOL Rt. fluid katalitikus krakkiizemében hasznositjadk. A kozremiikddésiikkel kidolgozott
katalitikus eljarasok révén a MOL Rt. Dunai Finomit6jaban jelentkezé eredmény 1993 ota
tobb mint évi 1 milliard Ft. Kutato-fejleszté munkajukat 1993-ban és 1996-ban a Magyar
Innovacios Kamara, illetve a Kornyezetvédelmi és Terlletfejlesztési Minisztérium Innovacios
Nagydijjal ismerte el.

Ma mar a vilag Kkatalitikus ipari eljarasainak dont6 részében zeolitokat alkalmaznak: a
termelt érték 60-70 %-at zeolitkatalizis atjan nyerik, mig a feldolgozott mennyiség
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tekintetében a zeolitkatalizis részesedése 80-90 %-ot tesz ki. A mai kivanalmaknak megfeleld,
alacsony keéntartalmu és dermedéspontu gazolajok, az 6lomadalék nélkil is nagy oktanszamd,
de kevés aromast, oxigéntartalmd adalékkomponenst (étert, alkoholt) tartalmazd benzinek
gyartasa leggazdasagosabban zeolitkatalizatorok alkalmazésaval valdsithaté meg.

A zeolitok és a zeolitokkal rokonszerkezetli anyagok kutatasa a szakteriilet ,,nagy
oregjeinek”, Kall6 Dénesnek, Beyer Hermannak ¢és Papp Janosnak figyelmétdl kisérve,
szakmai tamogatésat élvezve a Kémiai Kutatokdzpont Feliletkémiai és Katalizis Intézetében
folytatddik. A munkaban 2003 aprilisatol Valyon Jozsef, megbizott osztalyvezetd vezetésével
Palné Borbély Gabriella, Lonyi Ferenc, Onyestyak Gyorgy, Rosenbergerné Mihalyi
Magdolna és Szegedi Agnes vesz részt. Jelenlegi kutatasaik egyik meghatarozé célja
mikroporusos zeolitot rendezett, mezo- vagy makroporusos szerkezetben, példaul MCM-41
struktardban, tartalmazo, un. hierarchikus pérusrendszerii anyagok eldallitasa és katalitikus
alkalmazasa. Kiilonbozé egyiittmiikodések keretében részt vesznek a  korszeril
motorhajtéanyagok fejlesztésében: 10 ppm alatti kén- és nitrogéntartalmd, minimalis
aromastartalmti  gazolajok elballitasaban, magas oktanszamu, benzolmentes motorbenzin
eldallitasaban.

Elektrokémiai kutatasok

Elektrokatalitikus és elektroszorpcios kutatasok

Az elektrokatalitikus és elektroszorpcios vizsgalatok az Intézet alapitasa 6ta folyd
heterogén katalitikus kutatdsokbol nottek ki. A 70-es évek kozepéig az elektrokémiai
kutatasokban a kovetkezOk vettek részt: Nagy Ferenc, Horanyi Gyorgy, Telcs Ivan, Szabd
Sandor, Vértes Gyorgy, Solt Janos.

Az elsé eredmények a folyadékfazisii heterogén katalizis elektrokémiai vonatkozésai
felderitesenek kapcsan jottek létre. Ezek kozil a vizes fazisu katalitikus hidrogénezés és
elektrohidrogénezés egyenértékiiségének igazolasat lehet kiemelni. E vizsgalatok teremtettek
meg az intézeti elektrokatalitikus és elektroszorpcids kutatasok alapjait. Az elmult négy
évtized soran az elektrokatalizis az elektrokémia egyik fontos részteriiletévé valt.

A Horanyi Gyorgy altal vezetett téma rendszerorientalt vizsgalataiban az
elektrokémiai rendszer globalis viselkedésének tanulmanyozasa all a kézéppontban. Ennek a
megkozelitésnek elsd 1épése a kémiai torténések megismerése, amiben kiilondsen jelentds
szerepe van a nyomjelzds technikanak, illetve a kombinalt elektrokémiai és nyomjelzds
modszereknek.

Az elmult évtizedben végzett elektroszorpcids kutatdsaik fontos hidat képeztek az
elektrokémiai, elektrokatalitikus, korrozios és kolloidkemiai kutatdsok kozott. Ezt — tobbek
kdzott — jol tikrozi az a tény, hogy 2002-ben a témavezet6 tollabol hdrom fejezet jelent meg
harom kiilonb6z6 enciklopédidban (elektrokémiai, feliileti és kolloidkémiai, katalizis), 2004-
ben pedig az Elsevier kiadénal megjelent Radiotracer Studies of Interfaces c. kdnyv
szerkesztdje €s részben szerzdje a témavezeto.

Elektroredukcio

Egyszerli szerves vegyiiletek (alifas dioxo-vegyiiletek, valamint az allilhelyzetii
hidroxilcsoportot tartalmazo telitetlen szarmazékok és az a-oxi-oxo vegyuletek)
redukciojanak vizsgalata tobb olyan megfigyelést eredményezett, amelyek nem voltak
Osszeegyeztethetbek az irodalmi adatokkal. Vizsgalataik alapjan e vegyuletek
elektrokatalitikus folyamatainak mechanizmusarol, a polarizacids sajatsagaikat megszabd
tényezOkrol alkotott képet moddositani kellett. Az elektroredukcids kutatdsok egyik fontos
mellékterméke volt annak megallapitasa, hogy a volfram-karbid hidrogénez6 katalizatorként
hasznélhatd. Az eljaras szabadalmi oltalmat kapott.
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Jelentds eredményeket értek el a nitrat-, nitrit- és perklorat-ionok elektrokatalitikus,
elektrokemiai redukcidjanak tertletén. Eme ionok viselkedésének feltarasa az alapkutatasi
eredményeken tulmenden kornyezetkémiai, illetve kornyezetvédelmi szempontbdl is
fontosnak bizonyult. A perklorat-ionok elektrokémiai stabilitasaval kapcsolatos nezetek
tarthatatlansagat bizonyitottak be katalitikus (Pt, Pd , Re, Tc) rendszerekben és fémek (Fe, Co,
Zn, Ni, Al) oldodasa, illetve korrézidgja esetén. Horanyi Gyorgy, Lang Gy6zo:
Perkloratszennyezés: egy Uj kornyezetvédelmi kihivas cimmel A Kémia Ujabb Eredményei
sorozatban megjelent monografigjukban (2004) részben sajat eredményeiket, részben a
perkloratszennyezés felszdmolasara iranyuld nemzetkdzi eréfeszitéseket tekintették at.

Elektrooxidacio

Az elektrooxidacios folyamatok vizsgalatdban az egyik legkordbbi és gyakorlati
szempontbdl legjelentdsebb eredmény a C-vitamin szintézis egyik lépésének elektrokémiali
megvaldsitasa volt. (Az eljarasra szabadalmi oltalmat kaptak.) Bevezették a nikkel-
hidroxidelektrod szerves elektrokémiai alkalmazésat.

Etilénglikol és oxidacids szarmazékai elektrooxidaciojanak és elektroredukcidjanak
szisztematikus vizsgalata alapjan értelmezték e vegyiletcsalad elektrokémiai viselkedését.
Vizsgalataikat mas diolokra és poliolokra is kiterjesztették.

Elektroszorpcios kutatdasok radioaktiv nyomjelzos modszerrel

Egyszerii és nemzetkozileg széles korben elismert radioaktiv nyomjelzés modszert
dolgoztak ki elektrodokon lejatszodo adszorpcios folyamatok in situ vizsgalatara. E mddszer
birtok&ban szamos, eddig nem ismert adszorpcids jelenséget lehetett felderiteni. A ma is
sokak altal vizsgalt jelenséget, az ad-atomok altal indukalt anionadszorpciot eldszor a KKKI-
ben mutattak ki. Ezzel megkérddjelezték bizonyos korabbi értelmezések (elektroszorpcids
vegyerték) jogossagat. Az anionok altal indukalt kationadszorpcio létezesének igazolasaval
értelmezni tudtak egyes kationok anomalis adszorpcios viselkedését.

Szerves vegyuletek platinaelektrodokon lejatsz6dd adszorpcios folyamatainak
jellemzése soran kimutattak, hogy e vegyuletek szorpcids sajatsagaik alapjan két nagy
csoportba sorolhatok. E felosztas 1ényegileg a mai napig elfogadott az irodalomban. Els6ként
értelmezték szamos vegyiiletcsalad adszorpcios viselkedését, kdzéppontba allitva az egyes
funkcioscsoportok szerepét.

Behatoan foglalkoztak a kiilonb6z6 oxidokon (vas-, aluminium-, bizmut-, cink-, krém-
és réz-oxid) lejatszddé specifikus anionadszorpcio jelenségével, az adszorpcio pH-fliggésenek
értelmezésével. Egyszerii modszert dolgoztak ki a specifikus és a nemspecifikus adszorpcid
megkulonboztetésére.

Néhany fontosabb, altalanos jelent6ségli eredményt a kovetkezOkben sorolunk fel:

e Vizsgalataik alapjan kimutattak, hogy a platinazott platina elektrodok sajatsagaira
vonatkoz6 klasszikus nézetek modositasra szorulnak. Voltammetrids viselkedésiik jelentds
mértékben fiigg eléallitasi modjuktol.

e Az elektrokatalitikus oxidaci6 ¢és redukcid6 soran fellépd galvanosztatikus
potencialoszcillaciok értelmezésében, illetve megtervezésében fontos eredméyeket értek
el.

e A jelenkori elektrokémia elméletében és gyakorlatdban mutatkozd ellentmondasokra
hivtak fel a figyelmet kritikai munkassaguk soran. (Ennek egy részét magyarul is
osszefoglaltak a Horanyi Gyorgy, Lang Gy6z6: Zsakutcdk, tévutak €s csapdak a jelenkori
elektrokémia elméletében és kutatisiaban cimii kozleményben (A Kémia Ujabb
Eredményei 2002).

e Jelentés mértékben hozzajarultak a polimerfilm—elektrodokban lejatszodd folyamatok
értelmezésehez.
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e Az anionadszorpcid szerepét a korrézios folyamatokban az eddigi feltevések helyett
kozvetlen  kiserleti Gton is kimutattak, és vilagosan megkllénboztették a ,,szabad
femfellileten” és a fellileti oxid-hidroxid rétegen bekdvetkez6 adszorpciot.

Hidrogénezési és fémadszorpcios vizsgalatok

A heterogén katalitikus reakciok mechanizmusanak vizsgalata kapcsan a 60-as evekben a
Szabd Sandor altal vezetett téma keretében a palladiumozott pallddium huzalelektrod-katalizator
fotomegébdl a feliiletre iranyuld hidrogéntranszportot tanulmanyoztak. Vizsgaltak tovabba a
palladiumban oldott hidrogén katalitikus reakciokban valo részvételét. Megéllapitottak, hogy az
oldott hidrogén részt vehet a feliileti reakciokban, és a hidrogénezés soran mérhetd
elektrodpotencial alapjan eldonthetd, hogy a feliileti reakcid mechanizmusa ionos vagy gyokos.
Megallapithat6 tovabba, hogy a fellileten adszorbealt és az oldott hidrogén kdzdétt a hidrogénezés
kortlmenyei kozott is egyensuly alakul ki. A téma kereteben foglalkoztak egyszerii alifas
ketonok platinakatalizatoron végbemend hidrogénezésevel is. Vizsgalataik alapjan arra a
kovetkeztetésre jutottak, hogy a ketonok hidrogénezhetdk ¢és elektrohidrogénezhetdk. A termék
aceton esetében tiszta propan, a nagyobb szénatomszamu ketonok esetében pedig szénhidrogén
¢s szekunder alkohol. A szekunder alkohol nem kézti terméke a szénhidrogén képzddésének.

A 70-es évek elején a figyelem az elektrokémiai fémadszorpcio felé fordult. Sikerilt egy
eljarast kidolgozniuk adszorbealt fémekkel modositott (hordozds) nemesfem-katalizatorok
eléallitasara. Tobb, elsdsorban a katalizisben fontos fém (Pd, Sn, Bi, Re, Au) platinin
végbemend adszorpcidjanak vizsgalatat végezték el. Az elektrokeémiai (fémfellletkémiai) és az
alkalmazas révén kapott katalitikus eredményeikre gyakran hivatkoznak a szakirodalomban. A
fémadszorpcios kutatasok eredményeit a hatarfeliileteken Gsszekapcsolodo ket- es tobbfémes
rendszerek (fémek forrasztasa, vékony femrétegek elballitasa, fémkorrozio stb.) kialakuldsanak

A kutatasokban részt vett még Bakos Istvan és Nagy Ferenc, aki a témat kezdeményezte,
tovabba egyiittmiikodésben Mallat Tamas (BME) is.

Folyadekszerkezeti és folyadék/fém hatarfeltleti kutatasok

Folyadékok szerkezetének vizsgalata

Az oldoszerek és elektrolitoldatok diffrakcids szerkezetvizsgalata Magyarorszagon a
60-as evek végén és a 70-es évek elején kezdddott el a Lengyel Sandor vezetése alatt allo
MTA Kémiai Szerkezetkutatd Laboratériumban. A rontgendiffrakcids folyadék-szerkezet-
vizsgalatok meghonositdsa Lengyel Sandor, Hajdu Ferenc és Palinkas Gabor, a
vilagviszonylatban is tjszeri folyadék-elektrondiffrakcios modszer kidolgozésa Lengyel
Sandor, Kalman Erika, Haklik Lajos ¢s Eke Anna nevéhez fiizddik. A Kémiai Szerkezetkutato
Laboratérium beolvadasaval a folyadékszerkezet-vizsgalatok a Kozponti Kémiai
Kutatdintézetben folytak tovabb. A 70-es években a két kutatdcsoport nemzetkozileg is
elismert eredményeket ért el a viz (Hajdl Ferenc, Palinkas Gabor) és az elektrolitoldatok
(Palinkds Gabor, Radnai Tamas) szerkezetének meghatarozasaban. Ekkor hataroztak meg
eldszor kisérleti uton a viz hidrogénjeinek eloszlasfiiggvényeit elektrondiffrakcios modszerrel
(Kalman Erika, Palinkas Gabor, Kovacs Pal). 1975-ben Palinkas Gabor bekapcsolodott az
akkor nemzetkozileg is Gjnak tekinthetd kutatdbmunkaba, a viz és a vizes elektrolitoldatok
szerkezetének és dinamikajanak vizsgalatara alkalmas molekuladinamikai szamitogépes
szimulaciés médszer kidolgozasaba, illetve alkalmazasaba. Az elektrondiffrakcios kutatasok,
bar szamos hidrogénhid-koteses folyadék szerkezetének felderitéséhez jarultak hozza és nagy
nemzetkozi érdekl6dés kisérte az unikalis modszer alkalmazasat, anyagi nehézségek miatt
1984-ben megsziintek az Intézetben. A rontgendiffrakcids folyadékszerkezet-vizsgalatok
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azonban ma is folynak Palinkds Gabor és Radnai Tamas reszvételével. A munkaba az utdbbi
években Megyes Tiinde és Grosz Tamas is bekapcsolodott.

A 80-as években a Csoport kutatoi szerkezeti modelleket dolgoztak ki az ionhidratacio
jellemzésére, és alkalmaztak azokat a natrium-aluminat oldatok szerkezetének leirasara. Ezzel
parhuzamosan pedig kidolgoztdk a Bayer-féle timfoldgyartds matematikai modelljét. Az
elmult tébb mint két évtizedben a Csoport kutatdinak szamos eredmenye sziletett a
hidrogénkotés és az ionszolvatacio torvényszertiségeinek felderitésében, a molekuladinamikai
modszer fejlesztésében és alkalmazasaban (Palinkdas Gabor, Radnai Tamas), tovabba az
oldoszerelegyek tobblettulajdonsagainak —szerkezetik alapjan torténd  értelmezésében
(Palinkéas Gabor, Bakd Imre). A 90-es években a kutatasokat kiterjesztették az oldoszerek és
oldatok szerkezetének extrém termodinamikai koriilmények kozott torténd vizsgalatara
(Radnai Tamas), a molekularis folyadékok es keverékeik szerkezetének rontgen- és
neutrondiffrakcidval, valamint forditott Monte-Carlo — szimulacidval (Palinkas Gabor, Radnai
Tamas, Baké Imre) torténé tanulmanyozasara, tovabba koordindciés kémiai és
komplexkeémiai vonatkozasu oldatszerkezet-kutatasra is.

A folyadék-rontgendiffrakcios  vizsgalatokat a kutatok nemcsak elméleti
(molekuladinamikai), hanem mas Kisérleti modszerekkel is kombinaltak. Ez sz&mos esetben
nemzetkdzi kooperacioban valt lehetové. Az alkalmazott méddszerek a kovetkezOk voltak:
folyadék-elektrondiffrakcios vizsgalatok, neutrondiffrakcios mérések (Palinkas Gabor, Radnai
Tamés, Bako Imre, John Dore, Marie-Claire Belissant-Funek), Raman-spektroszkdpia
(Palinkas Géabor, Ka&lman Erika, Radnai Tamas, Gunther Kabisch), termodinamikai
vizsgalatok (Radnai Tamaés, Hitoshi Ohtaki), EXAFS-spektroszkopia (Radnai Tamas,
Kazuhiko Ozutsumi, Hitoshi Ohtaki), tomegspektrometrids oldatszerkezet-vizsgélatok
(Radnai Tamas, Megyes Tinde, Akihiro Wakisaka), potenciometrids mérések és
stiriségmérés (Radnai Tamas, Sipos Pal, Glenn Hefter, Peter May), NMR-spektroszkdpia
(Radnai Tamas, Manfred Zeidler), Mdossbauer-spektroszkopia (Palinkds Gabor, Radnai
Tamas, Kalman Erika, Vértes Attila).

A laboratérium munkéjara, éppen a mddszer unikalitasa miatt jellemz6 a nemzetkozi
kooperécid. A kutatdk részt vesznek a szaktertilet nemzetkdzi tarsasdgainak munkajaban, pl. a
Nemzetkozi Elektrokémiai Tarsasagban, a European Molecular Liquid Group-ban, amelynek
Palinkds Gabor az elndke és a Japanese Solution Chemistry Society-ben (Radnai Tamés). A
nemzetkdzi egyiittmikodések egyik eredménye a nagy nyomdsu és magas homérsékleti
folyadék-rontgendiffrakcios mddszer kifejlesztése és alkalmazasa, amelyet 1991-ben sikerilt
megvaldsitani Japanban a viz és a formamid, valamint a NaCl vizes oldatanak
szerkezetvizsgalataval nagy nyomason, szuperkritikus kortlmények kozott (Radnai Tamas,
Hitoshi Ohtaki, Toshio Yamaguchi); 1994-ben Aachenben a metanol szerkezetvizsgalataval
nagy nyomason (Radnai Taméas, Manfred Zeidler) és 2000-t61 a KKKI-ban is alkoholok és
komplexképz6 oldatok nagy nyomasu vizsgalataval (Radnai Tamés, Megyes Tinde, Grosz
Tamas).

A laboratérium szamos hazai kutatocsoporttal is egyiittmiikodik. Igy a kovetkezékkel:
ELTE TTK Kémiai Tanszekcsoport (Vértes Attila), BME Fizikai Kémiai Tanszék (Zrinyi
Miklés) és Analitikai Kémiai Tanszék (Hargittai Istvan), Veszprémi Egyetem Fizikai Kemiai
Tanszék (Liszi Janos, Szalai Istvan) és Analitikai Kémiai Tanszék (Horvath Attila), Szegedi
Tudomanyegyetem Analitikai Kémiai Tanszék (Burger Kalméan, Sipos Pal), Debreceni
Kossuth Lajos Tudoményegyetem Fizikai Kémiai Tanszék (Téth Imre), Miskolci Egyetem
Fizikai Kémiai Tanszék (Berecz Endre, Torok Tamas).
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Korrozios inhibitorok hatdsmechanizmusanak kutatasa

A 80-as evekben indultak meg Kalman Erika vezetésével az inhibitorkémiai
kutatasok, amelyek a szerves foszfonsavak korrdziés inhibiciés mechanizmuséanak
vizsgélatara iranyultak. A foszfonsavak ipari szempontbol jelentdsek, mivel a hiitévizekben
alkalmazott korr6zidgatld szerek legfontosabb komponensei. A hatdsmechanizmus jobb
megeértése ceéljabdl a fém-elektrolit hatarfelileten lejatsz0dd adszorpcids/deszorpcios
folyamatokat tanulmanyoztak. Vizsgaltdk az acélfeliilet elokezelésének hatasat az oxidréteg
kialakulasara. Az inhibitorfilm, illetve a pordzus inhomogén oxidréteg szerkezetének és
tulajdonséagainak vizsgélata soran Osszefliggest allapitottak meg az inhibitorhatas és a
fémfeltlet morfologidja kozoétt (Kalman Erika, Karmanné Herr Franciska, Telegdi Judit,
Abdul Shaban, Felhési Ilona). Kimutattak, hogy a foszfonsavak és bizonyos kationok kozott
szinergikus hatas lep fel.

Vilagszerte folynak a hatékony korrdzids inhibitorok Kkifejlesztésére iranyulo
kutatasok. A vizsgalatok sordn a leggyakrabban ugy jarnak el, hogy egy ismert hatasq,
igéretes vegyulet (az alapvegyllet) szarmazékait készitik el, és meghatarozzdk az Uj
szarmazékok inhibicios hatékonysagat. E modszerrel azonban — a lehetséges szarmazékok
nagy szama miatt — nem biztosithatd az optimalis tulajdonsagl vegyulet felfedezése. A
kutatdcsoport (Lukovits Istvan, Kalméan Erika, Telegdi Judit és Palinkads Gabor) Aaltal
kidolgozott modszerrel a molekulak, elsésorban heterociklusos vegytiletek elektronszerkezete
és hatékonysaga kozott mutattak ki statisztikai modszerrel 0Osszefuiggeést. A felismerés
lehet6vé tette, hogy ujabb, nagyobb hatékonysagu inhibitorokat tervezzenek. A kutatocsoport
a hatasbecslésre alkalmas moddszert Kiterjesztette a Langmuir—izoterma szerint megk6t6dé
molekulak szerkezete és hatasa kdzotti 6sszefliggések tanulmanyozasara.

Vizkezeloszerek kifejlesztése

A gyakorlatban alkalmazott fémmiitargyak — megfeleld védelem hianyaban -
tonkremennek a hasznalat soran. Kilondsen nagy kart okozhat a korrézié az iparban, ahol a
berendezések hiitésére, eldnyds tulajdonsagai és olcsosaga miatt, vizet alkalmaznak. Az ipari
viz az esetek tobbségeben szénacél szerkezeti anyagokkal érintkezik. Az alkalmazott vizek
agresszivitasanak kovetkeztében rendkivil nagy karok keletkezhetnek. A probléma
megoldasara vilagszerte széles kort kutatasokat végeznek. A kutatocsoport (Kalman Erika,
Palinkas Gabor, Telegdi Judit, Ka&rmanné Herr Franciska) altal a 80-as években kifejlesztett
vegyszereket elsdsorban ipari hiit6- és flitdvizkorok kezelésére (Kéthelyné Bella Erzsébet,
Kéalman Erika) alkalmazzak, de kifejlesztettek haztartasi viz kezelésere, savas tisztitasra
(Horvath Tibor, Kalman Erika), valamint kornyezetbarat hiitéfolyadék (Horvath Tibor,
Kélméan Erika) eléallitasara alkalmas vegyszereket is. (A témaban tobb szabadalom sziiletett).
Az emlitett vegyszereket — CORIN markanéven — magyar cég allitja eld, és azokat a hazai
ipar széles korben alkalmazza, sét kiilfoldre is exportalja. A termékek 1985-ben a Budapesti
Nemzetkozi Vasar Nagydijat, ugyanebben az évben a HUNGAROKORR fédijat, 1986-ban az
INCHEBA Aranyermet és tobb mas dijat is nyertek.

A Korr6zios inhibitorok alkalmazésakor — ipari korilmények kozott — mindig
védekezni kell a hiitdvizekben jelenlévé mikroorganizmusok (baktériumok, gombak, algak)
elszaporodasa ellen. Emiatt a korr6zids inhibitorok mellett minden esetben biocideket is kell
adagolni a hitévizhez. A nemzetkdzi piacon ezért olyan készitmeények irdnt mutatkozik
kereslet, amelyek mind a korréziés, mind a mikrobioldgiai behatdsokkal szemben védik a
rendszert. A kutatocsoport (Telegdi Judit, Kalman Erika, Karmanné Herr Franciska) altal
kifejlesztett szer (egy aminosavszarmazék) gatolja a korrdziot és egyben biocid, ezért
sziikségtelenné valt kiilonboz6 (esetleg inkompatibilis) vegyszerek dsszekeverese.
Kornyezetbarat biocidek alkalmazasa a korréziovédelem mellett a bioldgiai kioldason alapuld
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talajkezelési eljarasok kifejlesztésében is jelentés szerepet jatszik (Telegdi Judit, Keresztes
Zsofia). E kutatdsok COST- és TET-témak keretében nemzetkézi egyiittmitkodésben folynak.

A Dbiologiai korr6zids folyamatok miiszeres nyomonkdvetésében 10 szempontot
jelentett a mikroorganizmusok altal kialakitott biofilmek (Telegdi Judit, Keresztes Zsofia,
Rigd Timea) redoxi tulajdonségainak vizsgalata. Elektrokémiai és felliletanalitikai mdédszerek
alkalmazasaval a biologiai korr6zid soran 1étrejové biopolimer — Kkorrozids termék
kompozitokat is jellemezték (Keresztes Zséfia, Kalman Erika).

Magyarorszag természeti kincseinek jelentés hanyadat a termalvizek adjak. A Del-
Magyarorszagon nyert termalvizek jelentds részét ivovizként hasznaljak. A hévizek kémiai
Osszetetelének és energiatartalmanak fliggvényében igen jelentds a gyogyaszati (balneologia),
a mezOgazdasagi (pl. terményszaritds, ndvényhazak fiitése), ill. novekvé mértékben a
kommunalis célokra (lakohazak flitése) torténd hasznositas. A termalvizben, mivel az a
felszini vizeknél joval nagyobb mennyiségben tartalmaz oldott s6kat és gazokat, fokozottan
jelentkeznek a vizkd kivalasaval, ill. a korrézidval kapcsolatos problémak. A kutatocsoport
(Karmanné Herr Franciska, Kéalméan Erika, Telegdi Judit) &ltal — az OMFB pénzugyi
tamogatasaval — Kkifejlesztett vegyszer-kompozicié mindkét folyamat gatlasara alkalmas.
Megoldotték a vegyszer lizemszerii gyartasat is. A vegyszert kiprobal6 felhasznalok az elmult
évek soran rendszeres alkalmazova valtak.

Nanoszerkezetii és nanoméretii anyagok

Igen jelentds, Uj kutatdsi irdnyzat a fémek feliiletén lejatszodd Onszervezddés
jelenségének és az Onszervez6dott mono- €s multirétegek szerkezetének, tovabba
korroziovédd hatasanak tanulmanyozasa, amelyhez a kutatocsoport 1998-ban kapcsolddott.
Az Onszervez6d6 molekulakkal torténé felilletmodositds 0 tavlatokat nyit a
korr6zidvédelemben (Felh6si Ilona, Kalman Erika, Telegdi Judit, Karmanné Herr Franciska,
Keresztes Zsofia, Poczik Péter, Pilbath Aranka). Nemzetk6zi konferenciakon szamos plenaris
és key-note eléadas megtartasara kaptak felkérést ebben a témaban. Ebben a témakorben
szamos hazai (pl. Széchenyi-program, NKFP, OTKA-projektek) eés eurdpai uniés (pl.
Hungarian Network of Excellence Centers on Nanosciences) projekthez nyertek tamogatast.
A témak vitelére szervezett, sok résztvevés kutatasi konzorciumokat az Osztaly kutatoi
iranyitjak. Nagy jelentdségiikk van a Langmuir-Blodgette rétegek vizsgalataval kapcsolatos
kutatasoknak is (Telegdi Judit, Rigo Timea).

A szol-gél technikdval torténé védébevonatok készitésének megvaldsitdsat Kalman
Erika kezdeményezte. Uj tipusu eljarasokat dolgoztak ki SiO, és ZrO, nanoszerkezetii
bevonatok szol-gél technikaval torténd eldallitasara (Tolnai Gyula, Gergely Andrés, Sesztak
Timea). Ennek soran folyadékkdzegben allitottak eld kiilonbozd méretii €s méreteloszlasu
részecskéket, majd ezekb6l a rendszerekbdl szobahdmérsékletii rétegképzési eljarassal
alakitottak ki egy és t6bbszoros rétegeket szilard hordozok (fémek, pl. vas és acél, illetve liveg
¢s csillam) feliiletén. Pasztdzo elektronmikroszkdppal mikroméreti tartomanyban
tanulmanyoztak a reszecskék meéretét, mereteloszlasat, valamint energiadiszperziv
spektrométerrel vizsgaltak a részecskék homogenitasat. Atomieré-mikroszképia (AFM)
hasznalatdval tanulméanyoztak a rétegek nanoléptékli szerkezetét, és felderitették a
rétegképzés folyamatanak kulcsparamétereit, amelyek a rendezett szerkezetd, kiilonb6zo
méretli nano-domaineket tartalmazd bevonatok eldallitdsat teszik lehetévé. Vizsgaltak a
rétegek gyakorlati alkalmazhatdsadgat, szem el6tt tartva a vasfeliiletek korrozioveédod
bevonataként torténé felhasznalhatdsagot is.

A biokompatibilis fellletek kialakitasa a bioldgiai felliletkémia targykorébe tartozik. A
kutatasok célja olyan biomimetikus szervetlen-szerves kompozitok létrehozéasa, amelyek
felhasznalhatéak iranyitott szdvetregeneracid soran. Az ilyen tipusu, természeti analdgiat
mutaté anyagok kialakulasa meghatarozza a biopolimer kompozitok makromolekularis
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alkotdinak szupramolekularis szervezOdését. Elsdsorban az adszorbealt fehérjestruktarak
kialakulasahoz vezetd koriilmények optimalizalasa, a fellletek kémiajanak és
nanoszerkezetének szerepe a fehérjeszerkezet stabilitdsdban, valamint az iranyitott
nukleacidban azok a teriiletek, amelyeken szisztematikus vizsgalatokat folytatnak (Keresztes
Zsofia, Kalman Erika). Ez a kutatasi irany nemzetkozi TET-egyiittmiikodés keretében is
tdmogatast élvez.

Nanocsovek eloallitasat, feliiletmodositasat és stabilitasat pasztazo
elektronmikroszkoppal, pasztazo tliszondas mikroszképpal a Miskolci Egyetem Fizikai
Kémiai Tanszékével egyiittmiikodésben vizsgaljak (K&rmanné Herr Franciska, Nagy Péter,
Gabor Tamas, Ferencz Bernadette, Lukovits Istvan, Papp Katalin).

Foglalkoznak tlilyukmentes gyémantbevonatok CVD-modszerrel torténd eldallitasaval
a BME Atomfizika Tanszékével egyiittmitkodésben (Kovachné Csorbai Hajnalka, Csikvari
Péter).

Pasztazo, tiiszondas mikroszkopos vizsgalatok

A mikroelektronika és mas csucstechnoldgiak elterjedésével egyre nagyobb sziikség
van feluletek mikroszkopikus jellemzésére, valamint a kiilonb6z6 feliileti folyamatok
mechanizmusanak atomi, illetve molekularis szinten torténd kovetésére.

A pasztazo, tliszondds mikroszkopok (pasztazo alagitmikroszkép és atomierd-
mikroszkop) lehetévé teszik vezetd és szigeteld tulajdonsagh felilletek pm-es €s nm-es
tartomanyban torténd, morfologiai és a fizikai Ssajatossadgokra vonatkozd vizsgélatat. A
kutatécsoport (Kalman Erika, Keresztes Zsofia, Telegdi Judit, Sz6cs Edit, Felhdsi llona, Nagy
Péter) — az orszagban az elsék kozott — honositotta meg 1994-ben az emlitett vizsgalati
modszereket. A méréberendezeések kiképzése lehetOséget nyujt szilard/gaz, illetve
szilard/folyadék hatérfeluleten lejatszodd folyamatok nyomon kovetésére, igy pl.
elektrokemiai folyamatok in situ megfigyelésére. A berendezéseket sikerrel alkalmazték tiszta
femek és Otvozetek fellletén lejatszodd korrdzios folyamatok és korr6zids inhibitorok
hatdsmechanizmusanak vizsgalatara, polimer felliletek morfologiai és reoldgiai jellemzésére,
valamint biologiai mintak tanulményozéasara.

Az atomieré-mikroszkop lokalis adhézidser6-merésekben vald alkalmazhatdsagat
sikeriilt a tliszonddk meghatarozott feliileti Osszetétel szerinti moédositasaval javitaniuk
(Keresztes Zso6fia, Kalman Erika). Az igy végrehajtott adhézidser6-mérések alapjan szamitott
lokélis fellletienergia-értekek meghatarozasa fontos fejlesztés a heterogén, nanoszerkezetii
anyagok jellemzésében (Tolnai Gyula, Keresztes Zsofia, Nagy Péter, Kalméan Erika).

Az atomier6-mikroszkoppal végzett vizsgélatokat kiterjesztették a felliletek nano-
kemeénységenek meghatarozasara (nanoindentacio) (Nagy Péter, Horvath Péter).

A targyalt kutatdsokat végzd Osztdly tagjai szdmos hazai és nemzetkdzi szervezet
munkajaban vesznek részt, az Osztaly vezetje (Kalman Erika) 2000-2002-ig a Nemzetkdzi
Elektrokémiai Tarsasag elntke volt. Jelenleg az Eurdpai Korrdzidés Szdvetség Végrehajtd
Bizottsaganak es Nemzetk6zi Tudomanyos Tanacsanak, valamint az Amerikai Elektrokemiai
Tarsasag Publikéacios Bizottsdganak valasztott tagja. Kezdeményezésére 1989-ben megalakult
a Magyar Korrozidés Szovetség, a HUNKOR. A szervezet a hazai korrézios kutatas-
fejlesztéssel foglalkozd szakemberek munkajanak eldsegitését tlizte ki célul.

Az Osztaly kutatdi tobb nemzetkdzi konferenciat szerveztek meg Magyarorszagon, igy
pl. a kovetkezdket:

EUROCORR/1991 és 2003, Budapest,

1st Kurt Schwabe Conference, Tata, 1993,

47th Annual Meeting of the International Society of Electrochemistry Balatonfiired, 1996
HUNGAROKORR Conference: Corrosion, Corrosion and Environmental Protection,
Budapest, 1999,
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e 7th International Symposium on Electrochemical Methods in Corrosion Research,
Budapest, 2000.

Az Osztaly vezetd kutatdoi a Budapesti Miiszaki ¢és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki Karan és Természettudoményi Karan az elméleti képzésben és a
laboratoriumi oktatasban is részt vesznek. Eldadasokat tartanak a BME, tovabba a Miskolci
Egyetem és a Veszprémi Egyetem Doktori Iskolaja programjénak keretében.

Gazkinetikai és fotokémiai kutatasok

A gazkinetikai és fotokémiai kutatasok a Szegedi Jozsef Attila Tudomanyegyetemen
miikodott MTA Gazkinetikai Tanszéki Kutatocsoport Budapestre valo koltozése utan, 1979-
t6l Marta Ferenc és Bérces Tibor vezetésével indultak meg a KKKI-ben. A kutatok a
molekuldk iitkdzése, illetve fényelnyelése kovetkeztében végbemend folyamatok alapvetd
torvényszeriiségeit vizsgaltak. Olyan modellreakciokat valasztottak, amelyek a tudomanyos
¢érdeklodés eldterében alltak, ugyanakkor fontosak voltak gyakorlati szempontokbdl is.

Gézféazisu elemi reakciok vizsgélatara szolgalo, lézerindukalta fluoreszcencias detektalassal
Osszekapcsolt, gyorsaramlésos kinetikai berendezés

A kémiai folyamatok céljainknak megfeleld iranyitasahoz a folyamatok
mechanizmusanak pontos ismerete sziikséges. Ez nem érhet6 el a kémiai folyamatot felépitd
elemi reakcidk szerepének tisztazasa nélkil, ami viszont a reakcidkinetikai kutatasoktol
varhat6. Az elemi reakciok kiserleti és elméleti modszerekkel meghatarozott kinetikai €s
termokémiai paramétereinek ismerete teszi lehetévé, szamitogépes modellek felhasznalasaval,
a bruttd kémiai folyamat mechanizmusanak megismerését és ezzel a gyakorlati alkalmazas
lehet6ségeinek feltarasat. Az eclemi reakciok dontd tobbsége atomok és szabad gyOkok
részvételével lejatszodd folyamat, amelyek szoros kapcsolatban vannak a molekularis szintii
torténésekkel (ltkdzésekkel, molekulak kdzott és molekulan beliil végbemend energiadtadasi
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folyamatokkal stb.). Ezeknek az elemi reakcidknak a vizsgalata leghatékonyabban an. direkt
reakciokinetikai kisérleti technikak alkalmazasaval végezhet6 el. Az impulzuslézer-fotolizist
és a gyors aramlasos modszert alkalmazd kisérleti technikakat a kutatocsoportnak tébbéves
fejlesztdémunkaval sikertiilt kidolgoznia. Az emlitett modszerekkel végzett kinetikai kutatasaik
tudomanyos eredményei nemzetkodzi elismerést valtottak ki, amit az is mutat, hogy a
letrehozott berendezéseken szamos kelet- és nyugat-europai vendégkutato is végzett kiserleti
munkat.

A gazkinetikai kutatasok a korabbi években és jelenleg is elsGsorban két, gyakorlati
szempontbol jelentds kérdéskorhoz, a 1égkodr kémiai folyamataihoz, valamint az égések és
langok kémiajahoz kapcsolodnak.

A légkorkémiai kutatasok a szerves légszennyezOk troposzférikus lebomlasaban
szerepet jatszO reaktiv szabad gyokok elemi reakcidival és a koztitermékként keletkezd
karbonilvegyuletek (alifds aldehidek és ketonok) fotokémiai sajatsagaival foglalkoznak.
Vizsgaljak peldaul a freonok helyettesitésére javasolt, halogénatomot nem tartalmazo szerves
anyagok ¢és az 1j, kornyezetkiméld ipari oldoszerek 1égkori reakcioit. A kutatasok célja, hogy
adatokat szolgaltassanak ezeknek az anyagoknak a légkorben torténd lebomlasarol és
6zonbontd, illetve 6zonképzd potencidljardl. Az adatok ismerete hozzasegit ahhoz, hogy
megallapithassuk, az emlitett anyagok milyen mertékben jarulnak hozza az 06zonlyuk
keletkezéséhez (a sztratoszféraban) és a veszélyes 6zon, valamint a PAN (peroxi-acetil-nitrat)
tipusu légszennyezok képzddéséhez (a troposzféraban).

Az égések és langok kémiajanak kutatasa elsésorban az ugynevezett alternativ,
kornyezetbarat iizemanyagok égéséhez ¢és magas homérsékletli oxidaciojahoz kapcsolodik.
llyen anyagok alkalmazéasa jelent6sen csokkenti a gépjarmiivek karos égéstermékeinek
kibocsatasat. Kiemelked6 e tekintetben a metanol — mint igéretes, kornyezetbarat lizemanyag
— égési mechanizmusanak vizsgélata, kiléndsen a metanol égésében szerepet jatszd elemi
reakciok kinetikajanak tanulmanyozasa. E munka soran, szinte “mellékesen”, egy jelentOs
eredmeény sziletett, nevezetesen a metanol molekuldban a C-H kotés erdsségére
(kotésdisszociacios entalpiajara) uj, pontos értéket sikerilt a kutatocsoportnak meghataroznia,
amelyet tobb termokémiai gyiijtemény is atvett.

Mind a légkorkémiai jelenségek, mind pedig az egések és langok kemidjanak
kutatdsdban az emlitett bonyolult folyamatok elemi reakcidit nemcsak Kkisérleti, hanem
kvantumkémiai és egyéb elméleti modszerekkel is tanulmanyozzak. A meghatarozott
Kinetikai paraméterek és termokémiai adatok szamitégépes modellek (légkdrkémiai modellek,
égési folyamatok modelljei) Utjan hasznosithatok.

A reakciokinetikai témékhoz szorosan kapcsolodnak a fotofizikai és fotokémiai
kutatasok. Kezdetben az ultraibolya fény hatasara képz6do, rovid élettartamu koztiterméekek
vizsgalata allt a kutatdsok kozéppontjaban. A kutatdcsoport nemzetkdzileg is elismert
eredménye annak bizonyitasa, hogy a gerjesztett és az alapallapotu ketonok kdlcsénhatasakor
képz6do dimer (excimer) dont6 szerepet jatszik az alifas ketonok fotokémidjaban.

A 90-es években a molekulaszerkezet és a fluoreszcencias sajatsagok kozti kapcsolat
felderitése volt f6 céljuk. Igy példaul a naftalimidek fluoreszcenciajanak tanulméanyozasa
soran egy Uj tipusd, kettés lumineszcencia jelenséget sikeriilt felfedeznilik. A gerjesztett
fluorenon-szarmazékok energiavesztési mechanizmusanak vizsgalata soran elért eredményeik
atfogo képet adtak az e vegyuletcsalad fluoreszcencidjat befolyasold tényezokrodl, és
felhasznalhatok uj, fluoreszcencidas jelzéanyagok, fotoiniciatorok és fotostabilizatorok
tervezésében. Az Ujabb kutatdsok soran sikerilt kimutatniuk, hogy a szingulett gerjesztett
fluorenon olyan jelzbanyag, amely képes szelektiven detektalni a mikrokornyezetével
letrejovo, dipdlus jellegii és hidrogénhid-kolcsonhatasok erdsségét.

A fotokémiai kutatasok egy tovabbi aga az oxigén egy specialis, rovid élettartamd,
nagyon reakcioképes modosulataval, az un. szingulett oxigén vizsgalataval foglalkozik. Egy

50



specialisan a szingulett oxigén detektalasara kifejlesztett mérdeszkoz segitségével a szingulett
oxigeén elettani szempontbol fontos reakcidit vizsgaljak. Az anyag citotoxikus tulajdonsagu.
Ezt a hatést egyes esetekben a napfény idézi el6. Ugyanakkor, megfeleld koriilmények kozott,
éppen ez emlitett tulajdonsag révén érheto el rakellenes hatas, ami az alapkutatasi, fotokémiai
téma legfontosabb gyakorlati vonatkozasat jelenti.

A téma alapkutatéasi jelentoségét alatamasztja az a felismerés, hogy szdmos gazfazisi
elemi reakcié a korabban feltételezettnél bonyolultabb méddon megy végbe, méasodlagos
kotéerokkel (diszperzios er6k révén, illetve hidrogénhid-kotéssel) laza molekularis
komplexek alakulnak ki a reagalé molekulak kdzott.

A szakirodalomban 2003-2004-ben k6z6lt nagy érzékenysegti, 1égkorkémiai elemzések
eredményei azt mutatjak, hogy a laza molekuléaris komplexek fontos szerepet jatszhatnak a
troposzféra kémiajaban. Ennek a szerepnek a vizsgalata manapsag a légkorkémia talan
»legforrobb” tertilete. Az idevonatkozd (j eredmények akar gyokeresen megvaltoztathatjak
példaul a légkor kémiajanak és az éghajlat valtozasanak kolcsonhatdsara vonatkozé
tudomanyos elképzeléseinket. A Reakciokinetikai osztaly kutatdi a karbonilvegyiletek
(elsésorban aceton) vizmolekulaval képzett komplexeinek reakciokinetikai, valamint
fotokémiai laboratoriumi és elméleti vizsgalatat végzik. Kiilondsen a troposzféra felsd
rétegeire vonatkozdan szilettek fontos megallapitasok. A kutatok sikeresen palyaztak az
Eurdpai Unid VI. Kutatasi Keretprogramjaban a ,,SCOUT” elnevezésti, atfogo, 1égkorkémiai
»Integrated Project” résztvevéjeként. A kutatocsoport a korabbi években is kiemelkedben
sikeresen szerepelt a kiilonbdzd eurdpai unids palyazatokon: 1994 és 2004 kozott osszesen 8
palyazatuk nyert el tamogatast.

A gazfazisban végzett kutatasok kiegészitéset, ill. Kkiterjesztését jelentik az oldatfazisu
vizsgélatok. Ezekben a vizsgélatokban a f6 hangsulyt annak a felderitésére helyezik, hogy a
hidrogénhid-koteéssel létrejové komplexek hogyan befolyasoljdk az alapallapotd molekulak
fényelnyelését és termodinamikai sajatsagait, valamint az elektrongerjesztett allapotok
reakcioit.

Uj kutatasi iranyt jelent munkéajukban a fémgéziézerek kutatisa és fejlesztése. A
fémgoézokben 1étrejové 1ézerhatas szamos reakciokinetikai, fotofizikai ¢és lézerfizikai
alapkutatasi érdekességet tartalmaz. A kifejlesztendd 1ézerberendezések kozvetlen gyakorlati
felhasznalasra keriilhetnek. A kutatok a legutobbi idészakban egy Uj tipust rézgozlezer
prototipusat készitették el, amely z6ld és sarga szinli monokromatikus fényt bocsat ki, s igy
kiilondsen alkalmas kiilonféle borbetegségek gyodgyitasara.

A Kkutatasokat, 2003-ban tortént nyugallomanyba vonulasaig, csaknem negyed szazadon
keresztil, Bérces Tibor iranyitotta. 2003-t6l Dobé Sandor latja el az osztalyvezet6i teendbket.
A gazkinetikai kutatasokban Bencsura Akos, DAbé Séandor, Farkas Edit, Imrik Krisztina,
Laszl6 Barna, Lendvay Gyorgy, Kovacs Gergely, Réti Ferenc, Szilagyi Istvan, Turanyi
Tamas, Vasvari Gabor és Zalotai Lajos, a fotokémiai-fotofizikai és lézerfizikai kutatdsokban
Baranyai Péter, BiczOk Laszl6, Demeter Attila, Forgeteg Sandor, Kovacs Gabor, Nagy
Krisztina, Nemes Péter és Vidoczy Tamas vett részt.
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Elektronatadasi folyamatok vizsgalata és fluoreszcenciaspektroszkdpiai kutatasok

A hatékony fotokatalitikus eljarasok tervezése, valamint a fényenergia tarolasa, kémiai
energiava torténd alakitdsa szempontjabdl alapvetd fontossagu az elektronatadési folyamatok
sebességét €s a toltéselkiiloniilés hatdsfokat befolyasold tényezok megismerése. Fényelnyelés
hatdsara a molekulak oxidalé vagy redukalé képessége nagymértékben modosul, igy Uj
reakcioutak nyilnak. Mivel a véltozas pillanatszerti, lehetévé valik gyors folyamatok kdvetése
is.

A Biczok Léaszlo altal vezetett téma keretében, fenolokat hasznélva elektrondonorkent,
kimutattdk, hogy a reakciosebességben tobb nagysdgrendnyi ndvekedés érhetd el
hidrogénhid-kotésre képes anyagok jelenlétében. Kiléndsen fontos az a felismerés, hogy
ekkor a gerjesztett molekuldk egy olyan, 0j tipusu elektronatadasi folyamatban reagalnak,
melyben az elektron és a proton mozgisa egymassal csatoltan megy végbe, ezért jelentOs
kinetikai izotophatas figyelhetd meg. E kisérleti eredmények alapul szolgalnak az
elektronatadasi folyamatok elméletének tovabbfejlesztéséhez. A kutatadsok soran els6ként
tudtdk meghatarozni a Ceo foszforeszcencia spektrumat és a Cgo"= gydkkation molaris
elnyelési egyltthatdjanak pontos értékét.

A kutatasokat H. Linschitz professzorral (Brandeis University, Waltham, USA)
amerikai-magyar tudomanyos egylittmiikdési project keretében folytattak.

A fluoreszcencids mddszerekkel végzett vizsgalatok f6 célja 1j, fluoreszcencias
jelzéanyagok kifejlesztése és ezek alkalmazasa a mikrokornye-zetlikben lejatszédo valtozasok
kimutatasara. Mivel a fluoreszcencia hullamhossz-eloszlasat, elettartamat, polarizaciofokat a
molekuldk kozotti kolcsonhatasok jelentésen befolyasoljak, egy fluoreszkaldo csoport
beépitésével nemcsak a jelzett molekuldk mennyisége hatarozhat6 meg, hanem informaciot
nyerhetiink a jelzécsoport koriil kialakult lokalis polaritasrol, viszkozitasrdl és a hidrogénhid-
koté anyagok jelenlétérdl is. A fluoreszcencias jelzOanyagok egyre inkabb tért hoditanak az
anyagtudomanyban, a kornyezetvédelmi, a kémiai, a bioldgiai és az orvosi kutatasokban.
Sokoldald felhasznalasuk és népszertiségiik nagy érzékenységiiknek, jo szelektivitasuknak és
egyszertségiiknek kdszonhetd.

A fluoreszkalo festékek szisztematikus vizsgalataval egy Uj, fluoreszcencias
jelzéanyagot sikeriilt kifejleszteniilk a 90-es években, ami a szakirodalomban eddig
kozolteknél 1ényegesen tobb és pontosabb adatokat szolgaltat. Az j anyagot sikeresen
alkalmaztak micellaknak és ionos folyadékok aggregacidjanak a vizsgalatara.

A munkékban Sebdkné Nagy Krisztina és Miskolczy Zsombor is részt vett, egyes
részeredmenyek H. Inoue professzor (Tokyo Metropolitan University) kutatocsoportjaval
egylittmikodve sziilettek.

Oxidacios folyamatok tanulmanyozésa

Mind ipari, mind elmeleti kémiai szempontbdl a szénhidrogének gyors oxidacioja
(égése, robbanasa) mellett a lassi oxidacié is jelentés folyamat — akar ha annak
megvaldsitasarol (pl. szintetikus eljarasok), akar elkeriilésérél (motorhajtdanyagok, illetve
élelmiszerek megdvasa) van szd. Ezek a kortilmények indokoltak, hogy a lassu oxidacios
folyamatokkal Gal Dezsé iranyitasaval a hatvanas évek vegén egy Uj osztaly foglalkozzon a
KKKI-ben.

Modellezés, mint a kutatasok elvi koncepcioja

A rendszerelmélet, a szamitastechnika és a kémiai kutatasok miiszerezettségének
gyors fejlédése a hetvenes években lehetévé és sziikségessé tette olyan modellezési eljarasok
kidolgozasat, amelyek az 0sszetett kémiai folyamatok vizsgalata soran kapott egyedi adatokat
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felhasznalhatova teszik az adott reakcidtipus altalanos leirdsara. A Gal Dezsé vezetésével
folyo kutatasok soran kidolgozott modellezési eljaras f6 Osszetevéi: irodalmi adatok alapjan a
vizsgalando folyamat “lehetséges mechanizmusanak” 6sszedllitasa; Kisérlettervezés a
mechanizmus alapjan; a kisérleti eredmenyek felhasznalasa a mechanizmus redukcidjara,
illetve az adatok alapjan a mérések szamitdgépes szimulacioja. Az eljaras részletes leirasa az
Emanuel NM, Gal D: Modelling of Oxidation Processes, Prototype: The Oxidation of
Ethylbenzene (Akadémiai Kiado, Budapest) c. konyvben talalhaté meg.

Az eredmények nemcsak a lassu oxidacios folyamatok modellezését tették lehetové,
de példat is adtak ezen megkozelités altalanos alkalmazhatosagara. A munka legjelentésebb
eredménye az un. unicitas-tétel (merési hibatol mentes kinetikai adatok birtokaban a folyamat
mechanizmusa — bizonyos feltételek teljestilése esetén — egyértelmiien meghatarozhato)
Nemes Istvan nevéhez fiiz6d6 bizonyitasa.

A kutatasok résztvevoi Nemes Istvan, Botar Laszlo, Vidoczy Tamas és Hajdu Péter
voltak.

A modellezés alkalmazésa kémiai oxidacids folyamatokra

Bar a kutatdcsoport tobb szénhidrogén (kumol, toluol, metéan, ciklohexanol,
olajkeverékek) oxidacios folyamataira is alkalmazta a kifejlesztett eljarast, modellreakciokeént
az etil-benzol folyadékfazisu oxidacioja szolgalt.

A legfontosabb eredmények az alabbiak:

e tisztaztak a folyamatban keletkez6 stabilis kozti- és végtermékek képz6dési sorrendjét és a
reakcidban fontos reaktiv szabad gyokok szerepét a termékek képzddésében,

o megallapitottdk, hogy bar a régebbi feltételezéseknek megfeleléen az elsddleges
koztitermékek, a hidroperoxidok bomléasa szabja meg a folyamatok idébeli lefutasanak
jellegét, a termékek mennyiségét ugyanezen koztitermék gyokok altal kivaltott atalakulasa
hatarozza meg.

Az elméleti eredményeket az alkalmazott kutatasban és a fejlesztésben elértek egészitették
ki. Szdmos ipari eljaras (tobbek kozott a kéolajkutak harmadlagos lemiivelése soran a kutak
begyujtasara alkalmazott modszer vagy a zsirok és olajok avasodasanak elkeriilésére
alkalmazhaté eljaras) kidolgozéasara, szabadalmaztatasara is sor keriilt. Kiemelend6 az a
technoldgiai megoldas, amelynek segitsegével a Nitrokémia Ipartelepek Rt. megvaldsitotta
egy széles korben alkalmazott gyomirtoszer egyik koztitermékének gyartasat. A vonatkozo
szabadalmat a Monsanto cég (USA) megvasérolta.

Az osztaly eredmenyeinek nemzetkozi elismertségét mutatja a nyolcvanas években az
Intézetben miikodé Nemzetkozi Bazislaboratorium, melybe a kdrnyezd orszagok, elsésorban
a Szovjetunio rendszeresen kildték az oxidacios folyamatok kutatasaval foglalkozo kutatdikat
rovidebb-hosszabb tanulmanyutakra. Ekkor inditottdk Gtjra az Elsevier és az Akadémiai
Kiadd kozos folydiratat, az Oxidation Communication-t, melynek alapitd fészerkesztéje Gal
Dezs6 volt.

A Gal Dezs6 iranyitasaval végzett kutatdsok résztvevoi a kovetkezok voltak: Dandczy
Richardné, Havasné Gedra Agnes, Héberger Karoly, Keszler Agnes, Moger Galina, Németh
Andras, Paalné Lukacs Julia, Simegi Laszl6,Vasvari Gabor és Vidoczy Tamas.

Fotokémiali vizsgalati modszerek

A szabad gyokos reagélo rendszerek elemi folyamatai tanulmanyozédsanak igénye
vezetett el a lézeres villandfény-fotolizis kisérleti mddszerének hazai meghonositasahoz.
Mind szabad gyokok (pl. a hidroxilgyok), mind gerjesztett részecskék (szingulett oxigén,
triplett keton) reakcidinak lejatszodasat vizsgaltak szénhidrogének folyadékfazisu
oxidacidjanak kortlmeényei kdzott.
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Ilyen kutatési feladatokon dolgozott Vidoczy Tamas irdnyitasa mellett Irinyi Gyorgy,
Kuti Zsolt, Szedlacsek Péter és VVago Julia.

Fotoszenzibilizatorok vizsgalata, oxidacios folyamatok a bioldgidban

A fotokémiai vizsgalati modszerek megismerése rairanyitotta a kutatok figyelmét
egyes, fotoszenzibilizatorok altal indukalt oxidativ folyamatok fontossagara, a human
gyogyaszatban  torténd felhasznalas lehet6ségére. A  fotodinamikus terdpia (ami
hiperproliferativ betegségek, els6sorban rosszindulati daganatok gydgyitasara alkalmazhato
eljaras) fotokemiai hatterét tobboldalu vizsgalatokkal igyekeztek tisztazni.

A Gdl Dezsé vezetésével végzett kutatdsok a szabad gyokoknek a folyamatban
betdltott szerepére helyezték a hangsulyt, ezen az elven kiséreltek meg 0j mechanizmus
alapjan hato fotoszenzibilizatort kidolgozni. Ezekben a munkakban szamos kulfoldi
vendégkutatdé mellett Kriska Tamas és Németh Andras vett részt.

A fotoszenzibilizatorok gerjesztett allapotat, illetve az ennek segitségével képz6do
szingulett oxigén keletkezését és Kkioltasat vizsgalta a fotokémiai folyamatok alaposabb
megismeréset célzd6 munka, melyben Baranyai Péter, Botar Laszld, Kati Zsolt és Vidoczy
Tamas vett részt. Ilyen indittatast vizsgalatokat végeztek a Budapesti Miuszaki ¢és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Vegyészmérnoki Karanak Fizikai Kémia Tanszekén is. Az
Intézet és az egyetem egylittmitkodésének eredményeképpen a két intézmény megalapitotta a
Lézerspektroszkopiai Laboratoriumot, amely az 10j évezredben kezdte meg miikddését
Kubinyi Miklés vezetésével.

Az emlitett folyamatok sordn zajlo gyors (diffazidkontrollalt) reakcidk
fenomenologiai, illetve bolyongasos modell segitségével torténd altalanos kinetikai leirasa
Botar Laszl6 munkéssagahoz kapcsolhato.

Az elméleti eredmények gyakorlati alkalmazésa (a fotodinamikus terapia bevezetése a
hazai gyogyitasi gyakorlatba) a Viddczy Tamas iranyitasaval elkészilt szaloptikas fényforras
és fényintenzitds-mér6é segitségével az Orszagos Gyogyintézeti Kozpont Fil-orr-gége
osztalyan Csokonai Vitéz Lajos vezetésével kezd6dott el.

A fotokémia biologiai alkalmazéasanak témakorében a szamos nemzetkozi
kooperacidban elért eredmény koziil a bécsi egyetem kutatdival k6z6s munkat, a membranok
fazisatalakuldsanak triplett probak segitségével torténd vizsgalatat érdemes kiemelni. Az
eredmények nemzetkdzi megbecsuléseét jelzi, hogy Vidoczy Tamas 3 éven at fOszerkesztdje
volt a témateriilet egyik vezetdé folydiratdnak (az Elsevier altal kiadott Journal of
Photochemistry and Photobiology B: Biology-nak), majd alapito tars-fészerkesztoje lett a
Royal Society for Chemistry altal kiadott Photochemical & Photobiological Sciences-nek.

Kemometriai kutatasok

A kemometriai kutatdsokat Héberger Karoly témavezeté kezdte el a KKKI-ban a 80-
as évek kozepén. Az elsé kemometriai targyt cikket 1987-ben jelentették meg az aktivalasi
paraméterek becslésérol, a sulyozéas szerepérdl, az exponencidlis fiiggvény konfidencia
s&vjanak szdmitdsarol. A kutatdsok néhany eredmenye az alabbiakban olvashato.

e (Gyokaddicios reakciok sebességi allandoit jelezték eldre a molekulaszerkezet
alapjan; fokomponens-elemzés segitségével szétvalasztottak a polaris és az
entalpias hatast.

e Kromatografids polaritasi jellemzoket &és stacioner fazisokat osztalyoztak,
tisztaztak a polaritdst meghatarozo fobb faktorokat.

e Bizonyitottdk, hogy a Kovéts-index homérsékleti valtozasat leird fliggvényen
minimum figyelhet6 meg, javaslatot tettek ennek termodinamikai, valamint
kinetikai magyarazatara.
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o Kvantitativ szerkezet—hatas oOsszefiiggések kemometriai modszerekkel torténd
vizsgalatanak alapjan:
- fotodinamikus terapidban hasznalatos fotoszenzibilizatorok tumorgétlo hatasat és
felhalmozodasat sikeriilt mesterséges ideghalok segitségével eldre jelezniiik,
- szamos tetrapirrol vegyilet HIV-virus ellenes hatasat josoltak meg sikeresen.
Kozremiikodtek az elsé magyar nyelvii kemometriai tankdnyv megirdsaban. Részt
vesznek a kemometria egyetemi oktatasaban. Rendszeresen megszervezik a kemometria
kutatéinak magyarorszagi konferenciait.
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Makromolekularis kémiai kutatasok

A KKKI-ben annak megalapitadsa Ota folynak makromolekuléris kémiai és fizikai
kémiai kutatasok. Az elsé haromfés kutatocsoportot Hardy Gyula vezette. 1957-t61 kezdve
Tiidos Ferenc is részt vett a boviild személyi allomanyu kutatocsoport munkéjaban, amelynek
késébb vezetdje lett. A kutatasok elsddleges teriilete a gyokos polimerizacid kinetikaja volt,
ezen belll az inhibicid folyamatdnak kutatdsa kapott kilonds hangsulyt. A molekuléris
inhibitorok viselkedésében tapasztalt, valamint egyéb latszolagos anomalidk vezettek a forrd
gyok hipotezis kialakitdsdhoz, amely a kisérleti eredmények egyértelmii magyarazatat adta.
Az elmélet jelentOs visszhangot keltett a nemzetkozi tudomanyos életben. A kutatocsoport
gyokkémiai szintetikus munkat is végzett, és jelentds része volt az elektronspinrezonancia
spektroszkdpiai modszer hazai elterjesztésében.

Az évek soran a létszam bdéviilésével, TiidOs Ferenc vezetésével létrejott a
Makromolekularis kémiai osztadly, melynek négy csoportjaban polimerizaciokinetikai,
kopolimerizacios, polimer degradacios, reoldgiai, polimer fizikai kémiai és polimer
hordozohoz ko6tott bioaktiv vegyliletekkel kapcsolatos kutatasok folytak. A polimer
degradacios vizsgalatok a PVC, valamint a poliolefinek termikus és termooxidativ
vizsgalatokkal béviiltek, amelyek a PVC-stabiliz&las egy Uj mechanizmuséanak, az Ivan Béla
altal kidolgozott reverzibilis blokkolasi mechanizmusnak a felismeréséhez vezettek. Az elmdalt
évtizedben a Makromolekularis kémiai osztaly jelentOs szervezeti atalakulasokon ment at.
Jelenleg polimerekkel két osztdly kutatéi foglalkoznak. Az Alkalmazott polimer fizikai
kémiai osztaly és a Polimer kémiai és anyagtudomanyi osztaly a Kémiai Kutatokézpont
Anyag- és Kornyezetkémiai Intézetéhez tartozik.

Az Alkalmazott polimer fizikai kémiai osztaly 1995 ota kdzos laboratoriumot alkot a
Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem Mianyag- és Gumiipari Tanszékével. Az
Osztalyon, ill. a Koz6s Laboratériumban Pukanszky Béla vezetésével folynak a kutatasok,
melyek {6 teriiletei a kovetkezok: poliolefinek degradacidja és stabilizalasa, hatarfeliileti
jelenségek heterogén polimer rendszerekben (polimer keverékek, toltdanyagot tartalmazéd
polimerek, szalerdsitésti rendszerek, nanokompozitok), kis molekuldju anyagok transzportja
polimerekben (gazok ¢és g6zok permeacidja, adalékok és oldoszerek diffazioja és
oldhat6saga), bioldgiailag leboml6é vagy megujulé nyersanyagforrason alapul6 polimerek. A
témak kivalasztasanal elsdsorban a kdvetkezd szempontok jatszottak szerepet:

e a poliolefinek a legnagyobb mennyiségben gyartott miianyagok, mégsem tisztazott
degradaciojuk és stabilizalasuk minden kérdése. Kilénosen vonatkozik ez a feldolgozas
kozben végbemend folyamatokra;

e a heterogén polimer rendszerek felhasznalasanak névekedése messze meghaladja az ipar
¢s még a milanyagok novekedési iitemét is. Alkalmazéasukkal kapcsolatban szamos
elméleti és gyakorlati kérdés mertil fel, melyek tisztazasa a jovo feladata;

e a transzportfolyamatok rendkivil fontosak a csomagolastechnikéban, de méas tertleteken
is. A stabilizatorok oldhatosaga és difflzioja, tovabba az adalékok kdzotti kdlcsdnhatasok
jelentdsen befolyasoljak a hatékonysagukat. A kémiai szerkezet és a hatékonysag kozotti
Osszefiiggések felderitése ezért jelentds kérdés;

e a novekvé mianyagfelhasznalassal egyidejiileg egyre fontosabbd valnak a
kornyezetvédelmi szempontok. A felhasznalt mlianyagok jelentés része a kommunalis
hulladékba keriil, igy a milanyagok megsemmisitésének vagy tjrahasznositasanak
megoldasa elengedhetetlen a hulladékkezelés szempontjabol. Mind a megsemmisités,
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mind az Ujrahasznositds azonban szamos nehézséggel jar, igy célszerli olyan polimerek
l1étrehozasa, melyek a felhasznalast kdvetden biologiailag lebomlanak.

A Kobzos Laboratérium tagjai alap és alkalmazott kutatasokat egyarant végeznek, és
folyamatosan reszt vesznek a BME Miianyag- és Gumiipari Tanszékén folyd oktatasban.
Szamos hazai és kilfoldi vallalattal &llnak kapcsolatban, melyek kozil a Tiszai Vegyi
Kombinat Rt. (TVK) az egyik legrégebbi és legstabilabb magyarorszagi partner. A
munkatéarsak gyakorlati céld eredményeire példaként emlitjuk a csomagolasra hasznalt
polietilén foliak stabilizatorai recepturajanak kidolgozasat.

A munkabol jelentés tudomanyos eredmények is sziilettek. A korabban széleskortien
alkalmazott adalékok ugyanis az egészség- es kornyezetvédelmi eléirasok szigorodasaval
elavultak. A Laboratorium partnere, a termék gyartoja bevezette a kidolgozott Uj recepturét,
amely a polimer feldolgozok koéreben is sikert aratott. A kutatok vizsgaltak a polimer
omledékben a feldolgozas soran lejatszodd kémiai folyamatokat, a polimer szerkezete és
tulajdonsagai kozotti osszefliggéseket, valamint a polimerémledék stabilitasat meghatarozo
tényezoket is. Az egyiittmiikddésben részt vett és jelenleg is részt vesz a Clariant Co.
(Franciaorszag) adalékgyarto cég. A munka jelentés részét képezi O stabilizatorok
kifejlesztése, amelyek kdzul egynek a szabadalmaztatasa mar megtortént.

A Borealis Ltd. (Ausztria) vallalat megrendelésére a Laboratorium kutatoi kidolgoztak
egy l6kharitd-alapanyag recepturat, amit a cég azéta is sikerrel alkalmaz. Szamos, kiilonb6z6
célra alkalmas poliolefin termék adalékanyag-recepturdjanak kifejlesztéseben és
optimalizdlasdban mikdodtek egyiitt a TVK szakembereivel. A legutobbi fejlesztés
eredményeképpen geotextilia eléallitasara alkalmas polipropilén alapanyag stabilizator
rendszerét dolgoztak ki.

Az alkalmazott kutatasok mellett intenziv alapkutatasok is folynak a Laboratériumban,
s ennek kapcsan (j, nemzetkozileg is elismert eredmények sziilettek. Osszefiiggéseket
allapitottak meg a polimerek és a tarsitbanyagok jellemzo6i, a hatarfeliileti kolcsonhatasok,
valamint a heterogén rendszerek szerkezete és tulajdonsagai kozott. A Pukéanszky Béla
nevéhez fiiz6do, a toltdanyagot tartalmazo polimerek tulajdonsagainak az Gsszetételtdl valod
fuggeéset leird modellt az egész vilagon hasznaljék.

Az Osztdly, ill. a csoport munkdjdban korabban résztvevd kutatok a kovetkezok
voltak: Barabas Mihalyné, Balint Palné, Epacher Edina, Fodor Zsolt, Foldes Péterné, Iring
Rezs6né, Ivan Béla, Jokay Laszlo, Kelen Tibor, Laszlo Gyorgyné, Nagy Tibor, Turcsanyi
Béla.

A Laboratérium munkdaiban jelenleg a kovetkezOk vesznek részt: Pukanszky Béla,
Foldes Enik6, Bodiné Fekete Erika, Moczo Janos.

A tobb mint egy évtizedes kilfoldi (USA, Németorszag, Déania) kutatbmunka utén az
1990-es évek masodik felében visszatéré Ivan Béla vezetésével alakult meg a Polimer kémiai
és anyagtudomanyi osztadly azzal a célkitlizéssel, hogy a polimer kémia és az ezzel
kapcsolatos anyagtudomanyok teriiletén az utobbi idében végbement és jelenleg is zajlo,
rendkiviil dinamikus fejlédés legmodernebb irdnyaihoz kapcsoldodo, nemzetkdzi szinvonala —
els6ésorban 4j funkciés polimereken alapuléd — kutatasokat honositsanak meg hazankban is. Az
ennek a tudomanyos osztadlynak a munkajaba bekapcsolddott, nagyrészt fiatalokbdl allé
kutatégarda maris tobb nemzetkozileg is elismert eredményt ért el. E kutatasok a kovetkezd
fobb tertiletekre terjednek Ki:

e akvaziéld karbokationos polimerizacio tanulmanyozasa €s az ilyen eljarasokkal eldallitott
Uj, polimer struktirak szerkezetének és tulajdonsagainak vizsgalata;
e 1j tipusu polimer szerkezetek és topologiadk eldallitasa kvaziéld gyokds polimerizacidval;
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e nanoszerkezetli amfifil polimer kotérhalok: 0j szintézisek kidolgozasa és az 1ij anyagok
szerkezetének, tulajdonsagainak tanulmanyozasa, killonos tekintettel a bioanyagokként és
nanohibridekként torténé alkalmazasok szempontjabol;

e polimerek, elsésorban a PVC kornyezetileg elényos atalakitasai és lebontasa.

A Shell (Amsterdam) céggel folyo egyiittmiikodés keretében végzett karbokationos
polimerizacios kutatasaik soran egy olyan U] katalizatorrendszert fedeztek fel, amely minden
eddiginél sziikebb molekulatomeg-eloszlasu polimereket eredményez. Ennek igen nagy a
jelentdsége jol definialt, elsGsorban nanoszerkezeti és szupramolekularis anyagok
eldallitasaban.

Igen jelentds nemzetkozi érdeklddést valtottak ki a kvaziélé atomatadasos, gyokos
polimerizacioval eldallitott, 1j, polisztirol makromonomer és propilén metallocénekkel
kataliz&lt kopolimerizaciojaval nyert, poli(propilén-g-sztirol) ojtasos kopolimerekre
vonatkozé eredményeik. Német kutatokkal egyiittmikodve a szerkezeti paraméterek
szisztematikus valtoztatasaval tanulmanyoztdk azok hatadsat az ojtasos kopolimerek
kompatibilizal6 hatékonysagara. Ezek a vizsgalatok meglepd, a varttal ellentétes tendenciaju
valtozast mutattak az oldallanc hosszusaganak vonatkozasaban. Az errdl sz616 kozleményiiket
egy angol tarsasag, a Warwick Effect Polymers, ,,Paper of the Week”-nek vélasztotta 2003-
ban.

A kutatocsoportnak a vilagon els6ként sikeriilt alterndld hidrofil eés hidrofob
lancszegmensekbdl viszonylag széles Osszetétel tartomanyban amfifil kotérhaldkat
szintetizalnia. ElGallitottak egy uj tipusu, pH-érzékeny, un. intelligens amfifil kotérhalot is.
Nemzetkozi egyiittmiikodések keretében kiilonféle szerkezetmeghataroz6 modszerek (pl.
AFM, TEM, SAXS, SANS, DSC, szilardtest NMR) alkalmazasaval feltartak az amfifil
valé fliggeset. Pozitron annihilacion alapulé maédszert dolgoztak ki és alkalmaztak az amfifil
kotérhalok duzzadési dimanikajanak vizsgélatara. Sejtletapadési vizsgalataik azt mutatjék,
hogy ezek az 1j, kiilonleges szerkezetli anyagok masként viselkednek mint az irodalomban
eddig leirt rendszerek.

Uj eljarast dolgoztak ki PVC oxidativ lebontasara, amely poléris csoportokat
tartalmaz6, kis molekulatomegi PVC-t eredményezett. Kidolgoztak a degradalt, azaz
feldolgozason mér atesett PVC epoxidaldsat is. Ez utobbi eljarésra vilagszerte maris tébb
kutatdcsoport és iparvallalat felfigyelt.

A Polimer kémiai és anyagtudomanyi osztaly kutat6i tébb neves kilfoldi kutatohellyel
(pl. Max Plack Institute for Polymer Research, Material Research Center of the University of
Freiburg, Institute of Polymer Research Dresden, Kyoto University, Technical University of
Denmark, Vienna University of Technology, University of Akron, MIT stb.) folytatnak kdzds
kutatasokat. Tobb nagy iparvallalattal volt kutatasi egyiittmiikodésiik, igy pl. a kovetkezokkel:
BASF, Clariant GmbH (Németorszag), General Electric Co. (USA), DuPont Co. (USA). Ezek
soran tobb Uj tipust, szabadalmaztatésra keriilt polimert és eldallitasi eljarast dolgoztak ki.

Ivan Béla az EOtvos Lorand Tudomanyegyetem egyetemi magantanaraként fiatal
munkatarsaival egyutt aktivan részt vesz az ott foly6 elméleti és gyakorlati polimerkémiai és -
technologiai oktatdsban. Az elmult néhany évben ennek keretében 28 tudomanyos diakkori
dolgozat — koztik szamos dijazott padlyamunka — 22 szakdolgozat és 5 PhD disszertécid
készilt a polimer kémia, a polimer technoldgia, valamint az anyagtudomany témakoreben.

Jelenleg a kutatdsokban Erdédi Gabor, Fonagy Tamas, Groh Werner Péter, Haraszti
Marton, Ivan Béla, Kali Gergely, Mathé Arpad, Mezey Péter, Mijid Narmandakh, Palfi
Viktdria, Szakéacs Tibor, Szabd Sandor Géza, Szanka Istvan és Szesztay Andrasné vesz részt.
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Elméleti kémiai és szerkezeti kémiai kutatasok

Rontgendiffrakcids kristaly- és molekulaszerkezet-kutatasok

A rontgendiffrakcios kristalyszerkezet-kutatasokat, egy évtizednyi (1947-1957)
kényszerii sziinet utan, Naray-Szabo Istvan — régi munkatéarsa Sasvari Kalman (1957), majd
Kéalman Alajos (1958) csatlakozasaval — 1958-ban kezdte Ujra a négy évvel korabban alapitott
MTA KKKI-ben. 1972-ben bekdvetkezett halaléig, tobb kézikonyv (pl. Kristalykémia, 1965)
megirasa mellett, elsdsorban a tébbkomponensti polikristalyos rendszerek (pl. talajok)
diffraktometrids vizsgalataval és kvantitativ fazisanalizisik kidolgozasaval foglalkozott. A
kisérleti munka elvégzését egy Philips pordiffraktométer iizembeallitasa (1959) tette lehetové.
Tanitvanyai 1974-1985 kozott a “Naray-Szabo—Péterne-Kalman” néven leirt maodszer
segitségével Magyarorszag agyagasvany térképének elkészitéséhez sok ezer talajminta
elemzését végezték el.

CHF Miller-Mikro-111 rontgendiffrakcids készilék az 1960-as évekbol

A pordiffraktométert az Gjrainduld kristalyszerkezet-vizsgéalatokban is alkalmaztak. A
kalium-6lom-diszilikat diffraktogramjabdl szamitott modell ma is helytallo. A rendkiviil
id6igényes és tobb szempontbdl is nehézkes filmtechnika viszonylag eredményes alkalmazésa
(1960-1980) utan a szerkezetmeghatarozasokban fontos eldrelépést jelentett az elsé Nonius
CAD-4 tipusu diffraktométer (izembehelyezése (1979), amit 1993-ban egy méasodik Un. turbo
CAD-4 beszerzése kovetett. A két késziilék parhuzamos miikédtetése biztositotta mind a Cu-
Ka, mind az Mo-Ko sugarzas alkalmazasat. Miszerenként hetenként atlagosan egy-egy
kristaly szerkezetét lehetett meghatarozni. Ezzel a felszereltséggel az egykristalydiffrakcios
csoport szamos gyogyszer (pl. Arduan, Cavinton, Cimetidin, Deprenyl, Famotidin,
Morpholep) szerkezetét allapitotta meg a hazai gydgyszeripar részére.

Kelet-Europaban  elséként  (1979) Magyarorszagon  valt  elérhetévé a
gyégyszertervezési munkaban is egyre fontosabb cambridge-i Krisztallografiai Adatbank,
amely jelenleg mar haromszazezernél tébb szerves vegyilet kristalyszerkezetét tartalmazza.
Ebbol kozel 900-nak a szerkezetét (~0.3%) a KKKI rontgendiffrakcids laboratériumanak
munkatarsai tartak fel.

59



2004-ben a kutatdcsoport az Oktatasi Minisztérium palyazati tdmogatasanak
segitségével egy Rigaku R Axis Rapid térdetektoros diffraktometert allithat Gzembe. A merési
1d6 egykristalyonként az eddigi atlagosan egy hétrdl kortilbeliil fél napra rovidiil.

Néaray-Szabd Istvan és Argay Gyula még a klasszikus filmtechnika (Weissenberg-
kamra) alkalmazésaval hatdrozta meg tobbek kozott a PbCrO,4 (krokoit) és a Na,SeO,
szerkezetét. Az utdbbit Kalman Alajos a K,SeO4 és a NalO,4 szerkezetével egyiitt 1969-ben
finomitotta, majd az adatokbdl kiindulva levezette (1971) a tetraéderes oxianionok atlagos
koteshosszat (<X-O>) megadd egyenletet. Ugyancsak filmekrél gytjtott adatokbol hatarozta
meg Sasvari Kalméan az elsé gyogyszerszerkezeteket (pl. citosztatikumok) a Chinoin
Gyogyszergyar részére.

Tartos egylittmiikodést a Laboratorium munkatérsai eldszor az ELTE Szerves Kémiai
Tanszékeével alakitottak ki (1965). Ennek keretében tisztaztak az N-acil-szulfiliminekben a
kén oxidacios allapotatol fiiggben 1étrejove, egyszeres ¢és tobbszords (S-N)-kotések
természetét. Ezt kovette a legegyszeriibb stabil spiroszulfurdn szerkezetének
rontgendiffrakcios bizonyitdsa (1973), majd a szimmetrikus spiroszulfurdnokra jellemzd
hipervalens kotéseknek — az aszimmetrikus szerkezetekben kialakuld kett6s ionokon at az
izomer szulfoxidokban képz6dé tun. “nem kotott” S---O atomkapcsolatokig terjedd —
vizsgalata. Ezek a kutatasok tobb tucat, gyakran idézett dolgozattal a 90-es évek végén
zarodtak.

Parkanyi L&szl6 bekapcsolodasaval 1970-ben megkezdédott a fémorganikus
vegyuletek vizsgalata. Ehhez a témahoz csatlakozott késébb Fiilop Vilmos, aki doktori
értekezése megvédése utan (1989) Angliaba tavozott, ahol fehérjeszerkezet-kutatdsokban ért
el nemzetkozileg elismert eredményeket. Parkanyi Laszlo, egyiittmiikodve a BME Szervetlen
Kémiai Tanszékének munkatéarsaival, elsdsorban a szilatranok szerkezetvizsgalataval
gazdagitotta a hipervalens kotésekre vonatkoz6 ismereteket. Késébb nemzetkézi koopera-
cidban (University of Texas at El Paso) a 14. csoport elemei (Si — Pb) altal képzett
fémorganikus vegylletek szerkezetvizsgalataban ért el fontos eredményeket. Intézeten belil,
elsdsorban Besenyei Gaborral egyiittmiikddve palladium-dimerek, valamint ezek nitrén- és
azidkomplexei térszerkezetének meghatirozasaval foglalkoztak. Jelenleg az Onszervez6do
makrociklusok szintézise és szerkezetmeghatarozasa képezi kutatasuk f6 iranyat. Az ELTE
Doktori Iskolajanak hallgatdjakent 2004-t61 ezen a téman dolgozik Holloné Sitkei Eszter. Ide
kapcsolodnak Deak Andrea NMR- és Mossbauer-vizsgélatokkal is kiegeszilt eddigi kutatésai,
aki 1998-t61 kezd6dbéen doktori értekezése témajaként szamos, potencialisan biologiai
aktivitassal rendelkezd organoonkomplex Onszervezddési mechanizmusat deritette fel.
Jelenleg, az NMR-laborral egyiittmiikodve, Gjabb 6nvegyiiletek szupramolekularis kémiajaval
foglalkozik.

Czugler Matyas, a kutatécsoportban elkészitett diplomamunkéjat kovetéen (1972),
kezdeményezte a zarvanyvegylletek (pl. koronaéterek), illetve a gazda-vendég komplexek
maig tartd eredmeényes kutatdsat. Hazai és nemzetkdzi kooperdcidban végzett munkaja
jelentdsen  hozzajarult a  kristalyokat szupramolekulakként kezeld  gondolkodas
kialakulasahoz. Jelents eredményeket ért el a szupramolekularis-kovalens analogiak, pl. a
kiralis "Big Mac", illetdleg "Csocsin" Piedfort-asszocidtumok leirdsaban. Vezetésével tobb
fiatal munkatars kapcsolddott be a zarvanykomplexek kutatasaba. Bombicz Petra 1993-t6l
foglalkozik a gazda-vendég rendszerek szerkezetvizsgalataval. Tanulmanyozta tobbek kdzott
a sztérikus, valamint az elektrosztatikus hatdsok és a vendégmolekula mérete kozotti
osszefiiggéseket. Jelenleg a BME Altalanos és Analitikai Kémiai Tanszékével egyiittmiikodve
dolgozik a teofillin zarvanyvegyiiletei térszerkezetének feltarasan. Az irodalomban fellelhetd

legrévidebb H---H tavolsidg hosszanak (1,96 A) alacsony hémérsékletii neutron- és
rontgendiffrakcios mérésekkel, tovabba oldékonysagi vizsgalatokkal torténd megerdsitésével
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Uj megvilagitasba helyezte az 50-es évek elejétél tobbszor vizsgllt, az un. "eltiing", majd
1981-ben a Laboratoriumban megtalalt, ismét "el6ttiné" polimorfia jelensegét.

Jelenleg a gazda-vendég komplexek témakorébol késziti értekezését Bathori Nikolett,
a BME Doktori Iskolajanak hallgatoja. Ertekezése téméja — egyiittmiikodve a BME
Szervetlen Kémia Tanszékkel — 0j, haromfogasu szimmetriatengelyii gazdamolekulaknak és
ezek Piedfort-tipusu komplexeinek eléallitasa, tovabba szerkezetiik felderitése.

A szupramolekularis kémiaba beillesztheté mind a polimorfok (szupramolekulris
izomerek), mind az izostrukturalis halmazok leirasa. Ez el@segitheti mind a homo-, mind a
heteromolekuléris  kristdlyokban a molekulakomplementaritas lehetséges formainak
megeértését. A szerves vegylletek kristalyaiban felismert izostrukturalitas formak
rendszerezése (1984-1997) utan, Fabian L&szI6 kidolgozta (1999) az izostrukturalitas fokanak
heteromolekularis rendszerekre is alkalmazhat6 szamitasi modszerét. Kalman Alajos és Argay
Gyula kimutatta (1998), hogy a szimmetriavandorlasokkal egyutt szupramolekularis
jelenségnek tekintheté a nemkrisztallografiai szimmetriak megjelenése is. A szegedi Szent-
Gyorgyi Albert Orvostudomanyi Egyetem GyoOgyszerészi-Vegytani Intézetében el6allitott,
bioldgiailag  aktiv ~ heterociklusos  vegyiiletek  1979-t61  folyamatosan  végzett
szerkezetvizsgalata 2000-t61 az aliciklusos 2-hidroxi-karbonsavak és karboxamidok, tovabba
ciklusos B-aminosavak vizsgalataval folytatodott. A vegylletek hidrogénhid-hal6zatainak
elemzése feltarta a szupramolekularis szoros illeszkedés kanonikus formait, aminek az alapjan
Uj szerkezetek josolhatok meg. Az izostrukturalitas ujabb eseteinek felismeresén tul, feltartak
a két alapvet6 krisztallografiai jelenség: a polimorfia és az izostrukturalitas belsé kapcsolatat.
Toébb esetben kimutattak, hogy a polimorfia gyakran az izostrukturalitds egy-, két-,
hataresetben haromdimenzids formdinak megdrzésével kezdddik. Igazoltdk (2004), hogy a
polimorfidhoz kotddd kétdimenzids rétegek irdny szerinti valtakozasaval kialakuld izostruk-
turalitas élesen megkiilonboztetendo a klasszikus (morfologiai) izomorfiatol.

A Quamatel nevii, gyomorfekély kezelésére, kitijulasanak megel6zésére hasznalt gydgyszer H,-
receptor antagonista hatéanyaganak, a famotidinnek két polimorf modosulata rontgendiffrakcios
szerkezetvizsgalat alapjan

Az Intézetben folytatott bioorganikus kémiai kutatasokban vald egyiittmiikodéseik
kozul kiemelend6 szamos nukleozid (pl. az IPDU) és nukleotid szerkezetmeghatarozasa.
Tobb nukleozidszarmazék szerkezetét tartdk fel hazai egylittmlikodok (Gyogyszerkutatd
Intézet) és kilfoldi partnerek, pl. a birminghami (Anglia) és a utahi (Salt Lake City) egyetem
részére. A spiroszul-furanok mellett, ezekben a vizsgélatokban is részt vett Koritsdnszky
Tibor, aki a korszerti deformacios elektronsiiriiség-szamitasokban szerzett nemzetkozi
tekintélyt.
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A kutatomunka mellett az egykristalydiffrakcids csoport részt vett és ma is részt vesz a
rontgenkrisztallografia oktatdsdban. Kalman Alajos az 1964-1965. évi (Mérnoktovabbképzd
Intézet) veszprémi kurzus utan, eldszor a BME Vegyészmérnoki Karan (1969-1971), majd az
ELTE TTK-an (1971-1980) tartott specialis kollégiumokat a rontgenkrisztallografia
targykorébol. 1981-1990 kozott a IV. éves vegyeszhallgatoknak "Kémiai Krisztallografia”
cimmel tartott fokollégiumot. 1990 utadn az igénynek megfelelden tart specidlis kollégiumot
II-1V. éves, illetve PhD-hallgatoknak. Tobb évig oktatott a Veszprémi Egyetemen is. A BME
vegyészmérnok, illetve mérnok-fizikus hallgatéinak meghirdetett roéntgendiffrakcios
szemindriumok megtartasaban Parkanyi Laszl6, valamint Czugler Matyas nyujtanak
segitséget.

A kristalydiffrakcios csoport munkatarsai 1974-ben részt vettek a Méasodik Eurdpai
Krisztallografiai Talalkozdé (ECM-2, Keszthely) megszervezeseben. 2004 augusztusaban az
MKE tamogatésaval megszervezték a 22. Eurdpai Krisztallografiai Talalkozot, amelyen 6t
kontinensrél tobb mint 700 krisztallografus vett részt. A konferencia elnéke Kalman Alajos,
titkdra Bombicz Petra volt.

A kutatasokban Naray-Szab6 Istvan (1958-1972), Péterné Gal Eva, (1963-1972),
Sasvéri Kélman (1958-1975), majd Kalman Alajos vezetésével Argay Gyula, Bombicz Petra,
Czugler Matyas, Dedk Andrea, Fabian Laszlo, Fulop Vilmos (1985-1989), Koritsanszky
Tibor (1979-1992) és Parkanyi Laszlo vett részt. 2003-ban Besenyei Gabor is az
egykristalydiffrakciés csoporthoz csatlakozott. Jelenleg a csoportnal késziti doktori
értekezését Bathori Nikolett és Holloné Sitkei Eszter. 1963 és 1993 kodzott Csonka-Horvai
Julia, majd Simon Kalman vendégkutatoként vett részt a Chinoin részére veégzett
kristalyszerkezet-meghatarozésokban.

NMR-spektroszkopiai kutatdsok

A magmagneses rezonanciaspektroszkopia (NMR) a korszerli molekula- €s
anyagszerkezet-kutatas egyik legfontosabb és leggyorsabban fejlodé fizikai moédszere. A
modszer jelentdésége arra vezethetd vissza, hogy az altala nyert spektrumok kozvetlen
felvilagositast adnak a vizsgalt rendszert (molekulat) felépité atomok szamarol, atomi szinti
kémiai kornyezetérol, az NMR-spektrumok segitségevel meghatérozhat6 a vizsgalt molekula
(vagy mas atomi rendszer) teljes haromdimenzios kémiai szerkezete.

Az NMR-spektroszkdpiai csoport 1965-ben alakult meg a KKKI-ban. Ez az id6pont
egybeesett az els6, kutatasi célokra alkalmas, kereskedelmi NMR-spektromeéterek
megjelenésével. Hazankban az elsé ilyen berendezést a KKKI-ban helyezték Gizembe (AEI
RS-2 60 MHz). Az azéta eltelt tobb mint harom évtized alatt az NMR-spektroszkopia
latvanyos fejlédésen ment keresztiil. Az elsé évek (1964-1973) 6 feladata a molekulak
hidrogénatomjainak magrezonancia jelenségén alapuld NMR-spektroszkdpia megismertetése
és alkalmazasa volt mind az Intézeten belll, mind azon kivil. A nagysz&m( eredményesen
megoldott szerkezetvizsgalati feladat kozil kiemelked6 jelentéségii volt a szubsztitualt
tetrahidro-izokinolinium sok térkémiai torvényszeriiségeinek meghatarozasa.

A szerkezetkutatdsokban igen nagy elOrelépést hozott az orszadg elsd Fourier-
transzformacios, szamitdgép-vezérelt NMR-spektrométerének (Varian XL-100) a felallitasa
1973-ban. Jollehet az 1) méréstechnika jelentds fejlodést eredményezett a proton NMR-
spektroszkodpia teriiletén, a nagy valtozast azonban a természetes eléfordulasu szén-13 NMR-
modszerek alkalmazasa jelentette. Ezzel a mddszerrel nehany milligrammnyi anyagminta
szén-13 spektruménak felvétele révén betekintést nyerhetiink a vizsgalt molekula szénvazaba:
teljes leltart készithetiink a szénatomokrol, azok kémiai kornyezetérél, az egyes
szénatomokhoz kapcsolodo hidrogén- és heteroatomokrol.
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AEI RS-2 tipust 60 MHz-es NMR-spektrométer
az 1960-as évekbol

A kutatdsoknak csupan néhany eredményét emlitjik: 1973-1984 kozo6tt nagyszamu
modellvegyllet szisztematikus vizsgalataval elméleti és empirikus 0Osszefuggéseket
allapitottak meg a szén-13 spektrumadatok és a vizsgalt rendszerek kémiai és térkémiai
jellemz0i k6zott; a nyert tapasztalatok birtokaban az NMR-csoport kutatoi sikeresen tartak fel
jelent6s szamu szintetikus és természetes vegylilet szerkezetét; Gttor6 vizsgalatokat végeztek
— egyebek kozo6tt — az aromas kationok NMR-spektroszkdpiai jellemzdinek elektronszerkezeti
magyarazatdval és a tobbszOrés szubsztitlcids hatasok elméleti  értelmezésével
Osszefliggésben.

A 80-as évek nagy technikai Ujdonsdga: a kétdimenziés NMR-spektroszkopia és a
nagy magneses tér egyuttes alkalmazasa. Ez a technika a KKKI-ban 1985-ben valt elérhetové
az orszagban els6ként egy modern, 400 MHz-es, multinukledris NMR-spektrométer
tizembeallitasaval. Az ezt kovetd id6szak kutatasi tevékenysége elsdsorban a kozepes (500-
2000 dalton) moltomegili szerves és bioorganikus molekuldk teljes (3D) szerkezetének
meghatarozasara iranyult. Az eredményesen vizsgalt rendszerek a szerves kémia szinte teljes
tertiletét feldlelik. Jelent6ségiik folytan azonban kiemelend6k azok a kutatasok, melyeket a
Csoport az (j természetes anyagok: antibiotikumok, alkaloidok, poliszacharidok, peptidek,
nukleotidok, kisebb proteinek sth. teljes szerkezetmeghatarozasaval végzett. 1997-ben a
Laboratorium egy korszerti Varian Unity-Inova 400 spektrométert kapott, amely kozvetett
detektalast, pulzalo térgradiens ¢€s szilard allapotu feltét hasznalatat is lehetové teszi.

A kutatdsokban Radics Lajos vezetesevel: Peredyne Kajtar Maria, Gacsné Baitz
Eszter, Sandor Péter, Matchytka Daisy és Egyed Orsolya vett részt. A kutatocsoport 2003-ban
Tarkanyi Gaborral és 2004-ben Domjan Attilaval er6sodott.

A tobb alapegységbdl allo molekulak oldatban kialakuld szerkezeteinek vizsgélatara a
longitudinalis relaxdcios idék gradienset meghataroz6 NMR-spektroszkopiai mddszert
fejlesztett ki Neszmélyi Andras szdmos hazai és nemzetkdzi kutatdhellyel kooperacioban. A
modszert eredményesen alkalmaztak szénhidratok, glikokonjugéltak (flavonoid- és szteroid-
glikozidok), lipopoliszacharidok és ciklodextrin-komplexek tanulmanyozéasara.

A Csoportnak igen széleskorii és sikeres egyiittmiikodései vannak mind hazai, mind
kalfoldi kutatéhelyekkel, amit a nagyszamu, kooperacioban készult kdzlemeény is igazol.
Kilondsen eredményesek a kdzos kutatasok a kovetkez6 kutatOhelyekkel: Istituto Superiora
di Sanita, Réma (C. G. Casinovi); Universita di Perugia (C. F. Rossi, G. Grandolini, A.
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Taticchi); Universita Cattolica, Roma (D. G. DelleMonache); University of New Brunswick,
Canada (J. A. Findlay).

Tervezik, hogy péalyazat révén sikeril majd egy 700 MHz-es berendezést
beszerezniiik. A tervezett muszerfejlesztés megvalosulasa utdn az NMR Laboratorium a
biologiailag érdekes makromolekuldk szerkezetvizsgalatat is tervezi. A vizsgéalatok
kiterjednének a feherjék, a nukleinsavak és a nukleotidok élettani szerepével Osszefiiggd
szerkezeti részletek feltarasara. Terveik kozott szerepel Uj, hatékony bioanalitikai modszerek
meghonositasa és a 31P, 13C és 15N izotdpot tartalmazd biomolekulak eléallitdsa analitikai
hatterének Kiépitése.

Optikai spektroszkopiai kutatdsok

Az optikai spektroszkdpiai csoport 1957-ben alakult meg Varsanyi Gyoérgy
vezetésével, Szathmary Jozsef és Holly Sandor részvételével. A Csoport kilondsen a
dihalogén-benzolok és a monoszubsztitualt piridinek normalrezgeseinek €s rezgési
frekvenciainak asszignalasa témakban ért el figyelemre mélté eredményeket.

A Kkisérleti infravorés (IR) spektroszkopiai munka 1957 tavaszan kezd6dott meg a
SzUTA-t6l ajandékba kapott IKSZ 11 tipust, prizmas, egysugarutas infravoros
spektrométerrel. Magyarorszagon ez volt az els6é regisztralo IR-spektrométer, amellyel
komplett infravoros spektrumokat lehetett késziteni. Ezt a miszert 1959-ben egy NDK-
gyartményd, automatikus prizmavaltasi  készilék (UR-10), 1967-t61 pedig egy
vilagszinvonald, diffrakcios racsos spektrofotométer (Perkin-Elmer 225) valtotta fel. Az IR-
vizsgalatokat kiegészité Raman-spektroszkdpiai mérések 1976-ban indultak meg egy Cary 82
tipusu, tripla monokromatoros, 1ézer-gerjesztéses Raman-spektrométerrel.

Az orszagban elséként (1959-ben) tizembe helyezett NDK gyartmanyu (Zeiss, Jena) UR-10 tipus
infravoros spektrsométer

Az igazi technikai korszakvaltasra 1978-ben Kerllt sor, amikor az optikai
spektroszkopiai laboratorium egy nagy teljesitményli (nagy spektralis felbontadst és nagy
érzékenységii) Fourier-transzformacios IR-spektrométerrel (Nicolet 7199) és ahhoz “on-line”
csatolt gazkromatograffal gyarapodott. Az elvalasztastechnikaval kombindlt, hatékony, Uj
analitikai eszkdz, a GC/FT-IR modszer alkalmazéasa a digitalis meréstechnikara és a
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szamitdgépes adatfeldolgozasi mddszerekre vald attérés gyokeres valtozast hozott. Ez
hamarosan maga utan vonta a hagyomanyos (analog detektalasu) lézer-Raman spektrométer
hézilagos digitalizalasat is (Varga Janos, Jalsovszky Gyorgy), ami lehetévé tette az azonos
formatumra hozott IR és Raman spektralis adatok egyazon szoftverrel, azonos modszerekkel
vald kezelését és a szamitdgépes adatfeldolgozasi modszerek alkalmazasat.

A laboratorium muszerallomanya 1994-95-ben egy-egy uUjgeneracids FT-IR és FT-
Raman spektrométerrel gyarapodott (Nicolet Magna 750, ill. Nicolet Raman 950). Az 1978-as
beszerzésti GC/FT-IR miiszeregyiittest 23 évi megbizhaté mitkodés utan 2002-ben végleg
elavultnak kellett nyilvanitani, 2003-ban az akkor méar 9 éves Magna 750-es FT-IR
spektrométer mellé beszerzett — a réginél két nagysagrenddel érzékenyebb — 0j GC/IR
interfésszel (Thermo Nicolet gyartmany) és korszerl kapillaris gdzkromatograffal (Thermo
Finnigan Trace) sikertlt felvaltani.

A Holly Sandor vezette kutatocsoport tevékenysége kezdettdl fogva kétiranya volt:
alapkutatasok végzése egyszeriibb modellmolekuldkkal a molekulaszerkezet, a rezgésmodok
és a spektralis paraméterek kozotti dsszefuggesek feltarasara, ill. alkalmazott kutatdsok a
jellemz6 kotési és csoportfrekvenciak segitségevel részben a hazai szerves kémiai kutatasok,
részben a kémiai ipardgak — elsésorban a gyogyszeripar — feladatainak megoldasat segitendé.
Ez utobbiak kozil kiemelt jelent6ségliek voltak — 1964-1967-ben az Un. kléramfenikol
szabadalombitorlasi per kapcsan — a Holly Sandor &ltal végzett spektroszkdpiai vizsgélatok,
melyek alapvetden jarultak hozza a pernek a magyar gyogyszeripar szamara kedvezo
kimeneteléhez.

A tobb évtizeden at folyamatosan végzett szerkezetfelderitési munkak kozil a nehany
ezer szteranvazas (koztik a kozismert Flucinar és Apulein kendcsok hatdanyaga), tobb szaz
izokinolin-, valamint indolvazas vegyilet (pl. a Cavinton hatdéanyaga), tovabba tiokarbamid és
tioszemikarbazid szarmazékok spektroszkdpiai vizsgalatdt és szerkezetmegallapitasat,
valamint a metabolizmuskutatdsokhoz a GC/FT-IR maodszerrel valo hozzajarulast érdemes
elsésorban kiemelni.

A spektrumok részletes értelmezése céljabol végzett rezgési analizishez, az un.
normalkoordinata-szamitasokhoz kapcsolddott az infravords elnyelési sdvok intenzitasdnak
(Jalsovszky Gyorgy) és polarizacios sajatsagainak kisérleti és elmeleti vizsgalata (Keresztury
Gabor). Ennek keretében az 1970-es években a molekulakristdlyok orientélt rétegeinek
infravords elnyelési spektrumait vizsgaltak linearisan polarizalt fénnyel, Ujabban pedig
nematikus folyadék-kristalyban oldott, uniaxialisan orientalt molekulakat tanulmanyoznak.
Az észlelt savok polarizacios viselkedeset (az Un. dikroizmust vagy polikroizmust) a
kvantumkémiai modszerekkel szamitott eréterek felhasznalasaval végzett normalkoordinata-
analizis eredményeivel kombinalva ertékelik ki. Igazoltak, hogy mig a korabban alkalmazott
félempirikus er6terek alkalmatlanok voltak az olyan érzékeny spektralis sajatsagok
predikciojara, mint a savintenzitasok (vagy alacsony szimmetria esetén a sdvpolarizacio
iranya), a ma rendelkezésre allo, magasabb szintli, un. ab initio, ill. siriségfunkcional
szamitasok segitségével igen kozel kerulhetink az IR- és Raman-spektrumok alapvetd
jellegzetességeinek gyakorlatilag teljes leirasahoz. A kutatdcsoport vezetését 1997-ben
Keresztury Gabor vette at.

Az elvalasztastechnikaval csatolt rezgési spektroszkopiai Kisérleti modszerek
fejlesztése terén az utdbbi években vegzett kutatdsok kozil emlitést érdemelnek a TLC-
rétegekre felvitt anyagok un. feliileterdsitett Raman-spektroszkopiai (SERS) azonositaséara
iranyulo kisérletek, valamint a folyadékkromatografia (HPLC) és az FT-IR spektroszkopia
csatolasara vonatkozd atfolydcellas LC/IR kisérletek (Istvan Krisztina).

Megemlitendd, hogy az elsé hazai infravorosspektroszkopiai monografia (Holly S.,
Sohar P.: Infravords Spektroszkopia, Miiszaki Konyvkiado, Budapest, 1968) egyik szerzdje a
csoport korabbi vezetdje volt.
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Az elmult idészakban a rezgési spektroszkopiai kutatdsokban Holly Sandor, Imre
Lajos, Jalsovszky Gyorgy, Keresztury Gabor, Vinkler Péter, Lejtoviczné Egyed Orsolya,
Varga Janos, Mohammedné Ziegler 11dikd és Istvan Krisztina vett részt.

Igen eredményes nemzetkozi egyiittmiikddéseket alakitottak ki finn (T. Sundius,
Helsinki University), bolgar (B. Jordanov, BTA Szerves Kémiai Int., Széfia), horvat (Prof. Z.
Mei¢, Rudjer Boskovi¢ Institute és Zagrabi Egyetem) és indiai kollégakkal (G. Aruldhas,
Kerala University).

A Csoport tébb nemzetkdzi spektroszkopiai konferencia szervezésében vallalt jelentds
szerepet (Osztrak-Magyar Rezgési Spektroszkopiai Konferencidk sorozata; Magyar-Indiai
Molekulaspektroszkopiai Szeminarium Budapest, 1990, ill. New Delhi, 1992; 10th
International Conference on Fourier Transform Spectroscopy Budapest, 1995; 25th European
Congress on Molecular Spectroscopy Balatonfured, 1996; 18th International Conference on
Raman Spectroscopy Budapest, 2002).

2003. év folyaman a kutatokdzponti atszervezesek eredmeényeképpen a rezgési
spektroszkopiai kutatdsokkal foglalkozo csoport személyi és miiszerallomanya, Mink Janos
kutatécsoportjanak az Izotop Intézetbdl vald atkoltozése és a két rezgési spektroszkdpiai
laboratorium Osszevonasa folytan, jelent6sen boviilt: a jelenlegi IR-  és Raman-
spektroszkopiai Laboratériumhoz nyolc kutato és ket technikus tartozik. A csoport kutatasi
teriilete a kovetkezd témakkal gazdagodott: fémorganikus vegyliletek spektroszkopiai
vizsgalata; az IR- €s a Raman-spektroszkdpia biologiai és orvosi diagnosztikai alkalmazasai;
nanoszerkezetek, vékonyrétegek és katalizatorok fellleti tulajdonsagainak vizsgalata reflexios
és emisszidés IR-spektroszkdpiai moddszerekkel; atmoszférikus szennyezok FT-IR-
spektroszkdpiai tanulmanyozasa.

Molekulaspektroszkopiai és lézerkémiai kutatasok

Az elméleti molekulaspektroszkopiai kutatasok 1965-ben indultak az MTA KKKI-
ban, kezdetben a Varsanyi Gyorgy, majd Széke Sandor vezetése alatt allo Spektroszkopiali
osztalyon. A molekuldk rezgési eréterének ¢és az infravords savok intenzitdsdnak
szamitasaval, majd gazfazisi molekuldk rezgési-forgasi spektrumainak analizisével,
elsésorban a Coriolis rezgési-forgdsi  kolcsonhatasok vizsgalataval, valamint az
intramolekularis rezgési erdterek meghatarozasaval Nemes Laszlo és Jalsovszky Gyorgy
foglalkozott. A kés6bbiekben Nemes LaszI6 van der Waals komplexek mikrohullamu forgési
szinképeit tanulmanyozta, tovabba kis gyokmolekulak lézerspektroszkdpiajaval is
foglalkozott (pl. CH, NH és az OH..Ar vdw komplex).

A lézerkémiai, ill. lézerspektroszkopiai kutatdsokat 1980-ban kezdték el az MTA
Szervetlen Kémiai Kutat6laboratoriumaban Nemes Laszl0 vezetésével. Jelenleg ezek a
vizsgalatok a Kutatokdzpont Szerkezeti Kémiai Intézetének Lézerspektroszkopiai
laboratoriumaban folynak. A Laboratorium legfontosabb témai a kdvetkezok: szénklaszterek
(pl. Ceso) rezgési spektroszkopiaja, lézerrel keltett plazmak (elsésorban szénplazmak)
emisszios spektroszkopiai analizise, ill. kémiai és kinetikai modellezése, szén nanocsdvek
Raman-spektroszkdpiai vizsgélata. Ezekben a kutatdsokban korabban részt vett PhD-
hallgatoként Varga Ferenc és a jelenleg PhD-hallgatd Keszler Annaméria is. A csoport az
elmult években létrehozott egy lézerindukalt plazmajelenségek spektroszkopiai vizsgalatara
alkalmas laboratoriumot.

FelUletspektroszkopiai kutatasok

A Laboratorium 2002-ben jott Iétre, amikor is egy 6sszegfrekvencia-keltési (SFG)
spektrométert allitottak Gzembe. A fellletvizsgalati modszerek kozott az SFG-spektroszkdpia
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egyediilallo lehetdséget ad a hatarfeliileteken lejatszodo jelenségek nagy érzékenységgel
torténd in situ vizsgalatara. 2003-ban a Laboratorium felszereltsége tovabb béviilt egy
ultranagyvakuumban (UHV) mikodé6 modularis feliiletmddositasi  (elektronsugaras
parologtato, ionagyu) és feliiletanalitikai mérérendszer (XPS és UPS) beszerzésével. A
berendezéshez egy UHV és nagynyomason, -130 és 600 °C hémérséklet kozott egyarant
hasznalhatd, specialisan az SFG-mérések celjara kialakitott cella is tartozik. A két berendezés
Osszekapcsolasaval kialakuld miiszeregyiittes a vilag vezetd feliilletkémiai laboratoriumaival
megegyez0 szinvonall kutatasi infrastruktarat képvisel.

A Laboratérium kutatasainak alapvetd célkitizése nanoszerkezetek és hatarfeliileti
rendszerek kémiai 0Osszetételének, elektronszerkezetének, morfoldgiajanak, katalitikus
tulajdonsagainak, a hatérfeliileten adszorbealt rétegek szerkezetének egyidejii jellemzése, a
felsorolt tulajdonsadgok egymasra gyakorolt hatasanak tisztazasa.

Az eddig eltelt id6szakban a kovetkezd témak kisérleti munkait kezdték meg:

e Langmuir-Blodgett filmek orientacios és konformacios allapotainak vizsgalata,
e ion- és elektronsugarakkal, valamint plazmakezeléssel maodositott polimerfelliletek

Osszetételének, orientacids és konformécids viszonyainak tanulmanyozasa,

o tenzidelegyek folyadék/levegd hatarfeliiletének vizsgalata,

e adalékokkal modositott polimerelegyek fellileti Osszetételének, orientacios €s
konformaécids viszonyainak tanulmanyozasa,

e hidrofobizalt Givegfelliletek vizsgélata,

o cgyszerli folyadékok feliiletének vizsgalata nemlineéris spektroszkopiai és elméleti
kémiai modszerekkel.

A Laboratorium vezetje Guczi Laszlo, munkatarsai: Keszthelyi Tamas, Paszti Zoltan
és Hakkel Orsolya.

Tomegspektrometriai kutatasok

Hazankban a szerves kémiai analitikai célu témegspektométeres kutatdsok 1963-ban
indultak meg, amikor az MTA Kémiai Szerkezetkutatd Laboratériumaban Taméas Jozsef
vezetésével 1étrejott egy ondllo tdmegspektrométeres kutatdocsoport. Elsddleges feladatuk a
szerves kémiai tOmegspektrometria hazai szakembergardajanak kinevelése és a metodika
minél szélesebb korben torténé elterjesztése volt. Kutatdsaik, a nemzetkdzi tudomanyos élet
vezetd irdnyaihoz kapcsolodva, foképpen a molekuldk szerkezete és a tomegspektrum kozotti
Osszefliggések megismerésére iranyultak.

A sikeresen miikodo csoport miiszerparkja fokozatosan gyarapodott, €s hamarosan az
orszag legjobban felszerelt MS-laboratoriumava fejlodott. Az indulaskor beszerzett szovjet
gyartmanyu MX-1303-as tomegspektrométert 1969-ben egy — az akkori csucstechnologiat
képvisel6 — AEI-902, majd 1974-ben egy VG-MM-12-F GC-MS berendezés kovette. A
csoport tevékenységébe fokozatosan beepilt a gydgyszeripari problemak megoldasara
irdnyuldé gyakorlati tdmegspektrometriai kutatasi irny is. 1973-ban, az akkorra mar tizfGsre
boviilt kutatocsoportot az MTA Kozponti Kémiai Kutatdintézethez csatoltak. Itt a miiszerpark
1990-ben egy VG-ZAB-SEQ tipust keszilékkel gazdagodott. Ennek nyoman a kutatdsok
hangsulya a tandem tomegspektrometriara tevodott at.

A kutatocsoport munkajanak irdnyitasat 1994-t61 Vékey Karoly vette at. Vezetése alatt
fokozatosan kirajzolodott az a két kutatasi irany, mely az Osztaly jelenlegi tevékenységét is
dontden meghatarozza.

Az elméleti tomegspektrometriai kutatasok célja kettds. A vizsgalatok egyrészt
igyekeznek olyan reakcidkinetikai, fizikai kémiai €s kvantumkémiai leirdsat adni a
tomegspektrométerben végbemend folyamatoknak, aminek alapjan a spektrumok elméleti
elérejelzése legalabb is részben megvaldsithatd. Ennek mind a peptid- és proteinanalitikdban,
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mind pedig a gyogyszeripari alkalmazasokban oOridsi a jelentésége. Masrészt, a meglévd
spektrumadatok és az ismert fizikai kémiai paraméterek felhasznalasaval olyan molekularis
alapadatok is szamszeriisithetokké valnak, melyek eddig csak spekulativ alapon voltak
kozelithetok. Kifejlesztettek egy specialis szoftvert, amely MASS-KINETICS neven az
internetrdl is hozzaférhetd, és ma mar széles korben hasznaljak. A kutatdcsoport nemzetkozi
hirnévre tett szert a tomegspektrometrids reakciok energetikai  viszonyainak
feltérképezéseben.

Az elméleti munkak mellett az Osztalyon szertedgazo és sikeres alkalmazott kutatasi
tevekenység is folyik. A méréseket kisebb részben a VG-ZAB-SEQ késziiléken, elsdsorban
viszont az 1995-ben vaséarolt Bruker BIFLEX és az 1997-ben beszerzett PE-SCIEX API-2000
tipusi MALDI-TOF, illetve HPLC-MS késziléken végzik.

Az elmult évtizedben szadmos szerves vegyllet, foszfor- és fluorszarmazékok,
fémorganikus vegyiiletcsaladok, tovabba biomolekuldk (peptidek, oligoszacharidok,
oligonukleotidok) szerkezetét hataroztak meg. Kozremiikodtek gyogyszerek hatdanyagainak,
tisztasdganak vizsgalatiban, a mindségbiztositas uj modszereinek kidolgozasaban, gyartasi
problémak megoldasaban, farmakokinetikai mérésekben, bioekvivalencia meghatarozasok-
ban, Uj orvosi diagnosztikai lehetéségek kidolgozéasdban, valamint a metabolizmus- és a
proteinkutatasban is.

Az egri Boraszati Kutatdintézettel tobb eredeti eljarast dolgoztak ki a magyar borok
aromaanyagainak azonositasara. A Magyar Nemzeti Muzeummal és a Palermoi Egyetemmel
egylttmikodésben foglalkoztak muzealis viasztargyaknak, festékek kotéanyagainak és
enyveknek tomegspektrometrias vizsgalataval.

Az elmult évek egyik legsikeresebb egylittmikddését hozta a Heim Pal
Gyermekkorhazzal, valamint az Orszagos Onkoldgiai Intézettel kdzdsen vegzett munka.
Ennek eredményeképpen megkezdték a vilagszerte egyre szelesebb korben alkalmazott, de
hazankban még nem rendszeresitett, az Ujszilottkori  anyagcsererendellenessegek
diagnosztizalaséra iranyuld sziirdvizsgalatokat. A célzott vizsgalatok elsdsorban az aminosav-
anyagcsere (elsédlegesen kiilonb6z6 organikus acidémiak), illetve a mitokondrialis
zsirsavoxidacid zavarainak diagnosztikdjara iranyulnak. Ezek mintegy husz kiilonb6zo
rendellenesseg (igy pl. fenilketondria, carnitinhiany, propionsav acidémia, hiperprolinémia,
citrullinémia) kimutatasara alkalmasak. A kidolgozas alatt &ll6 0 vizsgalati modszer rutin
eljarast kinal az epesav- és a nukleozid-anyagcsere zavarainak, valamint egyes
majrendellenességeknek a diagnosztizalasara is. Az Orszagos Onkoldgiai Intézettel kbzdsen
Uj kutatasokat kezdtek az onkomarker glikoproteinek azonositasara, Uj rakdiagnosztikai
lehetdségek kialakitasara.

Hazai viszonyaink kozott meghataroz6 jelentéségli, hogy a kutatdcsoport tobb
évtizede folyamatosan magas szintli tomegspektrometrias hatteret ¢és tovabbképzési
lehet6séget biztosit mind az egyetemi oktatds, mind az iparvallalatok szamara. Az egyetemi
kutatasok tomegspektrométeres vizsgalati igényeit egylittmiikodések keretében elégitik ki, a
Laboratériumban hallgatéi gyakorlatokat végeznek, évente harom-négy doktorandusz és
diplomamunkas hallgat6t fogadnak.

A kutatocsoport tagjai jelenleg: Bihari Maria, Drahos L&szl6, Gomdry Agnes, Imre
Timea, Ludanyi Krisztina, Nagy Kornél, Pollreisz Ferenc, Szab6 Pal, Szab6 Rita, Sztaray
Judit és Ujszaszy Kalman. Korabban Bruck Péter, Bujtas Gyorgy, Csizér Eva, Czira Gabor,
Dobo6 Andras, Hegediis Laszloné, Liptak Miklés, Lovasz Csaba, Mak Marianna, Schlosser
Gitta, Szilagyi Zoltan, Takats Zoltan is részt vett a kutatbmunkaban.
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Elektronspin-rezonancia spektroszkdpiai kutatasok

Az ESR (elektronspin-rezonancia) spektroszkopiai laboratérium (kordbban a
Makromolekularis kémiai osztdly Gyokkémiai csoportja) kezdetben Mohos Béla, majd
Rockenbauer Antal iranyitasaval a 60-as évek elején honositotta meg Magyarorszagon ezt a
korszer( szerkezetvizsgalati modszert. A mérési eljaras az elektronok magneses tulajdonsagan
alapul: paramagneses anyagokban a kiilsé magneses tér hatasara szétvald energianivok kozott
rezonanciaabszorpcidt lehet 1étrehozni megfeleld frekvencidju, mikrohulldamt sugarzas
segitségével. Ezzel a modszerrel kompenzalatlan elektronspinii anyagokat, példaul szabad
gyokoket és bizonyos atmenetifém-vegylileteket lehet vizsgalni, melyekben az elektronok
magnesességét nem sziinteti meg a kozottik 1évo kolcsonhatds. A modszer folyadék- és
szilardfazisu vizsgalatokra is alkalmazhatd, segitségével tanulmanyozni lehet: a péarositatlan
elektron molekulan beliili eloszlasat; a szabad gyokok képzddésének, atalakulasanak,
eltinésének sebességét; a molekulak dinamikdjat; a molekuldk kozotti magneses
kolcsonhatasokat.

A Kkutatasok eredményességét donté modon befolyasolja a rendelkezésre alld
spektrométer minésége. A 70-es, 80-as években a Laboratdériumban egy japadn gyartméanyu
JEOL spektrométer (JESME-3X) miikodott. A modern, szamitogép altal vezérelt méresekre
valo attérést sajat fejlesztésben valdsitottak meg a 90-es évek elején. Ehhez jelentds segitséget
nyujtott a BME Fizikai Intézetével kdzosen alapitott ESR-laboratorium létrehozasa is. Ez a
k6z6s laboratérium, a Fizikai Intézet Janossy Andras vezette nagyfrekvencias
laboratériumaval egyiittmiikodésben, jO hatteret nyujt a szilardtest-fizikai kutatdsoknak is.
Ezen a teriileten a magas hdmérsékleti szupravezetok és dopolt fullerének elektromos és
magneses tulajdonsagainak vizsgalataban értek el jelentdés eredményeket. Perovszkit-
szerkezetli anyagokban specidlisan rendezett oxigénstruktirakat mutattak ki, melyek fontos
szerepet jatszanak a szupravezetd allapot kialakuldsdban. Fullerének nitrogén dopoléasaval a
vezetési tulajdonsdgok valtozdsa idézhetd eld, ami alapot teremthet uj, félvezetd anyagok
kifejlesztéséhez. A miiszeres hattér tovabbfejlesztésében jelentds elérelépést hozott a 2003-
ban Uembe helyezett Bruker gyartmanyd Elexsys spektrométer, ami legfontosabb
paramétereiben vilagszinvonalon all. A miiszer nagy érzékenysége mindenekeldtt az ESR-
spektroszkdpia biologiai irdnya alkalmazésaiban biztosit Gjabb lehetdségeket.

A szabad gyokods vizsgalatok egyik fontos célja olyan mddszerek kidolgozéasa volt,
amelyek lehetévé teszik rovid élettartamii gyokok kimutatasat és azonositasat. Evekkel
korabban, miel6tt a nitrogénoxid-molekula jelentds bioldgiai szerepét felismerték volna, az
ESR-csoport vizsgalta, hogy az NOyx milyen gyokds reakciokban vehet részt, hogyan reagal
kiilonbo6z6 telitetlen szénhidrogén vegyiiletekkel. Az ujabb vizsgalatokbol az is kidertlt, hogy
az NOy reakciok a fullerének polimerizacidjat is eldidézhetik. A  biologiai
hatdsmechanizmusban fontos szerepet jatszo reaktiv oxigenspecieszek kimutatdsaban fontos
eredmenyt értek el a spincsapdazott szabad gyokok ciklodextrines kapszulazésaval. Ez a
modszer még az erdsen reduktiv biologiai kdzegekben is modot ad a gyokok megfigyelésére.
Ezek a kutatdsok az Universit¢é de Provence kutatdival egyiittmiikodésben folynak. A
biofizikaban széleskoriien alkalmazott pirrolidin-gytiriis nitroxid-vegyiletek szerkezeti és
konformacios tulajdonsagainak elemzésére, (j modszert dolgoztak ki a természetes
gyakorisagti **C atomoktdl szarmazé hiperfinom struktdra elemzésével.

Az ESR-spektrumok egyedilallé sajatsdga, hogy valamennyi atomi koélcsdnhatas
(hiperfinom struktdra) a molekula egyetlen parositatlan elektronjatdl szarmazhat. Ennek
kovetkezménye, hogy még nagyon Osszetett vonalszerkezet is jellemezheté néhany csatolasi
paraméterrel. Ez a spektroszkopiai tulajdonsag teszi lehet6vé, hogy a spektrumok
szamitogépes szimulécidja viszonylag kisszdmu fliggetlen paraméterrel megoldhat6 legyen. A
Laboratorium erre az eljarasra alapozva fejlesztett ki szdmitdgépes modszereket, amelyek

69



bonyolult mozgasok tanulmanyozasat, ill. a sok specieszbdl felépiilé spektrumok szétbontasat
teszik lehetévé. Az eljaras alkalmas arra is, hogy aminosavak, peptidek és mas, bioldgiai
fontossagu ligandumok fémekkel alkotott komplexeiben akar 15 kiilonboz6 — gyakran méas
modszerrel nem tanulmanyozhatd — specieszt is azonositani lehessen. A hagyomanyos
potenciometrikus, illetve spektrofotometrids eljardsokkal szemben az izomereket is meg lehet
kilénboztetni. A molekularis dinamika leirasara létrehozott eljarast sikeresen alkalmaztak
molekulafelismerési maddszerek kidolgozasanal. Az ESR-laboratérium altal kimunkalt
kiértékeld eljarasokat szamos kiilfoldi kutatdhely alkalmazza.

A kutatdsokban Rockenbauer Antal, Korecz Laszlo, Gyér Miklos, Arkosi Zsuzsanna
és Nagy Nora vett részt.

Elméleti kémiai és kvantumkémiai kutatasok

A kvantumkeémiai kutatasok meghonositasa az Intézetben Ladik Janos nevéhez
fiizédik. Az altala kezdeményezett munkak a kvantumkémia és az elméleti szilardtest-fizika
hatarteriileteire estek. Témaként a biopolimerek (fehérjék, DNS) szerkezetének elméleti
vizsgalatat hataroztdk meg. E fé kutatasi téman kiviil folytak azonban a szerkezet-hatés
Osszefliggések (QSAR) elméleti alapjait tisztazni kivand és a kvantumkémiai
modszerfejlesztésekhez kapcsolodd kutatasok is. Els6sorban az elektronkorrelacid
figyelembevételére szolgalo modszereket tanulmanyoztak.

Ladik Janos F. Martinoval (USA, ill. Svédorszag) kozdsen vezette le a Lowdin-féle
»extended Hartree-Fock” (EHF)-mddszer egyenleteinek egyszerisitett valtozatat. Az EHF-
modszer teljes kidolgozasat Mayer Istvan végezte el.

A csoportban a 60-as években Pethd Arpad matematikai modszerek kémiai
alkalmazésaval foglalkozott. Késébb 6 is, hasonléan Ladik Janoshoz, Németorszagban
folytatta tovabb munkajat.

A kvantumkémiai szamitasi modszerek kidolgozasaban, a QSAR-kutatasokban,
valamint a polimerek és biopolimerek, a molekuldk eés makromolekulak
elektronszerkezetének szamitasaban, a polimerek és kristalyok hatérainal kialakuld
elektronallapotok kvantumelméleti vizsgalataban Suhai Sandor, Mayer Istvan, Bicz0 Géza,
Lukovits Istvan és Kertész Miklos vett részt, akik koziil az utobbi késébb az USA-ban, Suhai
Sandor pedig Németorszdgban folytatta szakmai karrierjét. A csoporthoz a késObbiekben
Paizs Béla és Hamza Andrea csatlakozott.

A szamitogépek elterjedésével a nemzetkdzi szakmai kozvélemény figyelmébol
kiszorultak a kémiai jelenségek kvalitativ fizikai értelmezésével kapcsolatos szempontok,
pedig ezeknek vizsgalata révén érthetjilk meg a molekuldk elektronszerkezetének alapvetd
vonasait olyan fogalmak segitségével, mint pl. a hibridizacio vagy az elektronegativitas. A
Chemical Hamiltonian Approach (CHA) formalizmus keretében felirt energiaparticiobdl
kiindulva, Mayer Istvannak sikeriilt olyan kotésrend- és vegyértékindexeket definiélnia,
amelyeket nagyon kénnyen meg lehet hatarozni egy kvantumkémiai szamitas eredmenyei
alapjan, s amelyek kozvetleniil megfeleltethetok a kotésrend (multiplicitds) és az atomi
vegyérték kémiai fogalmanak. Ezeket a paramétereket (féleg a kotésrendeket) ma mar széles
korben hasznaljak kiilonboz6 kémiai kérdések elméleti targyalasanal. A CHA-modszer
sikerrel volt alkalmazhaté intermolekularis kolcsonhatasok vizsgalatara is. A kiilonb6zo
energiaparticiés modszerek az utdbbi években ismét az érdeklédés homlokterébe keriiltek. Az
elméleti kemiai kutatasok eredményei alapjan sziletett meg Mayer Istvan tollabdl a Simple
Theorems, Proofs, and Derivations in Quantum Chemistry c. konyv a Kluwer Academic /
Plenum Publishers, 2003 kiadasaban.

Az 1970-es és a 80-as években Gyarmati Istvan és Lengyel Sandor a termodinamika
hullamelméletének alkalmazasa, az elemi reakcidbk homogen Kinetikaja nemlinearis
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termodinamikai  elméletének kidolgozasa terliletén végzett nemzetkdzi szinvonald
kutatésokat.

Az elméleti kémiai kutatasok Lendvay Gydrgynek a csoporthoz valé csatlakozasaval a
kémiai reakciok kinetikdjanak és dinamikajanak elméleti vizsgalataval béviiltek. Ezek a
vizsgalatok arra hivatottak, hogy elméleti oldalrol segitsék a kémiai szerkezet és a
reakcioképesseg, konkrétan a szerkezet és a reakciosebesség kapcsolatdnak megeértését az
Osszetett kémiai folyamatok modellezése révén. A vizsgalatok olyan gyakorlati fontossagu
teruletekre is kiterjednek, mint a légkdrben és az égések soran lejatszodd gyokreakciok
kinetikdja, a tomegspektrometriaban eléforduld ionbomlasok, kis molekuldk és atomok
reakcioinak dinamikaja, valamint az er0sen gerjesztett molekulak iitkdzéses energiaatadasi
folyamatai. Az utdbbiakkal kapcsolatban megéllapitottdk, hogy a nagy rezgési energiat
hordozé molekuladk inert partnerrel iitkdzve legvaldszintibben kis energiaadagot veszitenek,
de nem elhanyagolhatd mértékben igen nagy energiaadagok atadasa is lehetséges.
Meghataroztdk az energiadtadasi valdszintiség fiiggvényalakjat, melyet utoébb kiilfoldi
kisérletek is igazoltak. A folyamatban 1év0 kutatdsok egyik legizgalmasabb problémaja annak
felderitése: milyen médon lehet szabalyozni, hogy egy molekula adott része reagéaljon.

Az elméleti kémiai csoport az elmult években tovabbi kutatokkal béviilt, és 2002-ben
Papai Imre vezetésével megalakult az Elméleti kémiai osztaly. A jelenleg mintegy 10 f6s
kutatdgarda tevékenysége tematikailag is kiszélesedett. Az U0j kutatasi terlletek kozil
megemlitendd a homogén katalitikus folyamatok kvantumkémiai modellezése, melynek
alapvetd célja a reakciok legfontosabb elemi lépéseinek azonositisa és ezen ismeretek
felhasznalasa Uj katalizatorok tervezésében. lde vonatkozoan tébb, a széndioxid kémiai
atalakitasara irdnyulé reakcido mechanizmusat is feltartak (Schubert Gabor, Papai Imre).
torténd tanulmanyozasa (Bakd Imre), mely szorosan kapcsolodik az Intézetben folyd kisérleti
folyadékszerkezeti vizsgalatokhoz. Az elmult években elméleti jellegii kutatdsok indultak a
fémfeliileteken végbemend kemiszorpcios folyamatok tanulmanyozéasara, melyekben
periodikus kvantumkeémiai és klasszikus molekuladinamikai szimulaciés modelleket egyarant
alkalmaznak (Baké Imre, Borzsak Istvan, Rozgonyi Tamas).

Az Osztaly kutatéi aktivan részt vesznek nemzetkdzi konferenciak szervezésében.
2003 janiusaban Balatonfoldvaron kerult megrendezésre a “Theory of the Dynamics of
Chemical Reactions” t¢émaju NATO Iskola, melynek f6 szervezdje Lendvay Gyodrgy volt.

Elektrondiffrakcios szerkezetkutatasok

Hargittai Istvan vezetésével 1973-t6l 1979-ig az Intézetben -elektrondiffrakcios
szerkezetkutatasok is folytak, amelyek a csoportnak az MTA Szervetlen Kémiai
Kutatélaboratoriumhoz valo keriilésével szlintek meg a KKKI-ben.

Az akkori munkakbol kiemelendék a kén-szén és a kén-nitrogén kotés korili forgasi
formaknak, ill. gytriikonformacioknak, a szilicium- és germaniumorganikus vegyuletek
konformaécios jellegzetességeinek, valamint az aluminium- és galliumsok molekulakomplexei
szerkezetének tanulmanyozasa soran szuletett kutatasi eredmények.

A kutatdsokban Hargittai Magdolna, Rozsondai Béla és Schultz Gyorgy is részt vett.
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Kémiai analitikai és kdrnyezetanalitikai kutatasok

A kromatogréfias, illetve a szerves mikro- és radioanalitikai kutatasok az Intézet
megalakulasatol kezd6dbéen a szerves- és késObb a bioorganikus kémia teriiletéhez
kapcsolodtak.

Az 1960-70-es években a radio- és a mikroanalitikai metodikai kutatdsok mikro- és
“atmoszférikus” izotdp-gazanalitikai modszerek kifejlesztésére és automatizalasara
irdnyultak. A szerves vegyuletek szén-, hidrogén- és kéntartalmanak mikroanalizisere, illetve
1, °H és *s izotoppal jelzett szerves vegyiiletek €s biologiai eredeti anyagok gazfazisu
radioaktivitdsmerésére kidolgozott eljarasok, elvi ujdonsaguk mellett, biztos méréstechnikai
héatteret nyQjtottak a bioldgiailag aktiv vegyuletek kutatdsahoz.

Az Intézetben szintetizalt szerves vegyuletek analitikai munkait hosszi éveken
keresztiil Fodor Gaborné (késébbi nevén: Boromisszané Varga Eva), Otvosné Visontay
Maria, Sarkadiné Keresztes Julia és Szilagyiné Somogyi Klara végezte.

Az 1980-as években, a korszerli folyadékszcintillacios mérdberendezések ¢és
szcintillatorok megjelenésével parhuzamosan, a folyadékszcintillaciés mintaelokészités és
annak automatizalasa ker(lt az Intézet radioanalitikai kutatasainak kozéppontjaba. A KKKI
kutatoi altal kifejlesztett és gyartott, nagyszamu, **C és/vagy *H izotdppal jelzett bioldgiai
eredetli minta radioaktivitas-mérését lehetévé tevo késziiléket (Oxiscint) tobb izotdplaborato-
rium még jelenleg is hasznalja. Ugyancsak hasznaljak mind bel-, mind kalféldon tébb
laboratériumban az élelmiszerek természetes triciumtartalmanak folyadékszcintillacios
ellenérzésére az Intézetben kifejlesztett automatikus mintaeldkészité  berendezést.
Ugyanebben az idészakban a mikroanalitikai kutatasokat az aramldoldatos nyomanalitikai
(FIA) modszerek fejlesztése valtotta fel. A kilencvenes évek elejére a csoport kutatoinak
sikeriilt megvalésitania egy Un. on-valve mintadusitasi technikat. Ennek révén 1j, egyszerii
kornyezetanalitikai eljarasokat dolgoztak Ki.

A laboratdriumot kezdetben Mlinkd Sandor, majd késébb GAacs Istvan vezette.

A kutatdsokban a kovetkezOk vettek részt: Dobis Ottoné, Payer Karoly, Szarvas Tibor,
Vargay Zoltan, Dombi Sandor.

1993-ban a Kromatogréafias csoport kivalt a Bioorganikus kémiai osztalybol és 6nallo
szervezeti egységként miikodott tovabb. Az intézeti folyadék- és gazkromatografids
szolgaltatasi feladatok ellatasa mellett a Csoport f6 kutatasi teriilete a kémiai szerkezet és a
kromatografias retencio kozotti 6sszefliggések vizsgalata volt. A késébbiekben a tématerulet
béviilt, és Gj kutatdsi irAnyok keriiltek elétérbe. Igy példaul: 1uj, nagyteljesitményii
folyadékkromatogréfias oszloptoltetek fejlesztése, elvalasztasi sajatsdgaik felderitése és
alkalmazasuk a gyogyszer-, a kornyezetvedelmi és az elelmiszeranalitikdban, tobbvaltozos
matematikai-statisztikai modszerek alkalmazasa a kromatogréfias adatértékelésben, valamint
a molekularis kdlcsdnhatadsok kromatogréafias vizsgalatanak lehetéségei.

A Laboratérium munkajat korabban Vajda Miklds, majd Valko Klara, a késébbiekben
Forgacsné Toth Eszter iranyitotta. A kutatasokban Cserhati Tibor, korabban Csarnyi Agnes,
Ganzler Katalin, Fellegvari Irén és Juvancz Zoltan is részt vett.

A kromatografiads csoport kordbbi tematikaja a 90-es években atalakult, a kutatasi
tevékenység dontéen a kornyezetvédelemhez kapcsolodott.

A Kémiai Kutatokézpont Kornyezetvédelmi és Korrdziovédelmi Laboratériumanak
akkreditalasi okiratat 2001. jalius 2-an adtak ki. A Laboratérium vezetdje Palinkas Gébor, a
Kozpont féigazgatdja (csoportvezetdje: Horvath Tibor ) volt.

A Laboratérium 2003-t6l Horvath Tibor vezetésével a Kutatokdzpont Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézetéhez tartozik.
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A Laboratérium a kovetkezd fobb tevékenységeket végzi:
e kornyezetvedelmi analitikai mérések,

gyégyszeranalitikai mérések,

analitikai mddszerfejlesztés,

analitikai mddszerek validalasa,

feluletvizsgalatok,

elektrokémiai vizsgalatok.

Legfontosabb kutatasi témaik a kovetkezok:
e (j analitikai mddszerek kidolgozasa feliiletaktiv anyagok meghatarozésara,
e () kromatografidss modszerek kidolgozédsa és alkalmazasa ndvenyvédé szerek és
maradvanyaik meghatarozasara,
e szennyezdanyagok egymas melletti kimutatasanak kidolgozasa.

Az alkalmazott analitikai mddszerek, ill. eszkdzok a kovetkezok:
e nagyteljesitményi folyadékkromatografias rendszerek (HPLC),
tomegspektrometrias detektorral felszerelt gazkromatograf (GC/MS),
C-, H-, N-, S-elemanalizis kromatografias elvalasztassal,
UV-VIS, IR-, FTIR-spektrometria,
szekvencidlis, induktiv csatolasu plazmaemisszids spektrometer (ICP-OES),
Klasszikus analitika,
ndvénytesztek,
gravimetrikus korroziés vizsgalatok:
- ipari hiitévizekben,
- belsd égésti motorok fagyallo hiitéfolyadékaiban,
- savas kozegben,
e elektrokémiai vizsgalatok:
- egyenaramu elektrokémiai vizsgalatok,
- impedancia-spektroszkopiai vizsgalatok,
o fellletvizsgalatok:
- fémfellletek pasztazo elektronmikroszkopos vizsgalata,
- fellletkémiai vizsgalatok alaguteffektuson alapulé mikroszképpal (STM),
- feliiletkémiai vizsgalatok atomier6-mikroszképpal (AFM),
e szilard minték kristalyos fazisainak elemzése rontgendiffrakcidos maodszerrel.
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5. A kutatasokat segito részlegek

Termeészetes, hogy egy kutatdintézet munkajat szamba véve, a hangsuly a kutatason, a
kutatokon van. Tudjuk azonban, hogy jo kutatdsi eredményeket csak megfeleld koriilmények
kozott lehet elérni. A KKKI, ill. megalakuldsa Ota a Kémiai Kutatokdzpont gazdasagi,
miiszaki, beruhazasi, raktari, konyvtari és a kiilonb6z6 adminisztracids teendoket ellatd
részlegei, valamint a kdzvetlenul kutatast segit6, méréseket, szintéziseket végzé technikus és
laborans munkatérsainak kivalé munkaja nélkil nem vivhatott volna ki maganak nemzetkozi
tekintélyt a tudomanyos életben.

Tudomanyos Titkarsag

A Tudomanyos Titkarsag szervezete 1975 6ta a Konyvtarbol, a Reprografiabdl, a
Nemzetkdzi kapcsolatok csoportjabol és a Tudomanyos koordinacids csoportbol all; vezetdje
jelenleg Vinkler Péter.

Koradbban a Titkarsdg koordinalta az Intézet altal gondozott kutatasi fOiranyok és
programok szertedgaz6 adminisztracios feladatait. Jelenlegi feladatai kozé tartoznak a
kovetkezOk: az MTA ¢és mas féhatdsagok részére készitendd kiilonbozé tajékoztatok,
jelentések, beszamoldk, tervek és koncepcidk Osszeallitdsa, tudomanyos rendezvények és
nemzetkozi egyiittmiitkodések szervezése, az Intézet tevékenysegét és eredményeit ismertetd
kiadvanyok szerkesztése, a publikaciok és idézetek nyilvantartasa; rendszeresen megjelenteti
az Intézeti Hiradodt (illetve jelenlegi cimén: Kutatokdzponti Kronikat), amely beszamol az
Intézet ¢életét érintd legfontosabb eseményekrol.

A Reprogréfiai (xerox, nyomda) részleg vezet6éje 1994-ig Schmidt Gabor volt, 6t
Bereyné Wootsch Katalin kdvette.

A KKKI Tudomanyos titkarsaga Nemzetkozi kapcsolatok csoportjanak vezetéje
hosszu id6n keresztiil Jakab LaszIéné volt.

Konyvtar és informatika

A Kutatokozpont Konyvtara a Kozpont létrejotte ota két részlegbdl all. Az egyik az
Izotopkutatd Intézetben, a masik a kdzponti telephelyen, a Pusztaszeri Gton talalhato. A keét
konyvtéri részleg egységes és 0sszehangolt allomanygyarapitéasi gyakorlatot folytat.

A KKKI konyvtara a tervszerii konyv- és folyoiratbeszerzéseknek koszonhetéen a 90-
es évekre az orszag egyik legjobb kémiai szakkonyvtarava valt. Pedig 1962-ben a
konyvtarban mindossze 6869 dokumentum, 3984 konyv és 2885 kotetnyi folyodirat volt
talalhat6. 1970-ben mar 20000 kotetet szamlalt az allomany, és mintegy 200 folyoiratra
fizettek eld. Ezek kozott a folyoiratok kozott azonban nagy szammal voltak hazai €s olyan
kalfoldi periodikédk, amelyek nem tartoztak a nemzetk6zi tudoméanyos informacioaramlas f6
vonulataba.

1968-ban az MTA Sztereokémiai Kutatocsoportjdnak, 1973-ban a Kémiai
Szerkezetkutatd Laboratoriumnak a konyvtari allomanyaval gyarapodott a KKKI kdnyvtara.
2003-ban az allomany mintegy 72000 kotet (a Pusztaszeri Uti telephelyen 52000, a Konkoly-
Thege Uton 20000 kétet talalhato).

A két részlegben Osszesen négy konyvtaros dolgozik. A KKKI konyvtaranak elsd
vezetdje Varga Veronika volt 1978-ig. A konyvtar 1975-t61 az Intézet Tudoméanyos
titkarsaganak szervezetébe integralodott. A konyvtar Pusztaszeri Uti részlegének vezetdje
1979-t61 Ficzere Jendné, ahol Thrig Ernéné és Pintérné Kecskés Gyorgyi mint beosztott
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konyvtarosok tevékenykednek, mig korabban Bakos Eva és Schlitter Erzsébet dolgoztak ott
hosszU ideig. A Konkoly-Thege uti konyvtar vezet6je (1996-t61) Kis Sandorné.

A V. épllet elkésziiltéig (1978) a Kdnyvtar az igazgatosagi épuletben volt elhelyezve
igen sziikos koriilmények kozott. Az 10 épiiletben egy 606 mz-nyi hasznos alaptertileti,
korszerti, tagas, szabadpolcos elrendezésti konyvtarat 1étesitettek, amelyhez a pincében egy
nagyszamu konyv és folyoirat elhelyezésére alkalmas raktarhelyiség is tartozik.

A KKKI, ill. a Kémiai Kutatokdzpont mindenkori vezetdi, szem el6tt tartva a
kutatasokhoz sziikséges szakirodalmi informaci6 elsddleges fontossagat, a legnehezebb
pénzlgyi korilmények kozott is igyekeztek a Konyvtar szinvonalat megérizni, s6t emelni. A
Konyvtar folydiratbeszerzesekre forditott kiadasainak a KKKI, ill. a Kozpont MTA-
koltségvetesi thmogatasahoz viszonyitott ardnya mintegy 5-7 %, ami az MTA-intézetek kdzott
az egyik legmagasabb.

A konyvtar mindig is szamottevé mértékli konyvtarkozi kolesonzést bonyolitott le.
2003-ban pl. mintegy 1280 dokumentumrol kért és 1756 dokumentumrdl kiildott méasolatot.

Az utébbi tiz évben a beszerzett konyvek bibliografiai adatait a konyvtar a mindkét
részlegben mitkodd integralt szamitdogépes rendszerben (TINLIB) rogziti, amely lehetové
teszi a katalogus egy feliileten torténd megjelenitését, igy az adatok az Interneten keresztiil is
hozzatérhetové valtak.

Annak ellenére, hogy a tudomanyos folyodiratok ara évrdl-évre jelentés mértékben nd,
2004-ben 178 periodikara — amelyek kozott 143 kulfoldi folydirat — fizettek eld.
Elektronikusan is lehetséges a folydiratcikkek teljes szoveggel torténd elérése tovabbi
tobbszaz periodikara vonatkozoan pl. a Springer-adatbazis segitségevel. Internet-kapcsolat
révén a Kozpont kutatoéi elérhetik a Beilstein's CrossFire adatbézist, ami elsdsorban a
szintetikus szerves keémikusok szaméara elengedhetetlen fontossagu. Hasonldképpen
hozzajutnak a Web of Science révén a Science Citation Index adattaraihoz is. Az Amerikai
Kémiai Tarsasag kiadasaban megjelend 22 folyodirat, koztiikk az illetdé szakteriiletek legjobb
folyoiratai (igy pl. Journal of Organic Chemistry, Analytical Chemistry, Biochemistry,
Journal of Physical Chemistry, Inorganic Chemistry, Chemical Reviews stb.) olvashatdk
Interneten a konyvtarban, s nem csak a friss cikkek, hanem a folyodirat megjelenésétdl kezdve
az archiv anyagok is. A Science Direct elérése révén az Elsevier-kiadasu folyoiratok is
olvashatok.

A konyvtarban a kémikusok legfontosabb referalé folyoiratdnak, a Chemical
Abstracts-nek nemcsak a papirpéldanyai, de a 12., 13. és a 14. Collective Index-e (az 1987-
2001 kozotti kivonatokkal) CD-n is rendelkezésre all. Hasonloképpen a 2002-2004. évek
referatumai is.

A Kutatokdzpontnak a Hungarnet hal6zathoz val6 gyors (1 Gb) csatlakozasa 1998-ban
épult ki. Jelentsen korszeriisodott a belsé szamitogépes halozat, 1étrejott az Intranet, amely a
gyors, belso tajékoztatast segiti.

A Kutatokozpontban miikddik a Cambridge Krisztallografiai Adattar (CSD-system)
Magyar Nemzeti Alk6zpontja.

Megemlitendd, hogy az MTA Kémiai Kutatokézpontban, a Tudomanyos Titkarsag
keretében jott létre 2000-ben az MTA Tudoméanyos Publikaciés Adattara. Az Adattar
csoportvezetdje Bironé Vasvari Lilian. Jelenleg, 2004-ben az Adattar az MTA kutatointézetei
¢s az egyetemeken 1évé tamogatott tanszéki kutatocsoportok 1992-t61 2003-ig publikalt
tudomanyos és ismeretterjeszté kdzleményeinek bibliografiai leirasat, a PhD, ill. az MTA Dr.
értekezéseket, tovabbd a kozleményekre érkezett hivatkozasokat (ez utobbiakat 2002-ig)
tartalmazza. A publikécidk adataihoz az Internet révén barki hozzaférhet, mig az idézeteket
csak az MTA kutatoi olvashatjak. Az idézetek kdzott nemcsak a Web of Science-ben (tehat
Science Citation Index-ben), hanem a kutatok altal talalt, ott nem szerepld folyodiratokban,
valamint kényvekben, egyéb helyeken 1évé hivatkozasok is szerepelnek. Az Adattar nemcsak
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a tudomanyos informécidellatast segiti, de a kutatdk, az intézetek vagy az Akadémia részére
publikacios jegyzékek, statisztikak készitésével a kutatasiranyitas szdmara is hasznos adatokat
nyujt.

Gazdaségi osztalyok

Az Intézet gazdasagi részlegének végleges kialakitisara 1962-ben ker(lt sor, amikor
az Intézet gazdasagi vezetGjévé Kerekes Karolyt nevezték ki, aki ezt a feladatat 1995.
december 31-ig, nyugdijba vonulasaig latta el.
A gazdasagi szervezetet harom 6nallo osztaly alkotta:
e Pénzligyi és szamviteli osztaly,
e Beruhazasi és anyagellatasi osztaly,
e Uzemeltetési osztaly.

A Pénziigyi és szamviteli osztaly elsé vezetéje Nemes Miklos volt, aki a 60-as évek
masodik feleben munkavegzes kozben tragikus kortlmények kozott elhunyt. Utdda Kenézy
Mikl6s, majd Nasztanovics Ferencné lett, akinek nyugdijba menetelét kdvetéen (1986-ban)
Czakoné Tésér Maria, majd 1996-ban Gedsel Maria lett a pénziigyi osztalyvezetd. Az
Osztaly feladata az Intézet pénziigyi, szamviteli és munkaligyi feladatainak ellatasa volt,
beleértve a szemelyi jovedelemadd és a TB-lgyintézést, valamint az utdkalkulaciot is,
tovabb4 a targyi eszkdzok és anyagok analitikus nyilvantartasat.

Megemlitendd, hogy a Pénziigyi €s szamviteli osztaly feladatait kivaldan latta el, amit
bizonyit az is, hogy az Akadémia revizorai a kétévenként tartott ellendrzések alkalmaval
mindig elismeréssel szdltak és szolnak ma is az Osztaly munkajaral.

A Beruhazasi és anyagellatasi osztaly els6 vezet6je Katona Péter volt, 6t Kenézy
Miklos és Markus LaszI6 kovette. Ezt a feladatkort a 80-as evek masodik feleben Molecz
Istvan vette at. A 90-es évek masodik felét6l kezdédéen Kiss Istvan vezeti az Osztélyt. Az
Osztaly feladata miiszerek, anyagok beszerzése, az ezzel kapcsolatos iigyintézések, a
vegyszerraktar, a miiszaki anyagraktar ¢és az altalanos anyagraktarak miikodtetese.

Az Uzemeltetési osztaly elsé vezetSje 1983-ig Nagy Rezsé volt. Ot Berey Janos
kovette. Ezutan az Osztaly feladatait részben a Beruhazasi és anyagellatasi osztaly, részben
pedig a Miiszaki osztaly vette at. Az Osztaly feladata a gondnoki teenddk ellatasa volt.

A Munkatigyi csoport vezetdje hosszi éveken keresztiil Bandy Janosné volt.

1996. januar 1-jei hatallyal nevezte ki az Intézet féigazgatdja Benussi Silvio Antoniot
az Intézet jelenlegi gazdasagi igazgatojat. Vezetése alatt sokat fejlodott a gazdasagi-pénziigyi
adatok szamitastechnikai informéacids rendszere.

Az Intézet gazdalkodasat a 60-as évek elejéig kozponti gazdalkodasi rend hatarozta
meg, ami annyit jelentett, hogy a pénziigyi kereteket nem bontottak le az egyes szervezeti
egységekre, hanem kozpontilag kezelték. Késdbb az egyes osztalyok szamdra egységesen
dologi koltségkeretet allapitottak meg.

A T70-es évek kozepétdl latni lehetett, hogy az Intézet kizardlag a kdzponti
koltségvetésbdl mar nem tudja fenntartani magat. Az Igazgatosag ezért 1977-ben egy un.
Miikddési Bizottsagot hozott létre Otvos LaszI6 igazgatOhelyettes vezetésével, aminek a
feladata egy teljesen uj finanszirozasi rendszer kidolgozasa volt. Az (j finanszirozasi rendszer
Iényege az volt, hogy a tudomanyos részlegeket sajat bevételek novelésére 6sztonozze, de
ugy, hogy ezzel parhuzamosan biztositsa a megfelel6 szinvonalt és mennyiségii tudomanyos
eredmeny publikalasat is. Mindez Ugy valosulhatott meg, hogy nemcsak a dologi kereteket
osztottdk szét az osztalyok kozott, hanem 5% tartalék képzése mellett, az Intézet teljes
koltségvetési tamogatasat. Az Intézet koltségvetési keretét az osztadlyok publikacios
teljesitményének és létszdménak ardnyaban osztottdk szét. A mindenkori koltségek
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figyelembevételével térekedtek az egyes tudomanyos részlegek bevételeinek novelésére. A
finanszirozasi rendszer hosszU ideig jol miikodott, nélkiile az Intézet nem tudta volna
pénzigyi egyensulyat megtartani, hiszen mint az a 8. fejezet 2. tablazatabol lathatd, volt olyan
idészak, amikor az MTA-koltségvetési tdmogatas az éves bevételeknek minddssze 30%-at
érte el.

Miiszaki részlegek

1955-ben P&l Andor kapta a feladatot, hogy alkalmas helyet talaljon az épitend6
Ko6zponti Kémiai Kutatdintézet szamara €s iranyitsa a KKKI beruhdzasi programjat. Késobb 6
lett a felépiilt Intézet miiszaki vezetdje. A 60-as években elsdsorban a laboratoriumok
kialakitasa, felszerelése, valamint a kutatdsokhoz szilikséges eszkozok eldallitasa volt az
elsddleges feladat.

A miszaki dolgozok kivald szaktudasa mindig nagy segitséget nyujtott a kutatasi
részlegeknek, pl. specialis mérdberendezések épitésével, kiilonleges Uvegtechnikai eljarasokat
igényld laboratoriumi eszk6zok eldallitasaval, ill. spektroszkopiai €s mas célu részegységek,
alkatrészek elkészitésével. Késobb az épiiletek allaganak, mikddoképességének fenntartasa
lett a legfontosabb feladat. Az elmult 6tven év alatt a miiszaki részlegekben sokan dolgoztak.
Itt csak néhanyuk neve emlithetd meg, akik kiilondsen hosszll id6n 4t jarultak hozza az Intézet
miszaki feladatainak megoldasahoz: Sziics Géza, villanyszerelé csoportvezetd, Visi Janos, a
karbantartok vezet6je, Pataki Jozsef, az iivegtechnika vezetéje, Szombati Janos,
miuhelyvezetd.

Megemlitendd, hogy a miiszerész ¢és a lakatosmithely, tovabba a viz- és a
villanyszereld, ill. a karbantarto részlegek létszama a 70-es, 80-as években 35-40 f6 volt, mig
jelenleg minddssze 26 6 latja el a jelentds részben megvaltozott feladatokat.

A Miszaki osztaly vezetését Pal Andor nyugdijba vonulasa utan Magyar Jozsef vette
at; jelenleg Kiss Zoltan latja el ezt a feladatot.

Személyzeti Ugyek
Az Intézet Személyzeti osztalyanak vezetését, ill. humanpolitikai feladatait tébb éven

keresztul Fekete Bélané, majd Kiraly Janos, 6t kovetéen pedig Kéri Imréné latta, illetve latja
el.
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6. Az Intézet részvetele a kutatok tovabbképzésében és a felséoktatasban

Az MTA Kkutatéintézeteinek alapvetd feladata: nemzetkdzi szinvonald tudomanyos
kutatasok végzése. Az Intézet vezet6i azonban mindig is hangstlyoztak a felsoktatasban és a post
gradudlis képzésben vald részvétel szilkségesseget.

A KKKI vezeté kutatdi koziil tobben is érkeztek a Szegedi Tudomanyegyetem Kivalo
iskolaibol: a nemzetkozi hirli Szabd Zoltdn professzor altal vezetett Szervetlen és Analitikai
Kémiai Tanszékrdl, valamint a Fodor Gabor professzor altal iranyitott Szerves Kémiai Intézetbol.
Erds hatast gyakoroltak a KKKI-ba keriilt tanitvanyaikra Csiirds Zoltan, Schay Géza és Zemplén
Géza a Budapesti Miiszaki Egyetem, tovabba Bruckner Gy6z6, Gerecs Arpad, Erdey-Gruz Tibor,
Lengyel Béla, Buzagh Aladar és Miller Sandor az E6tvos Lorand Tudoméanyegyetem nemzetkozi
hirnevii professzorai is, akik kozil tébben tagjai voltak az Inézet Tudomanyos Testileteinek az
50-es, 60-as, 70-es években. Az Intézetben dolgozd tanitvanyok igyekeztek, hogy szoros
kapcsolatokat épitsenek ki az alma mater-rel.

A kutatoi utanpotlés biztositdsanak érdekében a KKKI 1971-ben az els6k kozott vezette
be azt a “disszertans rendszert”, amely a végzett diplomasok felvételét szigora felvételi vizsgahoz
kototte, és folyamatos szakmai, tovabba nyelvi tovabbképzést irt eld. A disszertansok
eredményeikrdl, munkajukrdl évente beszdmoltak az lgazgatosagnak. Ez a rendszer csak az 1980-
as ¢évek elejéig miikodott, mivel a tovabbiakban mar nem volt elegendd pénz 0j allasok
létesitésére.

A 80-as évektdl kezdve az Intézet egyre tobb és tobb kutatdja vezetett f6 €és specialis
kollégiumokat, laboratériumi gyakorlatokat az egyetemeken, kutatoi részt vettek a BME mérnok-
tovabbképzési programjaiban. Nétt a diplomamunkat készitd egyetemi hallgatok szama is az
Intézetben. ElsGésorban a Budapesti Miiszaki Egyetemmel, valamint az ELTE-vel jottek létre
szoros kapcsolatok, amelyeket mar 1976-ban szerzodéssel intezményesitettek. Szdmos kozos
publikacio (évente mintegy 30-50) mutatja ma is, hogy nemcsak az oktatas, de a kutatas teriletén
is eredmeényes az egylttmikodés. Az 1990-es evek kdzepén az Intézet megujitotta szerzodéseit a
BME-vel és az ELTE-vel, ezaltal intézményesitette egyiittmiikodéseit az oktatdbmunka, a
doktoranduszkepzés és a kutatas terliletén. Az Intézet tobb kutatoja tagja lett az egyetemek doktori
tanacsainak.

Az Intézet a BME-vel és az ELTE-vel 6t kz0s kutatolaboratoriumot hozott Iétre. Ezek a
fizikai kémia, a mlianyagkémia, az ESR-kutatdsok €s a neurokémia teriiletén miikodnek. lgen
eredményesek voltak a Veszprémi Vegyipari Egyetemmel létrehozott kapcsolatok is mind az
oktatés, mind a kz0s kutatasok tertiletén. Az Intézet kutatoi kdzil szamosan (altalaban 30-40 £6)
oktattak és oktatnak egyetemeken. Tobben koziiliik felsdoktatasi intézmények habilitalt doktorai.
Az MTA fiatal kutat6i programjanak és sajat anyagi aldozatoknak koszonhet6en az 1990-es évek
végétol az Intézetben évente atlagban 40 PhD-6sztondijas dolgozott. 1997-t61 kezd6édben inditotta
el az Intézet post doc programjat, amely évente 5-6 tehetséges fiatal kutatonak biztositott tovabbi
lehetdségeket a tudomanyos palyan. Mindezekre jelentds 0sszegeket forditottak.

Az Intézet eredményes iskolateremté munkajat bizonyitja, hogy pl. a Borsodi Vegyi
Kombinat, tovabba az EGIS Gyogyszergyar Rt. kutatasi igazgatGja, a Béres Rt. és az MTA
Novényvédelmi Kutatointézet igazgatdja, valamint szamos vallalat vezet6 szakembere korabban a
KKKI-ben dolgozott. De nemcsak hazank, hanem az USA és Németorszag tobb egyetemének
professzorai, vallalatainak vezetd kutat6i koziil is tobben kordbban az Intézetben sajatitottak el a
szakma alapjait.

A Kutatokozpont fiatal kutatdinak éves seregszemléje, a Kalman Erika kezdeményezésére
létrehozott DOKI SULI rendezvénye, amelyen a doktori (PhD) képzésben résztvevok szamolnak
be kutatasaikrol. Az esemény jol segiti a fiataloknak a Kozpont életébe torténd beilleszkedését, az
el6adoéi rutin megszerzését, egymas munkajanak megismerését s igy a szakmai kooperaciok
kialakulasat.
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7. Az Intézet nemzetkdzi kapcsolatai

A tudomanyos kutatas — kiveve a hadiipari munkakat — nemzetkézi. Ennek ellenére az
50-es években — ismert okok miatt — az Intézetnek csupan a Szovjetunioval €s a kelet-europai
orszagokkal lehettek rendszeres tudomanyos kapcsolatai. Tobb kutatd, akik a Szovjetunidban
jartak egyetemre vagy ott készitették kandidatusi disszertaciojukat, kerilt az 6tvenes évek
végén a KKKI-ba. 1956 eseményei a KKKI-t is megraztdk. Az Intézet tobb jeles kutatoja
kiilfoldre tavozott és ott folytatta palyafutasat. igy pl. a szerves kémiai kutatdsokért felelds
igazgatohelyettes, kés6bbi kémiai Nobel-dijas Olah Gyoérgy, valamint Pavlath Attila, akit
2000-ben az American Chemical Society elndkeévé valasztottak. Mindketten az MTA tiszteleti
tagjai.

A 60-as években kezdett kiépllni az egyittmikddes a nyugati orszagokkal. Toébben
toltottek Osztondijasként hosszabb id6t az USA, Anglia, valamint a Német SzOvetségi
Koztarsasag egyetemein. Az Intézet vallalati szerzodéses arbevételekbdl erdteljesen tamogatta
a nemzetkodzi konferenciakon vald részveételt. Mindezeknek kdszonhetéen a tudomanyos
kapcsolatok a 60-as évek végétdl rohamosan boviiltek. A kutatasi egyiittmitkodések mind a
kelet-eur6pai, mind a nyugati intézetekkel egyarant intenzivek voltak. A hetvenes évek
kozepétdl pl. az Intézetben miikodott a szocialista orszagok oxidacios folyamatok vizsgalatara
1étesitett bazislaboratoriuma Gal Dezs6 vezetésével. Szamos tudomanyos kdzlemény kerlt ki
err6l a kutatohelyrdl, amely a tudomanyos kapcsolatok kiépitésének es folytatasanak akkor
egyik legjobb lehetdsége volt. Sok kdzds publikécidt eredményeztek a gyakori kdlcsonds
tanulmanyutak révén megvalosulo, szocialista orszagok (Szovjetunio, Csehszlovakia,
Lengyelorszag, Bulgaria, NDK, Romania) akadémiai kozotti egytittmiikddések is.

Az Intézet kivalo nemzetkdzi kapcsolatainak is kdszénhette, hogy a 80-as, 90-es évek
gazdasagilag igen nehéz idejét tudomanyos Kkutatdsai nemzetkdzi szinvonalanak
megorzesével, sét bizonyos foku emelésével vészelhette at.

Az Intézet igazgatdsdga mindig is nagy sulyt helyezett arra, hogy kutat6i az orszagot
megfeleléen képviseljék a kiilonb6zé nemzetkdzi tudomanyos forumokon. Szamos
nemzetkozi szervezetben toltenek be vezetd poziciokat az Intézet munkatarsai. Igy pl. a
kovetkezOkben: International Society of Electrochemistry; International Committee on
Natural Zeolites; European Molecular Liquide Society; International Society for the Study of
Xenobiotics; IUPAC Commission on Chemical Kinetics; IUPAC Task Group on Selected
Free Radicals and Critical Intermediates; European Society for Photobiology; European
Federation of Corrosion; European Society for Mass Spectrometry; Combustion Institute;
POLYCHAR World Forum on Polymer Application and Theory; International Union of
Crystallography; International Society of Heterocyclic Chemistry; International Corrosion
Council; International Geothermal Association; European Federation of Catalysis Societies;
tobb mas IUPAC és COST Bizottsdg stb. Jelenleg nemzetkézi tudomanyos tarsasag
vezetOségének tagja, ill. tisztségviseldje 14 kutatd, akik dsszesen 24 tisztséget toltenek be.

A 80-as évektdl kezdédéen a KKKI kutatdéi mintegy 50-60 egyiittmiikddési téman
dolgoztak kulfoldi kollégékkal kozdsen. Szadmos kozdsen megjelentetett publikéciot
eredményeztek példaul az oldatszerkezetkutatas teriiletén a mainz-i Max Planck Intézettel
(Németorszag), a Kaliforniai Egyetemmel (USA) és japan kutatokkal, a makromolekuldris
kémiaban az Akroni Egyetemmel (USA); a spektroszkdpia teriiletén a Rudjer Boscovic¢
Intézettel (Z&grdb, Horvéatorszag), a Bolgadr Tudomanyos Akadémia Szerves Kémiali
Intézetével; zeolitkutatasokban a belgiumi (Leuven) Katolikus Egyetemmel és az Edinburghi
Egyetemmel (UK); az olefinek metatézisének vizsgalata c. téméaban a  Millwaukee
Egyetemmel (USA); a kémiai szerkezetvizsgalatok és a természetes vegyliletek szintézise
témakban a CNRS Természetes Szerves Anyagok Intézetével (Gif-sur-Yvett, Franciaorszag);
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a heterociklusos vegyiletek kutatdsaban az Innsbrucki Egyetemmel (Ausztria); az elméleti
kémiaban a North Western Egyetemmel (USA); a kinetika és kataliziskutatasban a CNRS
Molekularis Anyagok Laboratériumaval (Thiais, Franciaorszag) és a Kémiai Fizikai Intézettel
(Moszkva, Oroszorszag); a fémorganikus kémiai kutatasok tertiletén a Texasi Egyetemmel
(USA); a koronaéter kutatasokban a Regensburg-i Egyetemmel; a korrézids kutatasokban és a
nanotudomanyok terlletén a belgiumi (Leuven) Katolikus Egyetemmel, a Parizsi Egyetemmel
(Franciaorszag), a Hamburgi Egyetemmel (Németorszag); az elemi és az atmoszféraban
lejatsz0d6 reakciok kutatdsdban a Lillei Tudomanyos ¢és Miszaki Egyetemmel
(Franciaorszag) folytatott egylittmiikddések.

A KKKI-nek a nemzetk6ézi tudomanyban betdltott jelent6s szerepét igazolja, hogy
0sszes kozlemenyeinek 40-60 %-a nemzetkdzi kooperécidban jelent és jelenik meg.

A tanulmanyutakra és konferenciakra térténé kiutazasok évenkénti szama (250-300)
mindig meghaladta a kutatok szamat. Erdemes megjegyezni, hogy kordbban hozzéavetdleg
ugyanennyi vendég érkezett kiilfoldrol, ami a kapcsolatok kdlcsondssegét mutatta. A 90-es
évektdl kezdddden a kelet-eurdpai orszagokbol érkezé kutatok, ill. az oda torténd utazasok
szama dramaian lecsokkent. Ezt elsGsorban a pénziigyi nehézségek okoztak. A kuilfoldi
vendégek szama jelenleg évente mintegy 150. Jellemz6 adat, hogy 1986-ban minddssze 8
fiatal kutatd dolgozott egy évet meghaladdan kilfoéldon — elsésorban az USA-ban — 1990-re
ez a sz&m 19-re nétt. Az Intézet szakmai presztizsét jellemzi, hogy szdmos kutatojat kérik fel
plenaris eldadasok tartasara nemzetkdzi konferencidkon és hivnak meg ilyen céllal
egyetemekre, intézetekbe.

A 90-es évek elejétdl az Intézet egyre gyakrabban szerepel a nemzetkdzi tudomanyos
és kutatasi alapitvanyok palyazatain. Evente mintegy 3-4 Uj, nagy, nemzetkozi projektnek
voltak résztvevéi az Intézet kutatdi (pl. a COST, PHARE, INCO-COPERNICUS, EU-4, EU-5
Framework, ACCORD stb. programokban).

E projektek jelentdségét az Intézet szempontjabol a kovetkezdkben foglalhatjuk dssze:
e korszerl, az eurdpai trendekhez illeszked6 kutatasokat inditanak el, ill. szélesitenek ki,
e ¢lénkitik és erdsitik a nemzetkdzi tudomanyos egyiittmitkodést,
e segitséglkkel az Intézet témai beépiilnek az eurdpai kutatasi térség tematikajaba,
e hozzajarulnak a fiatal kutatok szakmai fejlodéséhez,
e jelentds anyagi tdmogatast adnak a résztvevoknek.
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A kovetkezékben néhany fontosabb 1998-2002 kdzott indult nemzetkdzi projekt cime és
témafelel6sének neve olvashato:

A projekt cime Intézeti témafelelés
Center of Excellence on Biomolecular Chemistry Hajés Gyorgy
Hungarian Network of Excellent Centers on Nanosciences Kalman Erika
Threat to European maize production by the invasive quarantine pest. Western corn Jablonkai Istvan
root worm (Diabrotica virgifera virgifera): a new sustainable crop management
approach
Reversal of antibiotic resistance Hajos Gyorgy
Heparanase inhibitors against cancer metastasis Flgedi Péter
UTP and Ca*" ion homeostasis. Nucleotides as a novel class of signalling substances Kardos Julianna
in the nervous system
Calcium and NO: effects on metabolic activity and nerve cell injury in epilepsy Kardos Julianna,

Kovacs Richard

INCO strategic action on training and excellence Kardos Julianna

Metalloenzymes and chemical biomimetics. Biomimetic catalytic activation of Simandi Laszlo
dioxygen species (O,, H,0, and superoxide ion) by metalloenzymes and models

Stereochemical effects on self-assembly and switching at the nanometer scale Kalman Erika
Expanding the durability of stainless steels in water systems under microbiological Kalman Erika
corrosion conditions

Research on nanostructured coatings Kalman Erika
Carbon nanotubes for future industrial composites: theoretical potential versus Kalman Erika
immediate application (CNT-Net)

Enrichment of oxygen in lean gases for the application in block type thermal power Valyon J6zsef
units

Upgrade kit for improving treatment efficiency and capacity of new and existing Valyon J6zsef
waste water treatment systems (ZeoReactor)

O, enrichment for bio-membrane reactors for improving treatment efficiency and Valyon J6zsef

capacity of new and existing waste water treatment systems

Structure-activity relationships for reactions in the degradation of biogenic volatile Do6bé Sandor
organic compounds

Atmospheric fate of carbonyl radicals Do6bé Sandor
Reduction of tropospheric ozone formation in Europe by the employment of Dobé Sandor
alternative industrial solvents

Development and applications of theoretical models on catalysis to support the Papai Imre
design of improved catalysts

Accurate calculations of detailed reactive properties of polyatomic molecules Lendvay Gyorgy

Kiilon kiemelendd a biomolekularis kémiai tudomanyteriilet kutatoi altal benyujtott palyazat,
amelynek révén 2002-ben az Intézet Eurdpai Biomolekularis Kivalosagi Kdézpont cimet és
jelentds mértékii thmogatast nyert el. Hasonloképpen, a Nanoszerkezetii Anyagok Kutatasaban
is megkapta az Intézet az emlitett kitlintetd cimet.
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Az Intézet jelenlegi igen j6 nemzetkdzi kapcsolataira jellemzd, hogy pl. 2003-ban a

kovetkez6 nemzetkozi rendezvényeket szervezte meg, ill. vett részt a szervezésben:

e Eurocorr 2003, Budapest,

e 28. International Conference on Solution Chemistry (Debrecen) (a Debreceni
Egyetemmel kdzosen),

e Advances in Chromatography and Electrophoresis — Conferentia Chemometrica, 2003 (a
Szegedi Tudomanyegyetemmel kdzosen),

e Osztrak-Magyar Szénhidrat Konferencia (a Grazi Miiszaki Egyetemmel),

e NATO Advanced Research Workshop on the Theory of the Dynamics of Elementary
Chemical Reactions.

A Center of Excellence on Biomolecular Chemistry projekt keretében:
e Bioorganic Chemistry Meeting,

e Epilepsy Workshop,

e Modern Synthetic Methodologies in Heterocyclic Chemistry.

Megemlitendd, hogy az Intézet rendszeres szervezdje az ,,Informal Meeting of Mass
Spectroscopy” és a ,,Blue Danube Symposium on Heterocyclic Chemistry” konferenciaknak.

A legutobbi évtizedben megfigyelhetd, hogy az Intézet igyekszik egyre aktivabban
részt venni kiilfoldi székhelyli gyogyszeripari és vegyipari vallalatok fejlesztési problémainak
megoldasaban. Mind szakmai, mind pénziigyi vonatkozasokat tekintve kiillondsen jelentdsek
voltak, ill. részben még ma is ¢élnek a kovetkezdkben felsorolt vallalatokhoz f(iz6d6
kapcsolatok: Hochst AG, Fluntera AG (Németorszag), Clariant GmbH (Franciaorszag, Svajc,
Németorszag), Air Products Co. (US), W. R. Grace Co. (US), General Electric Co. (US),
DuPont Co. (US) Borealis Ltd. (Ausztria), Sigma-Aldrich Co. (UK), Shell Co. (Hollandia),
stb.

Az Intézetben dolgoz6 kutatok szakmai elismertségét jol jellemzi, hogy jelenleg 15-en
tevékenykednek 21 nemzetkdzi folyoirat szerkesztObizottsagaban, koziilik harman
szerkesztéként, ill. fészerkesztéként. (Igy pl. a kovetkezd folyoiratoknal: Heterocyclic
Communication, Arkivoc, Acta Chromatographica, Reviews in Analytical Chemistry, Journal
of Macromolecular Science — Pure and Applied Chemistry, Journal of Coordination
Chemistry, Corrosion Reviews, Vibrational Spectroscopy, Polymers & Polymer Composites,
Reaction Kinetics and Catalysis Letters, Enantiomer, European Journal of Drug Metabolism
and Pharmacokinetics, Drug Metabolism Reviews, Journal of Mass Spectrometry, Mass
Spectrometry Reviews, Photochemical & Photobiological Sciences.)

Az Intézetet az elmult 6tven év alatt szamos vilaghirii tudos, valamint tObb nemzetkozi
tudomanyos szervezet tisztségviseldje is felkereste. Koziiliik itt csak a Nobel-dijasok nevét
soroljuk fel: A. Butenandt, M. Perutz, D.C. Hodgkin, D.H.R. Barton, J. Karle, J.M. Lehn, H.
Hautpman, G. Olah, H. Kroto.

2000-ben alakult meg az MTA Kémiai Kutatokdzpont Nemzetk6zi Tudomanyos
Tanacsado Testiilete, amelynek tagjai nemzetkdzileg kiemelkedd jelentdségli tuddsok.

Elnok:

Gabor Somorjai

Professor of Chemistry, University of California, Berkeley and Program Director of
Surface Science and Catalysis in the Materials Science Division of the Lawrence
Berkeley National Laboratory
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Tagok:

Povl Krogsgaard-Larsen
Professor of Chemistry, Royal Danish School of Medicine, Denmark

Istvan Marko
Professor of Organic Chemistry, The Catholic University of Louvain, Belgium

Dr. Jule Rabo
Consultant to UOP and Union Carbide in the fields of catalysis, science and
technology, USA

Peter Stang
Professor of Organic Chemistry, University of Utah, USA

Sandor Suhai
Professor of Molecular Bioinformation and Molecular Biosciences, University of
Heidelberg, Germany

A testiilet évente Ulésezik. Az (lésszakon a Kdzpont kutatdi beszamolnak legujabb
eredményeikrdél. A testlilet a kiilonbozd, rendelkezésére bocsatott dokumentumok és a
személyes tapasztalatok alapjan értékeli az eredményeket, tovabba ajanlasokat fogalmaz meg
a kutatasi tematika sulyponti feladatainak kijeldlésere.

A KKKI - folytatva hagyomanyait, immar a Kémiai Kutatokdzpont keretében —
tovabbra is regionalis kdzpont kivan maradni a kémia tudomanyaban és szamottevo résztvevo
a nemzetkozi tudomanyos életben.

83



8. A tudomanyos kutatasok finanszirozésa és a kutatasi eredmények ipari
alkalmazasa

A KKKI alapitasakor a hangsulyt a tudoméanyos alapkutatasokra helyezték.
Nyilvanvalo, hogy az alapkutatdsok finanszirozdsa meghatarozé részben allami feladat. A
hatvanas évek kozepéig az allam szerény mértéki, de kelet-eurdpai viszonylatban elegendd
mennyiségli pénzt tudott az akadémiai kutatdsok tdmogatdsira forditani. Akkor azonban
egyértelmiivé valt, hogy a nemzetkézi szintli kutatomunkahoz ezek a forrasok nem
megfeleldek, s a koltségvetés nem képes tobb tdmogatast adni. Fokozottan jelentkezett ez a
KKKI-nél, ahol az 1j, laboratoriumi épiiletek atadasaval erdteljesen nétt a kutatok szdma. Az
1968-ban megjelent Tudomanypolitikai Iranyelvek a kutatasi eredmények gyakorlati
hasznositasat — s ezzel a vallalati forrasok nagyobb mértékii bevonasat — szorgalmaztak.

2. tblazat

Az MTA Kozponti Kémiai Kutatointézet miitkodési osszbevételei és a forrasok szazalékos
megoszlasa néhany kivalasztott évben

A bevételek szazalékos ardnya
Minisztériumi Bevételek

- MTA OTKA . Véllalati Kulfoldi "
Ev tdmogatas szerzédések ¢s OMFB szerz6dések palydzatok 0sszesen
szerz6dések (M Ft)

1954 100,0 - - - - 1,298
1959 100,0 - - - - 7,867
1964 94,2 - - 5,8 - 30,221
1975 60,1 - - 39,9 - 54,846
1981 45,6 - 4,6 49,6 - 118,445
1986 29,9 8,3 91 45,6 - 195,388
1991 36,1 9,9 3,2 50,7 - 418,116
1995 42,2 7,5 6,8 32,9 8,9 612,037
2002 55,0 5,2 14,6 15,7 1,4 1542,750

Megjegyzés: a 2002. evi adatok a Kézpont Kémiai Intézetére vonatkoznak.

A 2. tablazatbol kitlinik, hogy az Intézet a 60-as évek kdzepétdl kezdett aktivan részt
véllalni az ipar és a mezdgazdasag részére végzett K+F-tevékenységbol. Akkortdjt — a
fejlesztési alap kotelezen eldirt képzése, valamint az extenziv vegyipari fejlesztesek miatt,
viszonylag konnyen lehetett vallalati arbevételekhez jutni. Ezt a lehetséget az Intézet ki is
aknézta, ami jol nyomon kovethetd a szerzodéses megbizasok bevételeinek novekvo ardnyai
révén. A nagy gydgyszergyarakkal (EGIS, Chinoin, Richter G.) tébb évre sz0616
keretszerzOdéseket sikeriilt kotnilik, ami hosszii tavon biztos hatteret nyuGjtott. A
gyégyszergyarak kutatoival igen jé kooperaciok, kdzos kutatocsoportok alakultak ki, amelyek
eredményesen dolgoztak. Szamos Uj, magyar gyogyszerkészitmeény kidolgozasahoz jarultak
hozza a KKKI kutatéi. A vegyipar mas vallalataival (Tiszai Vegyimiivek, Borsodi Vegyi
Kombinat, Flzf61 Nitrokémia Ipartelepek, Reanal stb.) is igen hasznos szakmai
egyiittmiikddések folytak.

A 70-es 80-as evekben néhany vegyipari, gyoégyszeripari termék kidolgozasa szinte
teljes egészében a KKKI-ben tortént, részben sajat kezdeményezésii kutatasokra épitve.
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A 80-as évek végétdl igen nehézzé valt az Intézet anyagi helyzete. A véllalatok
maganositasaval a 90-es években tovabb csokkentek az ipari K+F-ben valo részvételi
lehetdségek. A kiesd bevételeket részben a 1étszam leépitésével — ami késébb az MTA
konszolidaciés programjahoz illeszkedett — részben kilfoldi vallalatoktol szerzett
megbizasok, részben pedig a hazai és kilfoldi palydzatok kihasznélasa révén igyekezett az
Intézet potolni.

A 90-es évek végétél 2002-ig a hazai (pl. Széchenyi—program) és a kulfoldi (EU)
palyazatok, valamint a koltségvetési tamogatas novekedése lehetdvé tette a kutatds miikddési
feltételeinek és az infrastrukturanak jelent6s mértéki javitasat, amit a 2. tablazatban 1évo
adatok ¢€s a 3. fejezetben olvashatdo muszerbeszerzések is alatdmasztanak.

A koltségvetési tAmogatasok csokkentése 2003-ban és 2004-ben a szépen megindult
kutatokozponti témakorszertsitési és miiszerbeszerzési torekvéseket lefékezte. Az orszagos
K+F—politika koncepciotlansaga, a koltségvetési és a palyazati tamogatasok bizonytalansaga,
a mar odaitélt koltségvetésbol torténd elvonasok, a palyazati feladatok teljesitése utan jaro
0sszegek nehézkes Kkifizetése es altaldban a finanszirozas burokratikus néhézségei a
kutatdintézetek gazdalkodasat oly nehézze teszik, hogy az a tudomanyos kutatdsok mértékét
csokkenti, szinvonalat rontja. A stratégiai tudomanyos kutatasokat végz6 természettudomanyi
MTA-intézetek alapellatdsanak (beleértve a bérek és jarulékaik, tovabba a rezsikoltségek
kifizetését) a teljes intézeti koltségvetés 75-80%-at kellene elérnie ahhoz, hogy feladataikat
megfeleléen ellathassak. Ennek a részhanyadnak az odaitélését pedig hosszu tévra is
biztositani kellene.

Az Intézet a 70-es és a 80-as években evente mintegy 10-20 sajat tulajdonu
szabadalmat jelentett be Magyarorszagon. Ez a szam fokozatosan csokkent a 90-es években.
Jelenleg csupan 1-2 bejelentés sziletik évente. A csokkenés oka részben az, hogy kevesebb a
vallalati szerzddés, részben a megbizok ragaszkodésa a szerzddéses kutatasok eredményeként
1étrej6vo szellemi tulajdon kizarélagos birtoklasahoz.

A KKKI-ben 1étrehozott szellemi termékek jelentds hasznot eredményeztek mind az
iparban, mind a mezdgazdasagban. Pé¢ldaként csak néhany eredményt emlitiink meg.

Termékeloallitas

e Novényvéddszer-antidotumok kidolgozasa
A kukorica novényvédelmében kivaloan hasznosithatd, a megfeleld gyomirtdo szer
antidotumaként hat6, MG-191 szamu vegyllet szabadalmat a MONSANTO Co. (USA)
vasarolta meg.

e Zeoflocc szennyviztisztito eljaras
A zeolittartalmu koézetekbol nyert toltettel mitkodd, szennyvizek tisztitasara kidolgozott
ZEOFLOCC eljarast Ausztriaban, Svajcban, Svédorszagban, Németorszagban és
Ausztralidban is alkalmazzak.

e Gazolajok katalitikus paraffinmentesitésére szolgalé eljaras és motorhajté anyagok
eloallitasahoz sziikséges katalizatoradalékok kidolgozasa
Zeolitok katalitikus hatasanak vizsgalati eredmenyeire épitve, sikertilt megoldaniuk az
alacsony dermedéspontl gdzolajok kedvezd hozammal torténd eldallitasat.
A MOL Rt.-n¢él egy 300000 t/év teljesitményli tizemben 1993 6ta folyamatosan gyartjak a
kutatocsoport &ltal kidolgozott krakk-katalizator adalékok segitségével nyerhet6
termekeket.
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Korrozios inhibitorok eléallitasa

A vegyiletek elektronszerkezete és korrdzios inhibitor képessege kozotti kapcsolatok
feltarasara iranyuld kutatdsaik korabban olyan vizkezeldszerek kifejlesztésére vezettek,
amelyek hatékonyan meggatoljak ipari hiit6- és flitévizkorok korrdzios folyamatait.
Ujabban a biokorrozi6 megakadalyozéasara és a termalvizek hasznositasat (gyogyaszat,
flités, szaritas) gatlo korrdzids problémak megoldasara dolgoztak ki kezelési eljarasokat az
Intézet kutatdi. A terméket a Chemobil Kft. forgalmazza mintegy 20 hazai és néhany
kalfoldi vallalat részére.

Az alkalmazéshoz szlikséges vizanalitikai eljardsokat az Intézet fejlesztette ki és végzi
jelenleg is.

Herpesvirus-ellenes kendcskészitmény kidolgozadsa

A HEVIZOS markanevii, Herpesvirus elleni kenécskészitményt a nukleozidok szerkezete
és fizioldgiai hatdsa kozotti osszefliggések feltardsa eredményeként dolgoztak ki az
Intézet kutatoi. A készitmény hatoanyagat az Intézet résztulajdondban 1évé ERCOM Kft.
gyartja, a gyogyszert a Biogal Gyogyszergyar Rt. forgalmazza 1986 oOta mind
Magyarorszagon, mind kulféldon.

FERROCOMP markanevii, vérszegénység elleni, gyogyhatasu készitmény kidolgozasa
Termeészetes hordozohoz (pektinhez) kotve tartalmazza a vasat és az ennek
hasznosulasahoz sziikséges mikroelemeket, vitaminokat. Alkalmazéasanak nincsenek
mellékhatasai. A készitmény forgalmazasahoz sziikséges analitikai méréseket az Intézet
VEegzi.

A tablettat az In Vitro Kft. forgalmazza 1996 ota.

Szolgéltatasok

Gydgyszerek, gyogyszerjeloltek kémiai  szerkezetvizsgalata és farmako-biokémiai
hatasvizsgalata

A KKKI nagymiiszeres kutatdocsoportjai szdmos, a gyogyszerfejlesztésben jelentds
molekula szerkezetét vizsgaltdk és vizsgaljak rendszeresen a hazai gyogyszergyarak
(EGIS, Chinoin, Richter, Biogal) részére. Az anyagok farmako-biokémiai hatésat,
hatasmechanizmusat a MediChem NKFP-keretében tanulményozzak. Ezek a munkak
jelentdsen eldsegitik az Gj gyogyszermolekulak piacra keriilését. A 70-es 80-as években a
magyar gyogyszervallalatok altal forgalomba hozott U0j hatéanyagok csaknem
mindegyikének kidolgozasaban részt vettek az Intézet kutatdi.

Vizanalitikai vizsgalatok

1998-ban az Intézet egy komplex kdrnyezetvédelmi és korrozidvedelmi laboratoriumot
hozott létre, amelyet 2001-ben akkreditaltak. Az akkreditalt laboratérium rendszeresen
végez analiziseket kiilonb6z0 hazai iparvallalatok részére.

Az emlitett, ill. tovabbi megvaldsitott szabadalmak, know-how-k révén eléallitott

termékek becsilt forgalma éves szinten atlagosan mintegy 1,5 milliard Ft. Az Intézet a
kutatasi szerz6dések keretében kidolgozott és a vallalatok altal bejelentett szellemi tulajdon
vedelme ald tartozd termékek, eljarasok létrehozatalaban is fontos szerepet jatszik, bar ez

jelenleg mar csak 1-2 szabadalmat jelent évente.
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9. Az Intézet kutatasi tevekenysegének értékelése

Az MTA KKKI igazgatésaganak szervezetiranyitasi politikaja mindig is a
tudomanyos értékeknek igyekezett prioritast adni. Ezt szolgalta az 1977-ben bevezetett
Intézeti Mitkddési Rend is. Az emlitett iranyitasi rendszernek legfontosabb kezdeményezése
az volt, hogy a tudoményos szervezeti egységeket a kutatasok eredményeit felmutatd
publikaciok szamanak, a megjelenés helyének, valamint a kdzlemények visszhangjanak (az
idézeteknek) a figyelembevételével értékelje, és az akadémiai tamogatés egy jelentds részét az
emlitettek alapjan ossza szét. A tdmogatasi rendszer szamos valtoztatdson ment keresztil, igy
pl. a 90-es években a tudomanyos mindsitések szamanak is fontos szerepe lett. A Miikodési
Rendnek is kdszonhetd, hogy a kutatok publikécios stratégidja jelentés mértékben javult az
évek folyaman. Ez azt jelenti, hogy eredményeiket egyre tobben az illetd szakteriilet legjobb
folyoirataiban igyekeznek megjelentetni. 2002-ben vildgossa valt, hogy a gazdasagi helyzet
romlasa, a Kutatokdzpont szervezeti atalakitasa, 01j csoportok létrejotte miatt a Milkodési
Rend eredeti formajaban mar nem érvényesithetd. A publikéaciokrdl és az idézetekrdl azonban
tovabbra is kimutatds készil osztadlyonkent, amit az igazgatdésag az éves beszamoltatasok
alkalméval értékel.

A tudomanyos kutatas informacioel6allito tevekenység. A természettudomanyi
informaciok mintegy 70-80 %-ban folyoiratcikkekben jelennek meg, az informécidk kisebb
hanyadat konyvfejezetekben, konferenciakiadvanyokban, konyvekben hozzak nyilvanossagra.

Az Intézet mindig kiemelten, fontossaganak megfeleléen kezelte a publikalas iigyét. A
3. tablazat csak olyan tudomanyos kodzleményeket tartalmaz, amelyeket lektoraltak, és
amelyeket tudoményos kiadassal foglalkozd, ismert kiadd jelentetett meg. Nem szerepelnek
az adatok kozott tehat a konferenciaeldadasok rovid Osszefoglaloi s a nem kifejezetten
tudomanyos miivek. Az Intézetben Publikacids Bizottsag miikddik, amely kétséges esetekben
dont a dokumentumnak az adattarba valé felvételérol.

A KKKI tudomanyos eredményeinek 87-90 %-a folydiratokban kapott nyilvanossagot
(lasd a 3. tablazatot). Kordbban a cikkek 66-80 %-a, 1982-t61 viszont 80-92 %-a idegen
nyelven jelenik meg. Az idegen nyelvii cikkek jelentds részét (50-80 %-at) az Acta Chimica
Hungarica-ban kdzolték 1982. elétt. Ennek oka az volt, hogy az Akadémia a magyar kiadasu
(bar angol nyelvili) folyoiratokban vald kozlést erdteljesen szorgalmazta. Késébb ez a
részesedes alig néhany szadzaléknyira esett vissza. A 90-es évektél a szakmailag
legjelentésebbnek szamito folydiratok (amelyeket a Science Citation Index is referél) a KKKI
cikkeit publikalo periodikdknak mintegy 85-90 %-at teszik ki. A szakmai nyelv dpolasa, a
tudomany Ujabb eredményeihez vald széles korii hozzajutas lehetdsége sziikségessé teszi
azonban a magyar nyelven térténé publikalast is.

A tudomanyos informaciétermelés produktivitasat az 6sszes publikéacid kutatdnkénti
szaméaval mérhetjiik. Ez az adat a kezdeti néhany éves felfut6 iddszakot kdvetéen 1,20-1,60
kozott ingadozik, ami igen kedvez6, kiilondsen ha figyelembe vessziik, hogy az 0sszes kutato
szdma: 100-200 kozotti volt.

Megjegyzendd, hogy az Intézet kutatéi szamos tudoményos ismeretterjesztd
publikaciot jelentettek meg a Természet Vilaga, az Elet és Tudomany és a Magyar Tudomany
c. kiadvanyokban.
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3. tablazat

Az MTA Kdzponti Kémiai Kutatointézetében sziiletett tudomanyos publikacidk szama
néhany kivalasztott évben

Osszes Folyoiratcikkek Konyvek, Osszes
tudomanyos Folyoiratcikkek idegen magyar konyvfejezetek, Kutatok publikacio
Ev  publikacio Osszesen nyelven nyelven  konferencia- szama  kutatonként

szama kiadvanyok
1958 30 29 23 6 1 41 0,73
1962 53 48 35 13 5 o4 0,98
1966 102 83 56 27 19 77 1,32
1976 219 210 140 60 9 171 1,28
1982 245 218 175 43 27 204 1,20
1986 217 196 174 22 21 212 1,02
1991 248 217 195 22 33 189 1,31
1996 252 219 201 18 33 159 1,58
2002 251 226 202 24 25 170 1,48

Megjegyzés:A publikaciok szama mindig az adott évben megjelentekre vonatkozik. A 2002.
évben megjelent kdzlemények a Kémiai Kutatokdzpont Kémiai Intézetének adatai.

A kozolt tudomanyos informacionak a nemzetk6zi tudomanyra gyakorolt hatasat
tobbféleképpen is szamba vehetjik.

A KKKI ¢s a Kémiai Kutatokdzpont kutatodi tobb jelentds, nemzetkdzi tudoméanyos
testliletben viselnek kiilonbozé tisztségeket (l&sd a 7. fejezetet); évente 8-10 alkalommal
kérnek fel vezetd kutatokat meghivott, ill. plenéris eldadasok tartasara. Szamos kutato tartott,
ill. tart felkérésre révidebb-hosszabb kurzusokat kilfoldi egyetemeken. Gyakran jonnek a
Kutatékézpontba neves kulfoldi kutatok, akikkel igen sok, részben egyezményben is rogzitett,
tudomanyos egyiittmiikodés jon 1étre. Id6rél-idére meghivnak a Kutatokdzpontbdl egy-egy,
az ipar szamara érdekes temaban fontos eredményeket elért kutatot (igy pl. petrolkémiai,
szerves vegyipari, gyogyszeripari ttmakban) nagy iparvéallalatokhoz eléadas tartasa céljabol.

A tudomanypolitikusok ¢és az adott témaban nem szakértok szadmara a publikalt
tudomanyos eredmények nemzetkdzi hatdsa a legatlathatobb, ha az idézetek dsszes vagy
kutatonkénti, ill. cikkenkénti szamat allapitjuk meg. Az alkalmazott id6tartamoktol fiiggden —
az idézetek szamara vonatkozéan — szamos mutat6t adhatunk meg. Igy pl. a KKKI 1992-
1994. évek kozotti kutatonkénti atlagos idézettsége: 7,22 idézet/kutato/év, a korabbi 10 évben
megjelent cikkekre vonatkozoan, mig 1991-1993 koz6tt évente atlagosan 1160 idezet érkezett
az Intézet korabbi tiz évben megjelent publikacioira; az 1976-1983 kdzott publikalt cikkekre
1983-ban 781 idézetet regisztraltak (4,11 idézet/kutatd); az 1996-ban publikalt
folydiratcikkekre 1234 idézet érkezett 1996-2002 kozott (7,50 idézet/kutato; 5,63 idézet/cikk).
(Az adatok természetesen csak a fliggetlen, nem a szerzok sajat publikécidira vonatkoznak.)

Az idézeteknek az elé6z6ekben bemutatott viszonylag nagy abszolut és relativ szama is
azt igazolja, hogy a kutatéhely eredményeit ismerik és alkalmazzék a vilag hasonld
teruleteken dolgozo kutatoi.

A kutatdintézetnek a hazai tudomanyos életben jatszott fontos szerepét jol mutatja,
hogy atlagban 40-50-en dolgoztak, ill. dolgoznak az MTA kiilonb6z6 munkabizottsagaiban,
10-15-en pedig kiilonb6z6 tudoméanyos bizottsdgaiban, valamint kutatdsiranyitd
szervezeteiben (Akadémiai Kutatohelyek Tanacsa, Matematikai és Természettudomanyi
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Kuratérium stb.). Tobben egyéb hazai tudomanyos és szakmai egyesuletek életében is
tevékeny részt vallaltak (igy pl. Magyar Kémikusok Egyesiilete ¢s annak kiilonbozo
szakosztalyai, MTESz, Magyar Mérnoki Kamara Vegyészmérnoki Tagozat, Orszagos
Tudomanyos Kutatasi Alapprogramok kiilonb6z6 bizottsagai, Magyar Akkreditacios
Bizottsag).

Erdemes megemliteni, hogy az Intézetben a belsé szakmai forumok (kordbban Intézeti
Tudoményos Bizottsagok, majd Szakmai Tudomanyos Testlletek (SzTT) igen sikeresen
milkodtek tudomanyteriiletenként (szerves és bioorganikus kémia, fizikai kemia (kinetika és
katalizis), kémiai szerkezetkutatas, makromolekularis kémia). Az iiléseken idorél-idore
minden kutatd koteles volt beszamolni munkajardl. A disszertaciok hazi védéset is ezeken a
férumokon tartottdk meg. A szakmai vitdkban rendszeresen részt vettek az egyetemi kutatdok
és a gyogyszergyari, vegyipari szakemberek is.

Jelenleg az Intézet belsé tudomanyos életében meghatarozé az 1995 Ota évente
megrendezésre keriilé6 Kutatokdzponti (korabban: Intézeti) Tudomanyos Napok rendezvénye.
A kétnapos ulésszakon 25-30 eléadas hangzik el. Az eléadasok jo attekintését adjak a
legjabb tudoményos eredményeknek. Az eldadottakat és a vitat egy kiilon zstri (melynek
tagjai nagy részben egyetemi professzorok) értékeli. A dijazottak kutatasai jelentds anyagi
tdmogatasban részesulnek.

A Kémiai Kutatékdzpont Igazgatdtandcsa 2002-ben egy ,,Pro Arte Chemica”
elnevezésl dijat alapitott. Az érem a Kutatokdzpontban, ill. annak jogeldd intézményeiben a
kémia tudomanya hosszu idén 4t torténd, kiemelkeddéen eredményes miivelésének, ill. az
intézmény érdekében Kifejtett jelentés hatasu tevékenységnek az elismeréset fejezi ki. A dijat
minden évben egyszer, a Kutatdkdzponti Tudomanyos Napok alkalmabdl adja at a Kozpont
foigazgatoja. Eddig a kovetkezOk kaptak meg a rangos elismerést: Beyer Hermann, Bérces
Tibor, Guczi LaszI6, Holly Sandor, Lakosi Laszl6, Marta Ferenc, Otvos LaszIld, Szantay
Csaba, Tétényi Pal, Veres Arpad.

1992-ben az MTA felkérésére az International Council of Scientific Unions (ICSU)
altal kikuldott bizottsag vizsgalta feliil az Intézet tevékenységét. A Bizottsag a kovetkezod
személyekbdl allt: P. Miiller, University of Geneve, Svéjc, C. N. R. Rao, Indian Institute of
Science, Bangalore, India, J. F. G. Vliegenthart, University of Utrecht, Hollandia.

A bizottsag jelentése megallapitja:

»AZ Intézetben folytatott kutatdsok atlagos szinvonala igen jo. A legtdbb csoport
nemzetkozileg jegyzett folyoiratokban publikal, és az idézettségi hatds mutatdszama is
magas.”

»A Kutatdkdzpontban sok produktiv, tehetséges és nemzetkozileg elismert kutatd
érdekes probléméakon dolgozik.”

A jelentés megemliti, hogy az Intézet tobb vezetd kutatdja egyetemeken is tanit. Ez
mind az orszagnak, mind az illetd egyetemnek, mind a kutatohelynek elényds. Az ipari
megbizdsok segitették az Intézet koltségvetését. Célszerli azonban, hogy a szerz6déses
munkak és a tudomanyos kutatdsok kozotti egyensulyt tovabbra is biztositsak. Ennek
érdekében sziikség lenne egy hosszUtavu, nemzeti kutatasi programra.

Jelentésiiket végul igy fejezik be:

LArra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy a Kdzpont egésze valoban jo teljesitményt
nyujtott.”

A Kutatokozpont Nemzetkdzi Tudomanyos Tanacsadd Testlletének 2003. évi
jelentésében a kovetkezdket olvashatjuk: "Magyarorszagnak kivald tudodsai vannak és az
MTA intézetei, beleértve a Kémiai Kutatdkdzpontot, nemzeti értékek. Ezek az intézetek
jelentdsen hozzajarulhatnak ahhoz, hogy az emberek egészségesebben ¢€ljenek és gazdagsagot
teremtsenek az orszag szdmaéra ..."
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A Testulet a tovabbiakban megallapitja: "A Kémiai Kutatokdzpont atszervezése azzal
a céllal tortént meg, hogy az ott folyd kémiai kutatasok kihasznalhassak a Kodzpontban
meglévo energidkat vilagszinvonald teljesitmények elérésére a kovetkez6 teriileteken:

e biotudomanyok kémiaja — hangsulyozva a gyogyszertervezeést, a gyogyszerek
felszivodasaval és hasznosulasaval kapcsolatos vizsgalatokat, valamint a
szervezetbarat anyagok kutatasat;

e nanotudomanyi kutatasok — kiemelve a katalizist, a bevonatok, a hatarfellletek, a
nanorészecskék és a mikropdrusos anyagok vizsgalatat;

e polimerek kutatasa és kornyezetvédelmi kutatasok."

Attekintve az Intézet 50 évének tevékenységét a kutatohelynek a hazai és a
nemzetkdzi tudomanyos, illetve a téarsadalmi-gazdasagi életben betoltétt szerepere
vonatkozéan, egyet kell értenlink az emlitett bizottsdgok és az Intézet tevékenységét a 90-es
¢években felméré akadémiai kiilonbizottsag altal megfogalmazott kovetkeztetéssel, amely
szerint az Intézet nemzetkdzi mércével mérve is jo teljesitményt nydjt, s fenntartdsa nemzeti
érdek.

Az MTA Kémiai Kutatokdzpont megujult kutatési tematikaval és miiszeres infrastruktiraval,
tovabba a fapasztalt kutatoi gdrdat jol kiegészits tehetséges fiatal kutatokkal kezdi meg
mitkodésenek masodik 50 évet. Biztosak lehetiink abban, hogy a kutatohely mind a tudomany,
mind az orszag tarsadalmi-gazdasagi fejlédéséhez a jovdben is jelentés mértékben hozzd tud
majd jarulni.”— mondta Palinkas Gabor féigazgato a KKKI alapitdsdnak 50. évforduldja
alkalmabol megrendezett Ginnepi Glésszakon.

Olah Gyorgy, Nobel-dijas kémikus eléadast tart a Kutatokézpontban (2001. majus 23.).
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Megjegyzések

e A KKKI-ben, ill. a Kémiai Kutatékézpontban alkalmazasban allt vagy all6 kutatok azon
publikécidi szerepelnek a jegyzékekben, amelyek abban az idészakban jelentek meg,
amikor az illetd a kutatohely alkalmazasaban volt.

e A nagyszamu kozlemény miatt csak a 20 oldalt eléré vagy azt meghalad6 terjedelmii
konyvfejezetek €s attekintd (review) cikkek szerepelnek a jegyzékekben.

e Az 0Osszedllitds teljességre torekedett, de ez a nagy id6tav miatt nem sikeriilhetett
maradéktalanul, foként az Intézet életének korai idészakaban keletkezett publikaciok
koziil hidnyozhat néhany, illetve azokban az esetekben, ha maga a szerzd vagy
szerzOtarsai ma mar nem dolgoznak a Kutatokdzpontban.

o Az Intézet kutatoit dolt betiivel jeleztiik.
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