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I. A kutatohely 6 feladatai 2010-ben

Az intézetben 2010-ben miivelt kutatasi témaknal kiemelt figyelmet forditottak a tudomanyos
ujszertiségre, a kutatasi feladatok gyakorlati vonatkozédsaira, és a tarsadalom aktudlis
igényeire.

Témaikban az anyagtudomanyi és a kdrnyezetkémiai vonatkozasok komplex médon, egymast
kiegészitve jelentek meg. Az anyagtudomanyi témak szinte mindegyikénél érvényesiiltek
kozvetleniil vagy kozvetve kornyezetvédelmi szempontok, mint példdul: kornyezetkiméld
eléallitasi technoldgiak kifejlesztése, alkalmazasa; szerkezeti anyagok ¢lettartamanak
novelését célzo kutatdsok; biologiailag lebomld komponensek alkalmazasa. Az elsddlegesen
kornyezetkémiai témaik mivelése pedig sok esetben nem fejez6dott be a karenyhitésnél,
hanem Kiterjedt arra is, hogy a hulladékokat hasznos alapanyagga lehessen atalakitani.

1. A 2010-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények

a) Kiemelkedo kutatasi és mas jellegii eredmények

Szilicium-karbid nanopor eléallitasa radiofrekvencids termikus plazmaban

Szilicium-karbid (SiC) nanoporokat allitottak el6 radiofrekvencias termikus plazma
reaktorban kiilonb6z0 szilicium- €s szénforrasok felhasznaldsaval. A kutatas nagy hozzéadott
értékli keramia alapanyag eldallitasara iranyult hulladék anyagok felhasznalasaval. Kiterjedt
kisérleteket folytattak pl. hasznalt gumiabroncsok elgazositasi maradékabol képzdodott
szénforrassal, valamint pernyékkel, kvarclisztekkel, mint sziliciumforrasokkal. A kisérleteket
megelézden termodinamikai szamitdsokat végeztek a karbotermikus redukcido és a
karbidképzddés optimalis hdémérsékleti  viszonyainak, ¢és a képz6dd termékek
el6, amelyek szemcseméret eloszlasa két modulust volt: nagyobb részt egy nagyon finom,
100-300 nm szemcseméretli, g6zfazisbol levalt frakciobol, kisebb részt egy 5-50 pum-es,
pordzus frakciobol allt. A plazmatechnologiaval eldallitott anyag jellegzetessége, hogy kevés
maradék szenet, és elemi sziliciumot is tartalmaz, ezért a tovabbi feldolgozas sordn un.
reakcid kotést szinterelddés is lejatszodik, ami az eldallitott keramia test mechanikai
tulajdonsagait javitja.

A laboratoriumi kisérletekkel megalapoztak egy féliizemi plazmaberendezést, amely részét
fogja képezni egy gyartésornak, amit nemzetkézi egyiittmiikodés keretében, EU
finanszirozassal a kozeljovoben allitanak fel.

Funkcionalis szemcsés anyagok eléallitasa, formalasa és elemzése

Funkcionalis anyagok mikrokapszulazasi lehetOségeit kutattdk, ¢és biokompatibilis ¢és
biodegradabilis politejsav-glikolsav — bovin szérum albumin (modellfehérje) kompozit
nanokapszulakat hoztak létre. A kifejlesztett fehérje tipusu anyagokat tartalmazo kompozit
gyogyszerformaknak az a kiillonlegességiik, hogy magneses vas-oxid nanorészecskéket is
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tartalmaznak, ezaltal a szabalyozott hatdanyag-leadds mellett egyuttal célzott
gyogyszerbevitelre is alkalmassé valnak.

A Maribori Egyetem Textil Tanszékével egyiittmiikddésben fotokrom festékeket
nanokapszulakba zartak, hogy ezéltal az ¢élettartamukat ¢és szinvaltd képességiiket
megnoveljék. A kapszulazas tovabbi elonye, hogy ezek a festékek vizes fazisban
szuszpendalhatova valtak. A keletkezd nanorészecskéket textilanyagok bevondsdhoz hasznalt
keverékben diszpergaltak. A textilanyagra felvitt bevonatok vizsgalata folyamatban van.

cyey

szaritoban. Vizsgaltak a miiveleti paraméterek hatasat a termék tulajdonsagaira, mint a
szemcseméret, a viszkozitas, az optikai forgatoképesség. A laboratoriumi kisérleteket tizemi
méretii berendezésre adaptaltak, és mara a BUSZESZ Elemiszeripari Zrt-ben mér ezen eljaras
alapjan folyik a termelés.

Nanorétegek eléallitasa és vizsgalata

Az iparban (példaul a mikromechanikdban vagy bioanyagként) széleskorlien alkalmazott
politetrafluoretilén ~ (PTFE, Teflon) felilletét kezelték  nitrogén  plazma-alapt
ionimplantdcioval, és megvizsgaltdk az olyan feliileti tulajdonsagokban eldéallt valtozasokat,
mint kémiai Osszetétel, érdesség, abrazios kopas, nedvesedés ¢€s feliileti elektromos ellenallas.
A kutatasaikban az alabbi eredményeket kaptak: A kezelés hatasara a feliilet fluortartalma
er6sen lecsokkent, a feliileti fluor/szén (F/C) atomarany forditottan korrelalt az iongyorsitd
fesziiltséggel. A feliileti atlagérdesség megndtt, korreldlva a feliileti részecskeddzissal és
forditottan korreladlva az iongyorsitd fesziiltséggel. A kopési térfogat nétt, elsGsorban az
érdesség novekedése és a feliileti utdoxidacidé miatt. A vizzel mért peremszdg nétt kis
gyorsitofesziiltség €s nagy iondodzis alkalmazédsakor (az érdesség novekedése miatt), de
csOkkent nagy gyorsitofesziiltség és kis ionddzis hatasara (a fluortartalom csdkkenése és az
oxigén €s a nitrogén atomok beépiilése miatt). A feliileti elektromos ellenallas kb. ot
nagysagrenddel csokkent, forditottan korreldlva az ionddzissal. A feltart Osszefiiggések
lehetdséget nyjtanak a PTFE feliileti tulajdonsagainak céliranyos megvaltoztatasara.

Rendszerezték a korabban eléallitott krom, szilicium és volfram (Cr-, Si- és W) tartalmua
gyémantszerli (DLC) szénrétegek tulajdonsagait, és a témaban Osszefoglald kozleményt
készitettek a Surface and Coatings Technology c. folyoirat specialis kotetéhez.

Nanoszerkezetii amfifil polimer kotérhalok

Kiilonb6zé fém nanorészecskék eldallitdsdhoz templatként szolgald nanofazist amfifil
kotérhalokat, poli(N,N-dimetil-akrilamid)-I-poliizobutilént valamint poli(N-vinil-imidazol)-I-
politetrahidrofurant alkalmaztak. Vizsgaltak a kapott fémtartalmi nanohibridek katalitikus
aktivitasat és antibakterialis tulajdonsagait.

Jol definialt szerkezetli amfifil polimer kotérhaldkat allitottak eldé kvaziéld atomatadasos
gyokos polimerizacio és click-kémia kombinalasaval. Ennek soran propargil telekelikus
makromolekulak és azid-csoportot tartalmazo csillag polimerek click-kapcsolasaval hoztak
1étre jOl szabalyozott szerkezetii kotérhalokat.

Poli(poli(etilén-oxid)-metakrilat)-poliizobutilén  triblokk-kopolimer  makroiniciatorok-kal
elvégezték bifunkcids etilénglikol-dimetakrilat polimerizacidjat, melynek révén amfifil
kotérhalokat allitottak eld. Tanulmanyoztdk ezen Uj anyagok duzzadasi viselkedését és
fazistulajdonsagait. Eldallitottak tovabba ujfajta szerkezetii, linearis poliizobutilén ¢&s
elagazasos poli(di(etilén-oxid)-metakrilat) szegmenseket tartalmazo amfifil kotérhalokat is.

Eléallitottak N-izopropil-akrilamid alapu, intelligens viselkedést mutaté kotérhalokat
poliizobutilén dimetakrilat és poli(etilén glikol)-dimetakrilat keresztkotokkel. Vizsgaltak ezen
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anyagok termikus viselkedését, amfifil és h6érzékeny duzzadasi viselkedését. Poli(N,N-dietil-
akrilamid) mint hidrofil és poli(dimetil-sziloxan), illetve poliizobutilén mint hidrofob
komponensek felhasznaldsaval eléallitott amfifil kotérhaloknal also kritikus szételegyedési
homérsékletet figyeltek meg. Ezekben az Gjszerii intelligens anyagokban a testhdmérséklethez
kozeli homérsékleteken figyelheté meg a pillanatszeri és reverzibilis atmenet.

Uj tipusu polimerek kvaziélé atomatadasos gyokos polimerizacioval

Kedvezo fizikai és kémiai tulajdonsagokkal rendelkezd kopolimereket allitottak el tobbféle,
gazdasagos ¢és kornyezetileg elonyds modon, kvazi€ld atomatadasos gyokds polimerizacios
eljarasokkal. Kereskedelmi forgalomban kaphaté6 monomerek (sztirol és (met)akrilatok)
polimerizacidjaval csillag ¢és hiperelagazdsos polimereket allitottak elé tobbféle
katalizatorrendszerrel (a katalizator-koncentraciocsokkentése fontos szempont volt),
kornyezetileg eldnyds olddszerben (benzotrifluoridban). Az igy eldallitott multifunkcios
polimerek jol alkalmazhatok kornyezetileg elonyds lakkokban és festékekben, valamint jol
definiadlt szerkezetli és tulajdonsagu térhalés polimerek kiinduldé anyagai Ilehetnek.
Kidolgoztak az ilyen polimerek fotopolimerizacioval térhalosithaté csoportjat is, amelyek
ujszerl fogtomo anyagokként keriilhetnek alkalmazésra.

Poli(poli(etilén-oxid)-metakrilat)-poliizobutilén triblokk-kopolimerekhez kvaziéld
atomatadasos gyokos polimerizacioval poli(metil-metakrilat) blokkokat kapcsoltak, ezzel
szamottevéen megjavitottak a korabban vizsgalt anyagok mechanikai tulajdonsagait. Ily
modon rugalmas filmeket allitottak eld.

Funkcios polimerek kationos polimerizacioval

A karbokationos polimerizaciohoz kapcsolodo kutatasok soran szabalyozott szerkezettel és
tulajdonsagokkal  rendelkezd  poliizobutilénen €s  polisztirolon alapuld  jszerii
makromolekularis szerkezetek eldallitasara tettek kisérleteket. Funkcids polimerek eldallitasa
soran a lancvégi kettdskotéssel rendelkezd poliizobutilének és kiilonbozd tiolok reakciojat
tanulmanyoztak, és tobbféle lancvégi funkcios csoporttal rendelkezd polimert kaptak.

Poliizobutilén-poli(para-metilsztirol) ~ blokk-kopolimereket  allitottak  eld  kvaziéld
karbokationos polimerizacioval a monomerek szekvencilis adagolasa révén. Ezek az
anyagok a poli(para-metilsztirol) blokkok kémiai modositasa révén kiilonleges szerkezetii
polimerek szintézise el6tt nyithatjak meg az utat.

Sztirol és divinilbenzol kopolimerizacidjaval sikeresen allitottak eld hiperelagazasos polimert
egy kornyezetbarat olddszerben, szobahdmérsékleten és csokkentett katalizatorkoncentraciod
alkalmazaséaval. Az eldallitas soran ugy valasztottak meg a koriilményeket, hogy a képzddott
hiperelagazéasos szerkezetli polimerben kettds kotések is maradjanak a beépiilt bifunkcios
monomerbdl. Ezaltal egy tovabbi reakcidkba vihetd multifunkcids hiperelagazasos
makromolekulat kaptak.

Polimerek kornyezetileg elonyos lebontdsa és atalakitasa

A vilagon harmadik legnagyobb mennyiségben gyartott polimer, a poli(vinil-klorid) (PVC)
degradativ lebontasaval és polimer analog reakcidikkal kapcsolatos kutatasaikkal olyan uj
eljarasokat dolgoztak ki, amelyek bévithetik egyrészt a PVC ujrahasznositasi lehetéségeit,
masrészt egészségi és kdrnyezeti szempontokbol elénydsebb PVC termékekhez vezethetnek.
Sikerrel elegyitettek termooxidativ lebontassal nyert PVC-t és biologiailag lebomlo
politejsavat, és igy bioldgiailag részlegesen lebomlo polimer keverékek eldallitasat alapoztak
meg.



A PVC feldolgozasa soran elkeriilhetetlen termikus degradacidéval konjugalt kettdskotésu
szekvenciakat (poliéneket) tartalmazd PVC-t allitottak eld, majd tanulmanyoztdk ennek
modositasat tiol-polién click-reakcioval. Eredményeik alapjan ez alkalmas lehet reaktiv kettds
kotéseket tartalmazd, erdsen elszinezddott PVC-ben a kettds kotések telitésére, ezaltal uj
szerkezetli, modositott PVC termékek eldallitasara. Kidolgoztak a PVC hatékony azidalasat
is, amely jelentésen kibdvitheti ennek a polimernek click-kémiai eljarasokkal torténd
modositasi lehetdségeit.

Poliolefinek szerkezet-tulajdonsag osszefiiggéseinek feltdrdsa és tulajdonsdagainak médositasa

A poliolefinekkel kapcsolatos munka tovabb bdviilt tudomanyos, de még inkabb ipari
partnerekkel. A Tiszai Vegyi Kombinattal (TVK) koézos kutatdsban a polimerizacios
folyamattél az adalékok kolcsOnhatasaig tobb terlileten vizsgaltak a szerkezet-tulajdonsag
Osszefliggéseket és a tulajdonsagaik modositasanak kérdéseit, és javaslatot tettek a jelenlegi
megoldasok modositasara. A kutatds eredményei kozvetleniil hasznosulnak a kiilonbozo
poliolefinek katalizatorainak és adalékrendszerének kidolgozasaban, ezzel javitjdk a TVK
versenyképességét. Megallapitottak, hogy a foszfortartalmi stabilizatorok
hatasmechanizmusa fiigg a vegyiilet kémiai szerkezetétdl, és a foszfinok nagy hatékonysaga
az oxigéntartalmi gyokok elfogasa mellett az oxigénnel vald direkt reakcid eredménye.
Figyelembe véve a tarsadalmi elvardsokat az egészséges ¢lelmiszerekkel ¢és
csomagoldanyagaikkal szemben, Uj kutatast inditottak a jelenleg alkalmazott szintetikus
adalékok helyettesitésére természetes antioxidansokkal. A kutatdst az OTKA tamogatasaval
végzik. A Borealis multinaciondlis céggel folytatott egylittmikddésben 0Osszefliggést
allapitottak meg polipropilének és a gocképzdk szerkezete és a termék tulajdonsagai kozott.
Megallapitottak, hogy bizonyos kopolimerek iitésallosaga haromszorosdra ndvelhetd
megfeleld tipusu és mennyiségli gocképzd adagolasaval. Megallapitottak egy uj oldodo
gb6cképz6 hatdsmechanizmusat.

Természetes és szintetikus polimerek és tarsitott rendszereik

Hagyoményos toltdanyagot tartalmazd kompozitok vizsgalata ujabb informacidkat
eredményezett az ilyen anyagok deforméciés folyamatairol. Uj modszert dolgoztak ki a
hatarfeliileti kolcsonhatasok erdsségének mennyiségi meghatarozasara erds adhézio esetén. A
természetes erdsitdanyagot tartalmazé polipropilén/fa kompozitok deformacids és
tonkremeneteli mechanizmusanak vizsgalata sordn megallapitottak, hogy a tulajdonsagokat
els6sorban az erdsitdanyag szemcsemérete ¢€s alaki tényezdje befolydsolja. A termék
tonkremenetele bekovetkezhet a szalak kereszt- és hossziranyu torése, a szemcsék elvéalasa
vagy kihuzodasa kovetkeztében. Megmutattdk, hogy a természetes erdsitdanyag feliileti
jellemz6i modositasanak hatasa fiigg a kezelés jellegétdl, az Gsszes tulajdonsag egyidejii
javitasa lehetetlen. Poliamid6/montmorillonit kompozitok vizsgalata ramutatott, hogy bar a
deformacios folyamatok fiiggenek a rétegszilikat jelenlététdl, ezekben a kompozitokban a
matrix deformacidja dominal. A rétegszilikdt nanokompozitok kutatisdban szerzett
tapasztalataikat tobb konyvfejezetben foglaltak Ossze. Egyre jobban eldtérbe kertil a
biologiailag lebonthatd polimerek és tarsitott rendszereik kutatdsa is. Sikeresen allitottak eld
termoplasztikus keményitd nanokompozit filmeket, amelyek szilardsaga tobbszordsére nott az
erdsités hatasara. A kutatasok egy jelentds része hazai vagy nemzetkozi egylittmiitkodéshez,
illetve palyazathoz kapcsolodik.

Biomassza anyagok hasznositasat valamint miianyagok ujrahasznositisat megalapozo
kutatasok

Miianyagok pirolizisolajanak katalitikus halogénmentesitési lehetdségeit kutattak, ezen beliil
tanulmanyoztak, hogy miképpen alakulnak 4t egyes halogéntartalmi polimerek
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hébomlastermékei zeolit katalizatorokon. Megallapitottdk, hogy az aromas gytirtihoz
kapcsolodo alkil szénatomhoz kotott klort maradéktalanul el lehet tavolitani a molekulakrol
natrium zeolitok segitségével. Alkenilklorid azonban csak abban az esetben vesziti el a klor
szubsztituensét natrium zeolit katalizatoron, ha molekula-kdrnyezetében kdnnyen elvonhatd
hidrogén atomok vannak. Az aromds gylrithdz kapcsolt kloratom a vizsgalt katalizatorok
kozil csak - az erds krakkold hatdsu - NaP zeoliton cserélédik hidrogén atomra. A
bromatomok viszont mar a kisebb aktivitasii NaY zeoliton is részben eltdvolithatok az aromas
szénhidrogének molekulairol.

Az ipari kender lugos elokezelésével a rostok fellazitasat lehet eldsegiteni, amely igy tobbféle
alkalmazast nyerhet. Hasznalhatjak példaul kompozitokban szalerdsit6é anyagként, valamint a
masodik generacids bioctanolgyartas alapanyagaként. Kiilonb6z6 koriilmények kozott laggal
(NaOH, KOH) elékezelt kender mintdk Osszetételét ¢és hdstabilitdsat vizsgaltak
termogravimetria-tomegspektrometria segitségével. Megallapitottak, hogy a lugos kezelés
egyrészt eltavolitjia a hemicelluloz bizonyos funkcids csoportjait, masrészt a maradék
alkalifém-ion tartalom befolyasolja a hébomlds mechanizmusat. Osszefliggést allapitottak
meg a hébomlds paraméterei, a kender Osszetételének valtozasa, valamint az alkalifém-
tartalom k6zott fokomponens-analizis segitségével.

Energetikai célokra alkalmazhatdo mez6gazdasagi melléktermékek hébomlési tulajdonsagait
vizsgaltdk.  Olyan reakcidkinetikai leirdsmoddot dolgoztak ki, amellyel az alkalmazott
modellek képesek ,,megjosolni”, miképpen viselkedne a rendszer a mérések tartomanyan
kiviil.

Légkérkémiai kutatasok

Els6ként hataroztak meg a metil-etil-keton fotobomlasi kvantumhatasfokat (@) impulzus-1ézer
fotolizissel 248- és 308 nm hulldmhosszon, 1égkori koriilmények kozott. Megallapitottak,
hogy @ csokken a hdmérséklet csokkenésekor és ugyancsak csokken a nyomas novelésekor.
A kvantumhatasfok adatok reakciokinetikai elemzése alapjan megadtak a gatmagassagot az
elsé gerjesztett szingulett allapot (S1) potencialfeliileten, ami Es; = 398 = 9 kJ mol * értéknek
adodott. A szerzOk, a témaban egylittmiikodd Japan kutatok magas szintli kvantumkémiai
szamitasai alapjan egy szokatlan 1j mechanizmust javasoltak a fotobomlas mechanizmusara,
amely egy hidrogén atom vandorlassal valosul meg az S; felilleten. Az eredmények
légkorkémiai fontossagat mutatja, hogy azok a ChemPhysChem folyoirat légkorkémiai
kiilonszdmanak cimlapjéra keriiltek.

A 2010. évben megjelent kozleményeikben beszamoltak arrol, hogy a N-(4-cianofenil)-
karbazol molekula - ellentétben az N-fenil-karbazollal — DMABNA4-(dimetilamino)benzonitril
(DMABN) tipusu kettds lumineszcenciat mutat, ahol a két gerjesztett allapot kozotti reakcio a
femtoszekundum iddskalan jatszodik le. A triplett gerjesztett specieszekre vezetd reakcid
mindkét szarmazék esetében fontos energiavesztd folyamatnak bizonyult. Megallapitottak,
hogy a pentaciano-(N,N-dimetil)-anilin molekula, ellentétben a varakozasokkal, nem mutat
kettds lumineszcenciat, ezzel szemben a szingulett gerjesztett allapot gyors eltiinését egy
rendkiviil hatékony belsd konverzié okozza.

Kornyezeti elektrokemia

A mar szobahémérsékleten is foly€ékony szerves soknak, az un. ionos folyadékoknak nagy
jovot igérmek a modern, kornyezetbarat elektrokémiai technologidk terén. Ezek
kidolgozasahoz alapadatok hianyoznak, melyek meghatarozasara alap-elektrokémiai
méréseket végeztek a kdvetkezd eredményekkel.



Voltammetrias és elektrokémiai impedanciamérésekkel jellemezték az Au(100) egykristaly
elektrodot  1-butil-3-metil-imodazolium  hexafluorofoszfat (BMImPF6) elektrolitban.
Meghataroztak e rendszer toltésmentes potencialjat. Homérsékletfiiggd
impedanciamérésekkel a kettdsréteg atrendezddésére jellemzd kinetikai adatokat kaptak.
Megallapitottak, hogy a ténylegesen mérhet6 effektusok nem irhatok le az ilyen rendszerek
hatarréteg-dinamikajat értelmez06 kurrens elméletekkel.

Arany  nanorészecskékb6l  kialakitott  elektroaktiv  filmek  kvantalt  elektromos
feltoltésének/kisiitésének kinetikajat vizsgaltak négyféle ionos folyadékban, amelyek két-két
Osszetételétdl fliggden a kinetikai gatlas kb. egy nagysagrendnyit valtozik, ami annak
tulajdonithato, hogy az egyes ionos folyadékokban az ionok kiilonbdz6 kémiai allapotban
vannak jelen.

Elektrokémiai méréseikhez méréstechnikai fejlesztéseket végeztek: Harom kiilonb6zo,
femtoamperes felbontasu bipotenciosztatot fejlesztettek ki, melyeket osztrak és svajci
laboratoriumokban hasznalt pasztazé elektrokémiai mikroszkophoz, ill. elektrokémiai
atomerémikroszkophoz illesztettek.

Poliklorozott aromdsok roncsolasa héhasznositdassal

Megtervezték és elkészitették a “Folyamatos lizemii technologia kifejlesztése poliklorozott
aromasok dehalogénezése” cimiit NKTH projektben foglalt prototipus tizem kiviteli terveit. Ez
a tevékenység magaba foglalta a szerkezeti anyagok kivalasztasat és azok hoallosdganak és
korrézidallosaganak ellenérzését a reakcid koriilményei kozott; a teljes rendszer fluid-
mechanikai jellemzdinek meghatidrozasat elméleti szamitasok ¢és nagylaboratoriumi
modellkisérletek utjan; valamint a reakciohok meghatarozéasat termodinamikai szamitasokkal
kiilonbozd tipust és klortartalmi anyagok betaplalasa esetére. A teljesen automatizélt, a
bruttd reakcid exoterm héjétdl fiiggden 100-200 t/év névleges kapacitdsu prototipus €pitése
jelenleg mar a befejezéshez kozeledik. A teljes reakcio hojét két gaz-gaz és egy viz-gaz
hécseréloben fogjak hasznositani. A prototipust 2011. marciusaban - aprilisaban fogjak
tiizetesen bevizsgalni és optimalizalni. A munka a konzorciumi tagokkal egyiittmikodésben
tortént.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

Részvétel a vorosiszap-katasztrofaval kapcsolatos szakértoi munkaban

Az intézet kiemelkedd feladatot vallalt, és honapokon keresztiil jelentds munkat végzett a
2010. oktober 4-i vorosiszap-katasztrofa kovetkeztében kialakult kornyezeti karok
felmérésében €s a lakossag tajékoztatdsaban.

Az Orszagos Katasztrofavédelmi Foigazgatosag kérésére a Magyar Tudomanyos Akadémia
szakeértdi csoportjanak tagjaiként a Kormanyzati Koordinacidés Bizottsdg Tudomanyos
Tanacsanak munkajaban, mint a munkacsoport vezetdje és annak tagja vettek rész az intézet
kutatoi. A katasztrofa masnapjan a Kolontar- és Devecser-kornyéki gatszakadas teriiletén vett
mintdk gyors elemzése alapjan jelentést készitettek a helyzetrdl, és javaslatot tettek a
legsiirgdsebb teenddkrél: A legfontosabb 1épés a lugos hatas csokkentése volt savas jellegli
anyagok kijuttatasaval, példaul gipsz, vas-szulfat, magnézium-szulfat, esetleg kis teriileten
ecetsav ¢s sosav hasznalataval. A Kkiteritett gipsz tovabbi jotékony hatasa, hogy védoréteggel
vonja be a nagyon aprd, mindossze néhany mikrométer szemcseatméréjic vorosiszapot, ami
ezzel megakadalyozza, hogy a kiszaradt iszapot a sz¢l elhordja.

A katasztrofa utan kovetkezd hetekben-honapokban szisztematikus analitikai mérésekkel
kovették a lugossag és a toxikus nehézfém-tartalom iddbeli, helytdl fiiggd és mélység szerinti
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valtozasat. Ezekbe a munkdkba az intézet tobb laboratériuma is bekapcsolodott.
Megallapitottak, hogy a katasztrofa kornyezetében a termdteriiletek toxikus nehézfémekkel
nem szennyezddtek, a talaj felsé kb. tiz centiméteres rétegének pH-ja altalaban harom
egységgel emelkedett, de a talaj lugossidga az id6 eldrehaladtival (mar négy hét utan)
természetes folyamatoknak (karbonatosodas) koszonhetéen csokkent, és megkozelitette az
eredeti talajra jellemzé pH értéket. A vorosiszappal kapcsolatos korabbi kutatdsaik sordn
kidolgozott feldolgozasi technologiaval a voOrdsiszap értékes alkotdelemeit kiilon-kiilon
kinyerve azt gazdasagosan lehetne feldolgozni.

A vordsiszap-katasztrofa elsd napjaitol kezdédden a karenyhités idOszakan at az intézet
vezetd kutatoi kb. harminc alkalommal nyilatkoztak a sajtdorganumoknak, riportokat készitett
veliik Magyarorszag minden jelentdsebb televizio- és radiohalézata. Ujsageikkek nagy szama
kozolte véleményiiket, eredményeiket. Az MTA honlapjan folyamatosan frissitették a témaval
kapcsolatos informacidt, az MTI részére adott kozleményiiket pedig a vilaghald sok honlapja
vette at. A Science és a Nature folyoiratokban kozolt riportok altal pedig az orszag hatarain
tal is hallattdk hangjukat. Az intézet vezetd kutatdinak nagyszdmi médiaszereplésével
sikeriilt elérni, hogy a széles kdzvélemény hiteles forrasbol tajékozodhatott az egész orszagot
érintd és a vildgot érdekld katasztrofa kovetkezményeirdl és a karenyhités lehetdségeirdl.

Kozépiskolas diakok érdeklédésének felkeltése a kémia irant

Fels6oktatasi intézmények felvételi statisztikaibol ismert, hogy a természettudomanyos
tantargyak irdnti érdeklédés jelentdsen csokkent az utdbbi években. Ennek a negativ
tendencianak a fékezése érdekében az intézet kiillonbozo programokban vett részt.

Az intézet hét kutatéja hat budapesti kozépiskolaba latogatott el, ahol népszeriisitd
eldadasokat tartottak a kémia néhany 10j teriiletérdl a kovetkezd témakban: a szén allotrop
modosulatai, a biomassza anyagok, a milanyagok ujrahasznositdsa, a régészeti kutatdsokat
segitd kémiai eszk6z0ok, a legkorszerlibb fogtomo anyagok.

Rendhagyo kémiaorat tartottak egy kozépiskolai osztalynak. A tanuldk ellatogattak az intézet
egyik analitikai laboratériumaba, ahol sajat keziileg hatarozhattdk meg a csapviz Gsszetevait.
Nyilt nap keretében , Tanultunk az elektronszerkezetrdl. Es az mire j6?” cimmel egy
gimnaziumi osztaly didkjainak spektroszkopiai modszereket mutattak be méréseken keresztiil.

Az Eotvos Lorand Tudoményegyetem kozépiskolasok részére rendezett ,,Alkimia ma”
sorozatan az intézet egyik vezetd kutatdjatdl a ,,Polimer korszakban éliink: a miianyagoktol a
szamitogépes chipig, az eldobhatdé napelemekig, a nanotechnoldgidkig, a génsebészetig,
gyogyszerekig €s a kornyezetvédelemig” cimii eldadést hallhattdk. A Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem nyilt napjan az "Anyagtudomany: a polimer kompozitok rejtett
vilaga" cimmel tartottak el6adast a BSc, illetve MSc képzésre jelentkezd tanulok és hallgatok
szamara.

Tehetséggondozas

2010-ben masodik alkalommal szervezte meg az intézet az ,,AKI kivancsi kémikus”
kutatotabort, melyen a 25 hazai és a 2 hataron tali telepiilésrdl 35 didk vett részt. A
kutatotaborba palyazattal jelentkezdk koziil kivalasztott legtehetségesebb didkok 19 modern
kutatasi téman dolgozhattak egy héten keresztiil t¢émavezetdik iranyitasaval. A kutatdtaborhoz
az MTA Kémiai Kutatokdzpontnak mind a négy intézete hozzajarult témaival é&s
témavezetdivel. A Kémiai Kutatokozpont Anyag- és Kornyezetkémiai Intézetében 12 diak
kutatott az alabbi témateriileteken: reakcidsebességek vizsgalata lézerekkel, a vilagito
molekuldk vilaga, archeometriai vizsgalatok, biomassza anyagok, fullerének, lebonthato
polimer kompozitok, hiperelagazasos ¢€s linedris polimerek eléallitasa, biokompatibilis
polimerek.
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Ismeretterjesztés, az intézet népszertsitése

Az intézet munkatarsai egy konyvet és 11 ismeretterjesztd folyoiratcikket jelentettek meg. Az
utdbbiak kozil harom a Magyar Tudomanyban, egy a Kdrnyezetvédelemben, egy az OTKA
Magazinban, hat pedig a Kémiai Panorama cimii folyoiratban jelent meg.

Az MTV1 Delta cimli miisordban a polimerek kornyezeti hatasairdl és tijrahasznositasarol
esett sz6 az intézet kutatéinak kézremiikodésével.

Kozvetve az intézet ismertségéhez jarult hozza az a 7 cikk is, ami a 2009. évi ,,AKI kivancsi
kémikus” didkrésztvevdinek tollabol sziiletett 2010-ben az Elet ¢s Tudomany, a Miianyag ¢és
Gumi cimii folyoiratokban és a Magyar Kémikusok Lapjaban.

I11. A kutatohely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2010-ben

Hazai kapcsolatok

Az intézet hazai kapcsolatrendszerének legfontosabb pillére az egyetemekkel vald kozos
kutatomunka. Két egyetemmel, a Pannon Egyetemmel funkcionalis nanorészecskék témaban
¢s a Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetemmel (BME) miianyagok szerkezet —
tulajdonsag Osszefliggéseinek vizsgalataban tobb éve tart €s évenként megujul a kapcsolat. Az
intézet Alkalmazott Polimer Fizikai Keémiai Osztadlya a Budapesti Miszaki ¢és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Fizikai Kémia és Anyagtudomanyi Tanszék kozos szervezeti
egysége, a Pannon Egyetem Miiszaki Informatikai Karanak Miiszaki Kémiai Intézetével
pedig kozos professzori laboratoriumot mitkodtetnek. A 2010-ben kotott szerz6dés alapjan
ebbe a sorba lépett az intézet és az E6tvos Lorand Tudomanyegyetem 0j kozos laboratoriuma,
a Kornyezeti Kémiai-Fizikai Laboratorium. Nem formalis egyiittmiikodésben a Semmelweis
Egyetemmel sokkomponensii biologiai rendszerekben végeztek analitikai vizsgalatokat a
taplalkozasunk ¢és az egészségi allapotunk Osszefliggésér6l. A BME Alkalmazott
Biotechnolégia és Elelmiszertudoméanyi Tanszékkel kézos OTKA projekten dolgoznak,
amelyben a cellul6z alapu bioetanol gyartas hatékonyabba tételéhez szereznek ismereteket.

Az intézet munkatarsai magas Oraszamban vettek részt az egyetemi oktatasban. Gradualis és
posztgradudlis eloadasokat tartottak, szeminariumokat és laborgyakorlatokat vezettek,
tovabba BSc, MSc és PhD hallgatok munkait irdnyitottdk a BME Vegyész- és Biomérnoki
Karan ¢és az E6tvos Lorand Tudomanyegyetem Természettudomanyi Karan. A Semmelweis
Egyetemen két PhD hallgato témajat vezetik.

Az egyetemek mellett ugyancsak fontosak a kapcsolatok az MTA kutatohalozatan beliili
intézetekkel, kiilonosen a Kémiai Kutatokozpont intézeteivel.

Tiz magyarorszagi kis- és kozépvallalat megbizasabol az intézet kutatisi és fejlesztési
feladatokat, méréseket végzett, tobben koziiliik igénybe vették az intézet akkreditalt
laboratoriumanak szolgéltatasait. Nyolc nagyvallalattal - melyek koziil kettd kiilfoldi, kettd
pedig multinaciondlis - all kapcsolatban az intézet. Jellemzden a tdliik kapott feladatok
nagyobb volumeniieck ¢és gyakran tudomdnyos igényliek. A megbizasi szerzddések
teljesitésekor az anyagi bevétel mellett esetenként kozos publikdciokban megmutatkozo
tudoményos eredmény is elérhetd.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az el6z6 években megkdtott és 2010-re 4thtizodo kétoldalu egyezmények keretében végzett
munkan feliil, és a tobb éve folyd nem formalis egyiittmiikodéseiken tal 2010-ben az alabbi
ujonnan indult projekteken dolgoztak az intézet kutatoi.
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MTA kétoldali egyezmény keretében szabad gyokok és elemek szerepét vizsgaltak
gyulladasos betegségekben és tumorokban a rigai (Lettorszag) Stradins University Biokémiai
laboratériumaval kozdsen.

A kristadlyos szerkezet és a tulajdonsdgok kapcsolata polipropilénben témakoron beliil
modszert dolgoztak ki a gocképzok hatékonysdganak megallapitasara polipropilénben az
osztrak Borealis GmbH megbizasabol. Oldhatd gocképzdé hatadsmechanizmusat vizsgaltak
polipropilénben a svajci Ciba céggel egyiittmiikodve.

Polimerek stabilizatorainak hatdsmechanizmusat hatdroztdk meg a francia Clariant Huningue
S.A. véllalattal és a Tiszai Vegyi Kombinattal (TVK) k6z6s munkéban.

A tarsitott polimerek koziil a toltdanyagot tartalmazd polipropilénben vizsgaltdk a
mikromechanikai deformacios folyamatokat a Leobeni Egyetem (Ausztria) kutatoival. A
poliamid6/montmorillonit rétegszilikat nanokompozitok deformaciés mechanizmusat a Liege-
i Egyetemmel (Belgium) kdzosen tanulmanyoztak.

Egy szimpoziumot és egy miithelybeszélgetést szerveztek az intézet kutatdoi 2010-ben. A
»Szabad gyokok és mikroelemek™ cimii miniszimpdzium 59 aktiv résztvevdje 23 eldadasban
szamolt be a témaban elért legijabb eredményeirdl. A termikus szordssal kialakitott keramia
bevonatok volt a targya a Magyar-roman Tudomanyos Mithelynek.

A Marie Curie Akcid jovoltabdl két fiatal kutatd vett részt a ,,Nanoszerkezetli anyagok és
membranok az egészségiligyben és az ivoviz ellatdsban” témdju iskolan, melyet a Twentei
Egyetem szervezett. Fotokrom festék kapszulazasa és textilhez rogzitésével foglalkozott az a
munkatars, aki a Maribori Egyetem vendégkutatoja volt. Az intézet egyik vezetd kutatdja a
nanofazisti kotérhalok témajui kozds munkédjuk miatt utazott a Freiburgi Egyetemre
(Németorszag), egy fiatal kutato pedig biomolekulakkal kapcsolatos iranyitott
polimerizacioval foglalkozott a Bazeli Egyetemen (Svajc). Kettés lumineszcenciat mutato
rendszerek fotofizik4jat kutatta egy munkatars a Gottingeni Egyetemen (Németorszag).
Hosszu évek oOta eredményes munkat folytat az intézet két kutatdja az Ulmi Egyetemen
(Németorszag) ¢és a Berni Egyetemen (Svéjc), ahol elektrokémiai méréseket végeznek, illetve
nagyérzékenységili miiszereket fejlesztenek.

Magnézium-titan (Mg-Ti) 6tvozet plazmatermikus el6allitasa és jellemzése céljabol érkezett
az intézethez egy torok kutatd a Kozel-Keleti Miiszaki Egyetemrdl. Az intézet vendége volt a
Romén Akadémia Makromolekularis Kémiai Intézetének a kutatdja, aki nagy hdstabilitasu
poliimidekkel foglalkozott. A Hawaii Egyetem (USA) professzora a biomassza hasznositas
kutatdsa témaval rendszeresen visszatérd vendége az intézetnek. A troposzféra
halogénkémiajaban fontos szerepet jatszd elemi reakciok kinetikajat €s mechanizmusat
vizsgalta intézetiinkben a Wroclawi Orvosi Egyetem (Lengyelorszag) munkatarsa.

IVV. A 2010-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatisa

Fotokrom festék kapszulazasa és textilhez rogzitése témaju OTKA palyazatban ez ideig
fotokrom festékekbol etil-celluléz és poli(metil-metakrilat) polimerek felhasznalasaval
nanokapszulakat allitottak eld, melyek segitségével jelentdsen megndvelték a festékek
ultraibolya (UV) abszorbanciajanak valtozasat, és faradassal szembeni ellenallasat. A projekt
ezt kovetd szakaszaban egyszerli eljarassal textilekhez fogjak rogziteni a kapszulakat. A
projektre 2010-ben 10 milli6 forintot koltottek, a teljes szerzédésallomany 22,3 M Ft.

OTKA palyazat keretében olyan amfifil polimer kotérhalokat allitanak eld, melyek nanohibrid
anyagok templatjai és egyben komponensei lesznek. A teljes szerzodésallomany 23,8 M Ft,
2010-ben ebbdl 7,5 M Ft-ot hasznaltak el.
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Fizikai és kémiai elokezelések hatasat vizsgaljak lignocellulozok Osszetételére és termikus
tulajdonsdgaira. Az OTKA projektre az elsé évben 0,7 M Ft-ot koltottek, a teljes tdmogatdsi
keret 7 M Ft.

A Baross Gabor Program 57,5 M Ft-tal tamogatta egy plazma szintereld berendezés
beszerzését. A berendezéssel nanoszerkezetli miiszaki keramiakat allithatnak el wjszert
szinterelési modszerekkel.

V. A 2010-ben megjelent jelentésebb tudomanyos publikaciok

1. Feczké T, Kokol V, Voncina B: Preparation and characterization of ethylcellulose-based
microcapsules for sustaining release of a model fragrance. Macromolecular Research, 18
(7): 636-640 (2010)

2. Cakmak G, Karoly Z, Mohai |, Oztiirk T, Szépvolgyi J: The processing of Mg-Ti for
hydrogen storage; mechanical milling and plasma synthesis. International Journal of
Hydrogen Energy, 35: 10412-10418 (2010)

3. Jerabek M, Major Z, Renner K, Moéczd J, Pukanszky B, Lang RW: Filler/matrix-
debonding and micro-mechanisms of deformation in particulate filled polypropylene
composites under tension. Polymer, 51: 2040-2048 (2010)

4. Renner K, Mobczbd J, Suba P, Pukanszky B: Micromechanical deformations in
PP/lignocelluloic filler composites: Effect of matrix properties. Composites Sciences and
Technology, 70: 1141-1147 (2010)

5. Jakab E, Mészaros E, Borsa J: Effect of slight chemical modification on the pyrolysis
bahavior of cellulose fibers. Journal of Analytical and Applied Pyrolysis, 87: 117-123
(2010)

6. Nadasdi R, Ziigner GL, Farkas M, Dobé S, Maeda S, Morokuma K: Photochemistry of
methyl ethyl ketone: Quantum vyields and S1/SO-diradical mechanism of
photodissociation. Chemphyschem: a European Journal of Chemical Physics and Physical
Chemistry, 11: 3883-3895 (2010)

7. Mertens SFL, Mészaros G, Wandlowski T: Dynamics of ionic liquid mediated quantised
charging of monolayer-protected clusters. Physical Chemistry Chemical Physics, 12:
5417-5424 (2010)
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Az MTA KK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriiletei 2010-ben

Egyedi molekulak  elektromos  vezetoképességének — vizsgalata — szobahomérsékleten
elektrokémiai kozegben

Az utobbi években fontos kutatasi teriilet az egyedi, jellemzden szerves molekulék elektromos
vezetoképességének vizsgalata. A téma az elektronikai eszk6zOk méretének tovabbi
csokkentését, illetve ujfajta — elsdsorban az Onszervezddésen alapuld — gyartasi eljarasok
kifejlesztését célozza meg, a szilicium és egyéb félvezetd anyagok kivaltasa utjan. A szerves
molekulak szénlancai 0Osszetett térbeli strukturak kialakitasat teszik lehetové, amihez
kiilonféle funkcids csoportokat illesztve ,testreszabott” tulajdonsagok érheték el. Az
onszervezddés jelensége, vagyis amikor a molekuldk maguktdl bizonyos szabalyos sik- vagy
térbeli alakzatokat vesznek fol, folhasznalhaté szabalyosan ismétlddd egységekbdl allo
elektronikus eszk6zok, pl. memoriacellak, képérzékeldk, stb. eldallitasara.

Kiilon érdekes kérdés az elektroaktiv molekulak vizsgalata elektrokémiai kozegben, ekkor u.i.
eletrokémiai uton a redox centrummal rendelezé molekulak vezetoképessége befolyasolhatod
(,,electrochemical gating”), ami kapcsoldelemek, tranzisztorok, memoriacellak kialakitasat
teszi lehetové.

A témaba német ill. svajci egyiittmiikodd partnerek révén kapcsolodott be az intézet, ahol a
feladat kiilonosen érzékeny mérdberendezés és flexibilis mérésvezérlés kialakitasa volt. Az
egyedi molekuldk vezetoképességének vizsgalatanal két fo probléma 1ép fel. Az egyik a
molekularis ,,krokodilcsipeszek™ — vagyis nanoméreti kontaktusparok — kialakitdsa, amelyek
kozé a molekulakat be lehet fogni. A masik probléma a szobahdmérsékleten térténé mérésbol
adodik. Amig kis homérsékleten — az abszolut nulla fok kozelében — az ehhez egy befogott
molekula o6rdkon, napokon keresztiil stabilan vizsgalhat6, addig szobahdmérsékleten
jellemzden csak masodpercekre tarthato stabilan a kontaktusok kozott. Igy a vezetéképesség
mérések viszonylag gyors aramtranzienseken alapulnak, ahol egyarant jelen vannak a
molekuldk vezetésének megfeleld nano- és pikoamper, és a fémes kontaktusnak megfeleld
mikro- és milliamper nagysagrendii tartomanyok. Az ilyen gyors, nagy dinamikaja
aramtranziensek rogzitése komoly kihivast jelentett a kutatok szamara.

Az aramtranziensek rogzitésére két 0 aramkori megoldast dolgoztak ki. Az egyik az Un.
hangolhat6 bipolaris logaritmikus aram-fesziiltség atalakito, amely fokozatok nélkiil kb. 13
nagysagrendnyi dinamikus tartomanyban teszi lehetévé az arammérést néhany femtoamper
felbontas mellett. A megoldas egyediségét a hangolhatosag jelenti, amivel be lehet allitani az
optimalis egyensulyt a felbontas és a konverter idGallanddja kozt. A masik megoldas a
tobbkimenetli linearis aram-fesziiltség atalakitd, amely ugyan kisebb dinamikus tartomanyt
szolgaltat — kb. 8-9 nagysagrendet —, viszont méretben 1ényegesen kisebb, igy pl. sikeriilt
beépiteniiik egy pasztazod alagutmikroszkop (STM) fejébe, ami 01j funkciok adaptalasat tette
lehetévé. A fenti megoldasokat folhasznalva egyedi késziilékeket épitettek, amelyek képesek
voltak molekularis vezetés mérésére elektrokémiai kdzegben.

A molekularis kontaktusokat kétféle konfiguracioban hasznaltdk. Az egyik lehetdség az Un.
mechanikusan szabalyzott szakitofeliilet (mechanically controlled break junction), amikor a
kontaktusokat periodikusan 0Osszeérintik, majd ujra szétvalasztjak (elszakitjak) — ez
legegyszeriibben pasztazo alagutmikroszkdpban valdsithaté meg. Ha a kontaktust koriilvevo
kozegben, vagy a kontaktusok feliiletén adszorbealt formaban jelen vannak a vizsgalni kivant,
megfelelé szorpcids csoportokkal — horgonycsoporttal — rendelkez6 molekulak, akkor a
ciklusok egy részében a szakitasok soran rovid idére hidat alkothatnak a fém kontaktusok
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kozt, ami a lecsengd aramtranziensekben lépcsé formajaban jelentkezik. Tobb ezer ilyen
molekulaszakitasbol készitett statisztikabol a kérdéses molekularis vezetés meghatarozhato.

Nanokontaktusok elektrokémiai eldallitasa szilicium lapka feliiletén

crer

A molekularis  kontaktusok  konfiguracigjara egy masik lehetséges megoldas
mikroelektronikai litografiaval, sziliciumlapka feliiletén kialakitott elektodokat hasznal. A
litografia felbontasa messze nem elegendd a molekularis kontaktusokhoz, ezért azok még mas
modszerekkel, elektokémiai marassal, fémlevalasztassal, vagy elektromigracioval (tk. egy
nanodrot ellendrzott kiégetésével) tovabbi megmunkalast igényelnek. Az igy kialakitott
,hanorésekben” a molekuldk csapdazhatok és vizsgalhatok. Az intézet munkatarsai altal
épitett berendezés hasznalni tudja mind az elektrokémiai, mind az elektromigracios technikat
a kontaktusparok végleges kialakitasara.

A megépitett mérési Osszedllitdsok segitségével a német és svajci partnerek kiilonbozd
szerves molekulak vezetését vizsgaltak. Bizonyos esetekben, elsGsorban hosszt alkénlancok
jelenltében, egy molekula tobbféle vezetést is mutathat, feltehetéen a lancban fellépd
diszlokaciok (torések) miatt. Igazoltdk, hogy bizonyos viologén szarmazékok vezetése
elektrokémiai kozegben jelentdsen valtozik attél fliggéen, hogy milyen az oxidacios
allapotuk.

A gerjesztett molekulak hidrogénhid-bazicitasa: koncepcio, szarmaztatas és felhasznalas

A szerves vegyiiletek egy része hajlamos arra, hogy alkalmas partnerekkel olyan komplexeket
képezzenek, amelyekben az alkotoérészeket hidrogénhid tartja Ossze. A kotésnek a szerves
molekula fel6li hidféje egy nagy elektronegativitasti atom, tobbnyire oxigén vagy nitrogén,
egy ugynevezett Lewis-bazis centrum. A kotés hidrogén atomjat és a masik hidfét a
partnermolekula szolgaltatja, példaul alkoholok HO csoportja formajaban. Azt, hogy egy
molekula mennyire hatékony hidrogénhid akceptor, a hidrogénhid-bazicitasa jellemzi. A
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komplexképzédés sokszor jelentdsen megvaltoztatja a szerves molekula viselkedését.
Kiilonosen érdekes az, amikor a hidrogénhid-képzddés kovetkeztében megvaltozik a
molekula fényelnyelést kovetd viselkedése. A kutatdcsoport ilyen folyamatok vizsgéalataban
ért el jelentGs eredményeket.

Aromas molekuldk komplexeit Aallitottdk eld szisztematikusan valtozd tulajdonsagu
alkoholokkal, és spektroszkopiai iton megvizsgaltak, hogy milyenek a fényelnyelés nyoman
keletkez6 komplexalt, illetve komplexalatlan szerves molekula szingulett gerjesztett
allapotanak tulajdonsagai. Megallapitottak, hogy az alap- ¢és gerjesztett allapot
energiakiilonbsége megvaltozik a komplexalodas hatasara, és ennck a mértéke egyenesen
aranyos a komplexaldédas egyensulyi allanddjanak logaritmusaval. Megmutattdk, hogy az
aranyossagi tényezé a szingulett gerjesztett allapoti molekula hidrogénhid-bazicitasanak
relativ valtozasat adja meg (1. és 2. abra). Ezzel a modszerrel a vilagon el8szor tanulmanyozni
tudtak, milyen tényezdk befolydsoljdk a szingulett és a triplett gerjesztett allapotban levd (pl.
az 1. dbran bemutatott) szerves molekulak hidrogénhidas komplexalodasat. Azt talaltak, hogy
a szingulett esetében az alapallapoti molekuldhoz képest jelentdsen megndtt a komplexképzd
hajlam, ugyanakkor a triplett speciesznél annak kismértékii csokkenését tapasztaltak.
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1. abra. Az N-(2,6-dimetil-fenil)-2,3-naftalimid (DMPN) abszorpcios szinképei n-hexanban kiilonb6z6
1,1,1,3,3,3-hexafluoro-2-propanol (HFIP) koncentraciok mellett
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2. abra. A DMPN — HFIP — n-hexan rendszerben mérhetd szingulettenergia-valtozas
a szabadentalpia-valtozas fiiggvényében

Id6felbontott fluoreszcencia-lecsengési mérések segitségével meghataroztak a szingulett
gerjesztett allapotban lejatsz6dd komplexalodasi reakciok sebességi allandoit. A gerjesztett
allapot hidrogénhid-bazicitasi adatait felhasznalva szarmaztatni tudtak a komplexalodas
szabadenergia-valtozasat. A kapott osszefiiggéseket felhasznalva az alapallapotban lejatsz6do
H-hidas komplexek képz6dési és disszociacios reakcioinak sebességi allandoira tudtak
becslést adni, amelyek pl. a bioldgiai rendszerekben alapvetd jelentdségliek, de mérésiik
kozvetleniil nem lehetséges. A H-hidas komplexek képzddése sordn a varakozas szerint a
partnerek minden talalkozasa reakciora vezet, azaz a folyamat diffuziokontrollalt. A
vizsgalatok azt a meglepd eredményt hoztdk, hogy a varakozéasokkal ellentétben e reakciok
lényegesen lassabban jatszodnak le, mint egy diffizidkontrollalt reakcio.

Egy masik tanulmanyban megmutattak, hogy a gerjesztett allapoti molekulak hidrogénhid-
bazicitdsa ismeretében lehetdség van annak értelmezésére, hogy a komplexek abszorpcids és
fluoreszcencia szinképei hogyan fiiggnek az oldoszertol. A hidrogén-kotés hatasanak
korrekcioja utan a dipél — oldoszer kolcsonhatas tisztan tanulmanyozhatova valt.
Megallapitottak, hogy a gerjesztett komplexek nagyobb dipolus-momentummal
jellemezhetdek, mint a megfeleld komplexalatlan speciesek.

A nukleinsav szarmazékok fotofizikdjat is jelentésen modositja, ha a molekuldk
hidrogénhidas komplexeket képeznek. A nukleinsavak sugarkarosodasanak leirasahoz viszont
csak a hidrogén-kotéses komplexeik tulajdonsagainak megismerésén at vezethet jarhat6 ut,
mivel a komplexalatlan molekula valés rendszerekben nem szokott eléfordulni. A
kutatocsoport eredményei szerint példaul az tgynevezett szabalyos kettds lumineszcenciat
mutatd 6-(dimetilamino)-9-metil-purin (3. abra) gerjesztett allapotainak hidrogénhid-
bazicitasa az alapallapothoz viszonyitva jelentGsen megnd, amely hatas nagymértékben
befolyasolja a gerjesztett allapoti folyamatok sebességét.
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3. abra. A 6-(dimetilamino)-9-metil-purin (fekete) és HFIP-vel egyszer komplexalt formajanak (piros)
abszorpcios és fluoreszcencia szinképei n-hexanban
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Az

Kémiai Kutatokozpont
BIOMOLEKULARIS KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1110, Fax: 438-1145
e-mail: ghajos@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatéhely f6 feladatai 2010-ben

intézet {6 kutatasi feladata az MTA Kémiai Kutatokdzpont E-1287/2010. sz. Alapito

okirat modositasa szerint 2010. évben a kovetkezo volt:

Az

innovativ, atfog6 kutatdsok folytatdisa a kémia ¢és a hozzd kapcsoldodod
tudomanytertiileteken, amelyek kiilonésen a biomolekularis kémiara, elsésorban a
gyogyszerkémiai  vagy finomkémiai szempontb6l fontos  szintézismoddszerek
kidolgozasara, az eredeti heterociklusos szerves vegyiiletek €s szénhidratok eléallitasara,
ismert €s nem ismert célmolekuldk alapvetd biokémiai és fizioldgiai szerepének
vizsgalatara, tovabba 1) diagnosztikai lehetdségek feltarasara irdnyulnak.

intézet kutatasi alapfeladataihoz kapcsolodoan egyéb feladatokat is ellatott, igy:
tevékenységével Osszefliggésben tudomanyos, Szak- és ismeretterjesztd kiadvanyokat
jelentetett meg;

egylttmiikodott a kutatokozponti, illetve mas hazai kutatdintézetekkel, velik kozos
kutatasi programokban vett részt, kapcsolatokat tartott fenn és létesitett mas orszagok
tudomanyos intézményeivel, nemzetkdzi tudomanyos tarsasagokkal; eldsegitette a magyar
kémiai kutatasok jelenlétét a tudomanyag nemzetkdzi életében;

hazai és nemzetkdzi tudoméanyos programokat és konferencidkat szervezett, palyazatokat
irt ki;

szorgalmazta és segitette a tudomanyos kutatasok eredményeinek tarsadalmi és gazdasagi
hasznositasat;

felsdoktatasi intézményekkel egylittmiikodve részt vett az oktatdmunkaban, kozos
kutatasi, képzési €s tovabbképzési feladatokat latott el;

hazai és nemzetkdzi kutatasi palyazatokon vett részt;

Kutatasi megbizasi szerzodések keretében K+F-tevékenységet végzett;

hozzajarult a kutatokdzponti szakkonyvtar mitkodtetéséhez.

1. A 2010-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények

a) Kiemelkedo kutatasi és mas jellegii eredmények

Heterociklusos vegyiiletek szintézise és vizsgalata

Megoldottdk a fenotiazinnal szubsztitualt diének hidroboralasat, az igy képzddd 0j hidroxi-
szarmazekokrol kimutattdk, hogy azok multidrog-rezisztenciara gyakorolt hatasa Iényegesen
megnd az eddig vizsgalt rokon vegyliletekéhez viszonyitva.
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Kiilfoldi kooperacid keretében extrém rezisztens tuberkul6zis baktériumok (XDR-TB) ellen
hatékony heterociklusos vegyiileteket allitottak eld és teszteltek. Egy lehetséges ,,lead”-
vegylilet kivalasztasara a kozeljovoben sor kertilhet.

Szintetizaltak egy 10j, bortartalmu heterociklust: a tetrazolo[5,1-f][1,2]azaborinint.

Jelentés fluoreszcens hatasu izokinolin-szarmazékokat ismertek fel. Az eldallitdsukra jol
jarhat6 szintézisutat dolgoztak ki.

Biologiailag aktiv szénhidratok szintézise

Elvégezték a korabbi években kifejlesztett alan-Strecker-reakcié alkalmazasaval képzodott
diasztereomer  glikoaminonitrilek abszolut konfiguracidjanak  meghatarozasat. Az
aminonitrilek *H NMR-spektruménak vizsgélata egyértelmiivé tette, hogy a kiralis indukciohoz
hasznalt S-(-)-1-feniletilamin fenilcsoportja a diasztereomerek 0ij aszimmetriacentruman 1évé
protonokra eltéré magneses arnyékold hatassal van. Ennek alapjan megallapitottak, hogy a
Re-oldali addici6é termékeiben a fenilcsoport arnyékolod hatasa 0.2-0.5 ppm értékkel kisebb
kémiai eltolodasokat eredményez. Ezen eredményeket a kristalyosithatd permetil-
glikoaminonitrilek kristalyszerkezete igazolta. Az alan-Strecker-reakcioban képz6dott
diasztereomerek koziil mindig az volt tilsilyban, amelyekben az 0j sztereocentrum kémiai
eltolodasa kisebb volt. Az S-(-)-1-feniletilaminnak az alan-Strecker-reakcié nukleofil addicios
1épésében tapasztalt 1,3-aszimmetrikus indukcioja a Felkin-Ahn-modellel irhato le.

Oligoszacharidok reakcioinak tanulmanyozasa

A heparin hatas-szerkezet Osszefliggés tanulmanyozdsara wjabb heparin tetraszacharidot
szintetizaltak biologiai vizsgélatok céljara. Ugyancsak bioldgiai vizsgéalatokhoz, tovabbi
azacukortartalmu heparin-diszacharidokat, a heparandz enzim 1 tipusu inhibitorait, allitottak
eld.

Folytattak a glikozilezési reakciok sztereokémiai eredményét befolyasold tényezdk
szisztematikus vizsgalatat. Részletesen vizsgaltak a szubsztituensek hatasat D-galakto, D-
eredmények a kordbban kidolgozott elméleti modell segitségével jol értelmezhetdk e
vegyliletcsoportok esetén is.

Anomalis reakcidkat tapasztaltak néhany szénhidrat-benzilidén-acetal reduktiv gyliriinyitasa
soran. A reakcidkat a reagensnek szomszédcsoport-részvétellel torténd kelat-képzodésével
értelmezték.

Neurotoxicitasi vizsgalatok céljara tobb, szénhidrattal modositott dendrimerszdrmazékot
allitottak eld.

Organokatalitikus reakciok tanulmanyozdasa

Az elmult hat év soran a kutatocsoport egy un. organokatalitikus kutatasi programot alakitott
ki, amelynek célja kisméretli szerves molekulak katalizatorokként valod alkalmazésa szerves
folyamatokban. Ez az alapjaiban biomimetikus koncepcid a kémiai kutatdsok Uttord teriiletei
kozé tartozik, célja a katalizis fémektdl valo fliggésének csokkentése és a folyamatok
kornyezetkiméldbbé tétele.

2010-ben bifunkcionalis négyzetamid katalizatorokat fejlesztettek ki. Vizsgaltdk a
katalizatorok mukodésének mechanizmusat. Az 0j katalizatorokat dia- és enantioszelektiv
folyamatokban alkalmaztak. Fémmentes hidrogénezésre alkalmas frusztralt Lewis-par
katalizatorokat hoztak 1étre a méretkizarasos elv alapjan.
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Természetes szerves anyagok szintézise

Az indolvazas alkaloidokat ¢és alkaloidszeri vegyiileteket széles korben hasznaljak a
gyogyaszatban. A kutatocsoport a Richter Gedeon Nyrt.-vel egyiittmiikodve mar hosszu évek
ota foglalkozik ilyen tipusu vegyiiletek szintézisével. 2010-ben egy egyszeri eljarast
dolgoztak ki 3,4-diszubsztitualt indolbdl torténd sztercoszelektiv gylirlizarasra. Ezek a
vegyitiletek ergolinvazas alkaloidok és alkaloidszer( vegyiiletek elGallitasara alkalmasak.

Nukleotidkemiai kutatasok

L-arabin6zbdl kiindulva linearis szintézis-stratégia alkalmazasaval 12 0j bazismodositott, ill.
két referencia pirimidin-L-nukleozidot allitottak eld tumorgétld ¢és antivirdlis hatdsuk
vizsgalata céljabol. Az emlitett nukleozidok citosztatikus, ill. anti-leukémids hatdsdnak
tanulméanyozésa jelenleg folyamatban van. Tovabbi 6 10j, mind bazis-, mind a cukorrészen
egyarant médositott szdrmazékot is szintetizaltak. Az emlitett 20 vegyiilet széles spektrumi
antiviralis hatdsvizsgalatara nemzetkozi egylittmiikodés keretében keriil sor. Tekintve, hogy a
D-nukleozidoknal 1ényegesen nagyobb metabolikus stabilitdssal ¢és kisebb toxicitassal
rendelkezé L-nukleozidok kozott szamos jelentds és szelektiv antiviralis hatast analogon
talalhat6, igy az 0j vegyiiletek is potencidlis antivirdlis és/vagy tumorgitld szernek
tekinthetdk.

Neurokemiai kutatasok

Azonositottak az 0 tipusu, glutaminsav-felvétellel kozvetleniil kivalthaté y-amino-vajsav
(GABA) kibocsatasi folyamat fiziologiai kovetkezményét és a GABA forrdsat. A
NANOSENO9-projekt tamogatasaval Kkifejlesztették az ezen folyamatok kozvetlen
megfigyelésére alkalmas nanoszenzor “proof-of-concept” prototipusat. Kapcsolodéan — a
NANOTRANSPORT projekt keretében — kidolgoztdk szerves nanohordozok funkcionalis
neurotoxicitdsanak uj vizsgalati modszereit.

Molekularis farmakologiai kutatdsok

Kotodésvizsgalatokkal és molekulamodellezéssel az imatinib (a Glivec markanevii leukémia-
ellenes gyogyszer hatdanyaga) oi-savas glikoprotein (AGP) szérumkomponensen talalt erds
¢és szelektiv kotddésére kaptak informaciot. Kimutattak az antimaldrids hatast atovaquone
erds kotédését human szérumalbuminon (HSA).

Kimutattak két emberi akut fazis plazmafehérje, az oy-savanyu glikoprotein és a szerin
protedz gatld oy-antitripszin Gn. chaperon aktivitasat. Bizonyitottak, hogy az os-savanyt
glikoprotein fehérjeaggregaciot gatlo funkcidja felfliggeszthetd olyan gyodgyszerekkel,
amelyek a fehérje kotézsebének nagy affinitasi ligandumai. Ezen fehérjék chaperon
aktivitdsanak felismerése két 1) taggal gyarapitja az extracellularis tér koros
fehérjeaggregacioval szembeni védelmét biztositd dajkafehérjék csoportjat, és egyben 1j
megvilagitasba helyezi €lettani és koros folyamatokban jatszott szerepliket.

Szamos kiralis hatdanyag esetén Kimutattak ciklodextrin-szarmazékok, illetve az ezekbdl
Ujonnan szintetizalt monoamino-derivatumok kiralis elvalasztoképességét kapillaris
elektroforézissel. B-Laktamok és antimalarias gyogyszerek esetében 1 kiralis elvalasztasokat
dolgoztak ki. A kolcsonhatasok vizsgalata és a kidolgozott modszerek hozzasegitettek ahhoz,
hogy 1j, hatékony, ciklodextrin alapa all6fazisokat fejlesszenek ki, melyek alkalmazhatok
fontos gyogyszer-hatdbanyagok sztereoszelekiv analitikdjaban és preparativ elvalasztasaban.
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Elvalasztastechnikai moddszereket dolgoztak ki nanoszenzor-komponensek vizsgalatira és
jellemezték a szenzor fluoreszcencias sajatossagait.
Neuroszteroidok szelektiv hatasat mutattak ki GABA-A receptor alfajtakra.

A metabolizmus folyamatainak vizsgalata

Folytattdk az ABC transzportereken (ABCC2/3; ABCB11; ABCG2) lejatsz6do gyodgyszer-
interakciok vizsgalatdt human és patkany hepatocita szendvicskultiraban, kibdvitve az
,uptake” transzportereken (NTCP, OATP) torténd interakciok vizsgalataval. Megallapitottak,
hogy a patkdny hepatocitak uptake transzportereinek expresszidja ¢és aktivitdsa rohamosan
csokken az id6 fliggvényében. A human hepatocitak Iényegesen jobban megbrzik uptake
funkcidjukat. Az uptake folyamat egy telithetd aktiv és egy nem telithetd passziv folyamat
ereddjeként jellemezhetd. Kimutattak, hogy az akkumuldcié csokkenésének hatterében az
aktiv, azaz a transzporter medialt uptake csokkenése all.

Gyogyszer-kolcsonhatdsok vizsgalata

Diagnosztikai eljarast dolgoztak ki a szervezet gydgyszerlebontd képességének
meghatarozasara, ami lehetévé teszi az egyénre szabott gyogyszeres terapia kialakitdsat. A
diagnosztikai rendszer egyfeldl a gyogyszer-metabolizmusban résztvevé P450 enzimek
expresszidjdnak  meghatdrozasan  (CYP-fenotipizalds), masfeldl a DNS-analizissel
megallapithatd génhiba kimutatisan (CYP-genotipizalas) alapul. A modszer olyan
betegcsoportoknal alkalmazhato, ahol tobb hatdéanyagot alkalmaznak, vagy ahol az egyéni
gyogyszeres kezelés jelent6sen javithatja az alkalmazott gyogyszerek hatékonysagat és
nagyban csokkentheti a toxicitas kockazatat.

Vizsgaltak egy koleszterinszarmazék (dehidroepiandroszteron) hatasat az in vitro CYP1A-
indukciés vizsgalatokban kapott eredmények matematikai modellezésével. Human
hepatocitikban a dehidroepiandroszteron médositotta a CYP1A indukciot. Osszehasonlitva a
modell alapjan, valamint a kisérletek alapjan késziilt CYP1A2 profilt, megallapitottak, hogy a
CYPIA2 indukci6 csokkenése dehidroepiandroszteron hatasdra az androgén receptoron
keresztiil megvalosuld poszt-transzkripcids szabalyozas eredménye.

Biooxidacios vizsgalatok

Meghatéroztak és jellemeztek allati tumorokban jelenlévd, a multidrog rezisztenciaért felelds
transzportereket, kiilonos tekintettel a fotodinamikus terapiara.

Uj, a fotodinamikus terapiaban alkalmazhat6 vegyiileteket teszteltek in vitro. Elvégezték az
anyagok szerkezet-hatas osszefiiggések (QSAR) vizsgalatat.

Kemometriai kutatasok

Rangszamkiilonbségek Osszegén alapuld, analitikai modszerek és QSAR-modellek
rangsoroldsara szolgdlo eljarast fejlesztettek ki. A moddszert statisztikai tesztekkel valo
Osszehasonlitassal validaltak.

Kis molekuldkra vonatkozo6 fizikai kémiai és kromatografias polaritasi jellemzdket hasonli-
tottak Ossze és megallapitottak, melyiket milyen koriilmények kozott lehet hasznalni.
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b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

Tobb napilapnak, radionak, illetve internetes portadlnak adtak a szaktertiiletiiket érintd
témakban nyilatkozatokat. fgy példaul a 2010. évi kémiai Nobel-dij kapcsan az intézetben is
intenziven alkalmazott, palladium-katalizalt keresztkapcsolasos reakciokrdl adtak interjit
(MTI, Népszabadsag, Klub Radio,). A ,,N6k Lapja Café” internetes rovatdban beszdmoltak az
intézetben futd legfontosabb projektekrol.

A Nemzeti Fejlesztési Ugynokség TAMOP 4.2.3/KMR palyazatara benyujtott “Immerziv
kommunikécids csatornak a természettudomanyos ismeretterjesztés szolgéalataban® cimi
projekt keretében részt vettek a Kémiai Panorama ismeretterjesztd folyoirat és a Kémiai
Portal online magazin szerkesztésében. Létrehoztdk a Ldngész cimli tudomanyos
ismeretterjesztd portalt.

Tobb kutato tartott kémiai ismeretterjesztd eldaddst budapesti gimnaziumokban.

II1. A kutatohely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2010-ben
Hazai kapcsolatok

Az intézet mind az egyetemekkel, mas MTA-kutatointézetekkel, mind a gyogyszeripar
vallalataival igen eredményes kapcsolatokat apol.

Az intézet kutatoi tevékenyen részt vesznek a felsGoktatasban. Ezt igazolja, hogy 13 kutato
oktat rendszeresen az egyetemeken ¢és 24 fiatal kutat6 PhD-munkdjat irdnyitjak
témavezetdként.

A Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetemen részt vesznek a Szerves Kémia és
Technologiai Tanszék oktatasi tevékenységében. Kozods kutatasokat folytatnak az
»Aszimmetrikus  biotranszformaciok folyamatos csOreaktorban” c. témédban. Az
eredményekrol egy 2010-ben megjelent kdzds publikacio tajékoztat.

Az Eotvos Lorand Tudomanyegyetem (ELTE) oktatasi tevékenységében tobbféle modon is
részt vettek: eldadasokat tartottak, és laboratoriumi gyakorlatokat vezettek. Részt vettek az
egyetem Kémia Doktori Iskolajanak munkajaban is.

A Semmelweis Egyetem Gyogyszerészi Kémiai Intézetével egyiittmiikodésben részt vettek
egy Ujonnan izoldlt ndvényi ekdiszteroid sztereokémidjanak tisztdzasaban. Kozds
publikdcidban foglaltdk 0Ossze az eredményeket. Az egyetemen mikodé MTA
Neuromorfologiai  és  Neuroendokrinolégiai  Laboratoriummal LA Glu-GABA
cserefolyamatban résztvevd célfehérjék anatémiai és immunhisztokémai lokalizacidja” c.
témaban dolgoznak egyiitt eredményesen. Az egyetem Orvosi Vegytani, Molekularis
Biolégiai és Pathobiokémiai Intézetével és az Uzsoki utcai Kérhaz Sebészet-Ersebészeti
Osztalyaval ,,Human hepatocitdk izoldldsa ¢és gyogyszerinterakciok vizsgalata” témaban
dolgoznak kdzosen. Az eredményekbdl kozos cikket jelentettek meg.

Részt vettek a Szent Istvan Egyetem Allatorvos-tudomanyi Kar Doktori Iskolajanak
munkajaban.

Intézmények kozotti egylittmitkodési megallapodas keretében tobb klinikaval és korhazzal

(Szent Istvan Korhdz, Szent Laszld6 Korhdz; Semmelweis Egyetem, Transzplanticios és
Sebészeti Klinika, Pszichiatriai és Pszichoterapias Klinika; Gottsegen Gyorgy Orszagos
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Kardiolégiai Intézet, Heim Pal Korhdz, Madarasz Utcai Gyermekkorhaz) folytatnak kozos
munkat. Ennek kapcsan vizsgaljak betegek szervezetének gyogyszerlebontd (méregtelenitd)
képességét, ¢és kozosen kialakitjdk a betegek egyéni gydgyszeres terapidjat. Az
egylittmiikddés kiemelkedd eredményességét a 14 megjelent kdzos publikécio igazolja.

Az MTA SzBK, Enzimologiai Intézetével ,,DNS metilaciojanak tanulmanyozasa”, valamint a
»K-vitaminok meghatarozasa vérbol” c. témakban a kozos eredményekrél négy dolgozatban
szamoltak be 2010-ben.

Tobb, Magyarorszagon miikodd gyogyszervallalattal folytatnak sikeres egyiittmiikodéseket.
fgy példaul a Servier Kutatdintézet Zrt.-vel és a Richter Gedeon Nyrt.-vel. A Richter Gedeon
Nyrt.-vel a neuroszteroidok ¢és a GABAa-receptor kolcsonhatasat targyald dolgozatot
jelentettek meg 2010-ben.

A Cyclolab Kft. (Budapest) céggel egy NKTH-Jedlik palyazat keretében dolgoznak kozosen.
2010-ben 1j, hatékony ciklodextrin alapu, kiralis allofazisokat fejlesztettek ki és ezeket
tesztelték, illetve az allofazis funkcios csoportjaként felhasznalt és twjonnan fejlesztett
cikloldextrin  szarmazékok ligand-(kiralis)szelektor —kdlcsonhatasat — vizsgaltak. Az
eredményekrdl két publikdcidban szamoltak be.

A Creative Labor Kft.-vel a NanoSEN9-projekt keretében: ,,Sejtvonalak eldallitasa
immunfestési metodika tesztelésére”, a LuminoChem Kft.-vel: ,,Uj Na® ion-szelektiv
fluoreszcens festékek fejlesztése”, a Nanochem Kft.-vel: ,,Ultraérzékeny fluoreszcens
detektor fejlesztése” c. témakban folytattak kozos kutatasi-fejlesztési tevékenységet.

A SOLVO Biotechnologiai Zrt.-vel folytatott egyiittmiikodésiik eredményeként wjabb
transzporterek szkrinelési technikdjat dolgoztak ki, és részt vettek egy in vivo patkany
hepatobiliaris transzportergatlas vizsgalataban. Az eredményekrél kozos publikaciot
jelentettek meg.

2010-ben kutatasi egyiittmiikodést inditottak a Virtua Drug Kft.-vel egy virtualis laboratorium
létrehozasaval, amelynek célja az ADME (farmakokinetikai tulajdonsagok) becslése, valamint
a varhato interakciok kovetkeztében kialakuld toxikus mellékhatasok, illetve a rezisztencia
elorejelzése a  gyogyszerfejlesztés korai  szakaszaban, ami jelentés id6-  és
koltségmegtakaritast jelenthet.

T6bb hazai tudoméanyos rendezvényt is szerveztek. Igy pl. a ,,Fehérjeszimulaciok forumat”
2010. éaprilis 22-én tartottdk meg. Az IUPAC-UNESCO rendezvény, ,,2011, a Kémia
Nemzetkozi Eve” megnyitoja alkalmabol eldadast tartottak: ,Szerkezet és funkcid:
célfehérjék validalasa az €16 sejttdl egyetlen molekulaig” cimmel.

Tevékeny részt vallaltak a Magyar Allatorvosi Onkologiai Tarsasag VI. Konferenciajanak
(2010. janius 12-13., Balatonfiired), tovabba a Magyar Szabadgyok-Kutato Tarsasag az MTA
Mikroelem Munkabizottsag Miniszimpoziumanak (Budapest, 2010. szeptember 17.)
megrendezésében.

A Farmakokinetika é¢s Gyogyszermetabolizmus Szimpdzium (2010. aprilis 14-16., Galyatetd),
¢s a TOX-rendezvény (2010. oktober 13-15., Galyatetd) f6 szervezdi voltak.
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Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet szamos kiilfoldi kutatointézettel folytat eredményes egyiittmiikodést.

A kapcsolatok elsdsorban kozos kutatasokat jelentenek, de tobb eurdpai egyetem kutatdival is
dolgoznak k6z06s palyazati témakban.

Fontos ¢és nagy jelentdségii rendezvény a ,,Novartis lectures”, amit mar hosszi évek oOta
(évente két alkalommal) az intézetben rendeznek meg. Ezeken a rendezvényeken a
legkivalobb, nemzetkdzi tekintélyi tuddsok tartanak nagy érdeklodéssel kisért eldadasokat.

Az intézet tobb EU-programhoz kapcsolodva rendezett szamos kiilfoldi kutatd részvételével
kozos tanacskozasokat. Igy pl. az ,,Exploring Cellular Dynamics at Nanoscale”, az EU FP7
keretprogram altal timogatott tanacskozasra keriilt sor 2010. szeptember 8-an.

2010. aprilis 21-én tartottdk meg hét kiilfoldi és hét magyar eldado részvételével a Multidrog-
rezisztencia szimpo6ziumot.

2010-ben 12 kozlemény jelent meg az intézet nemzetkdzi egyiittmiikodéseinek
eredményeként.

Az Ormény Tudomanyos Akadémia Finom Szerveskémiai Intézetével egyiittmiikddésben az
,Uj nitrogén-, kén- és oxigéntartalma, kondenzalt heterociklusos vegyiiletek szintézise és
bioldgiai aktivitdsa” c. témaban egy vendégkutatd dolgozott a magyar laboratériumban, és a
partner altal szolgaltatott modellvegytiletekkel végeztek el 0 tipusti kémiai atalakitasokat.

A ,,Hibrid nanorendszerek inverz gazkromatografias ¢s kemometriai jellemzése” c. témaban
(MTA-Lengyel TA kozotti egyezmény keretében, egyiittmiikodd partner: Poznani Miszaki
Egyetem, Lengyelorszdg) a Hansen-féle oldhatdsagi paraméterekkel sikeriilt elére jelezni az
oldoszer-visszanyerés értékét. Az eredményekrdl 5 kozos cikkben szamoltak be.

A, Polaritasi indikdtorok ¢és a kromatografids polaritas értelmezése” c. téméaban
(egylittmiikodd partner: Szentpétervari Egyetem, Oroszorszag) kiilonb6z6 polaritasi
jellemzoket értékeltek és hasonlitottak Ossze. Az oldott anyag és oldoszer kolcsonhatasokat
modellezték mindkét kdlcsonhatd partner szempontjabol. Az egyiittmiikddés eredményeirdl
eddig 3 kozos cikket jelentettek meg.

Az EU COST program keretében (téma cime: ,,Reversal of multi drug resistance”) harom
kiilfoldi egyetemmel folytattak kozos kutatasokat:  University of Lisbon (Portugalia),
University of Marseille (Franciaorszag), University of Ankara (Torokorszag). 2010-ben
multidrog-rezisztenciat gatld szarmazékok hatasat mutattak ki kisérletileg. Igen fontos
kutatasi egytittmikodések alakultak ki az intézet kémiai laboratdriumai €s a kiilfoldi biologiai
kutatohelyek kozott a kivalasztott vegyliletek tesztelése céljabol.

Magyar-kinai TéT-egyezmény keretében (egylittmikodd partner: Yantai University,
Shandong Province, Kina), az ,,Uj antioxidans klorin vegyliletek a rakterapiaban” c. t¢émaban
folytattak kutatasokat. Az eredményekrél k6zos cikkben szamoltak be 2010-ben.

Magyar-cseh TéT-egyezmény keretében (egyilittmiik6dé partner: Palaczky University
Olomouc, Department of Cell Biology and Genetics, Cseh Koztarsasag), a ,,Glukokortikoid
hormonok szerepe az aromas szénhidogén receptor sejt-szigndl milkodésében human
hepatocitdkban” c. téméban tanulméanyoztdk a gydgyszer-metabolizmusban résztvevo
citokrom P450 enzimek és a szteroid hormonok kozti, valamint a xenoszenzorok és a szteroid
szignal utvonalak kozti kolesonhatasokat. A P450 enzimek altal biztositott védelmi rendszer
megdvja a szervezetet a xenobiotikumok lehetséges toxikus hatasaitol, amiben meghatarozo
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szerepe van az aromds szénhidrogén-receptornak, valamint a nukleéris receptoroknak
(pregnan  X-receptor, konstitutiv androsztan receptor, glukokortikoid receptor). A
receptorfiiggd indukcion tal endogén faktorok (fejlédési, ivari és hormonalis faktorok) is
modositjdk a P450 expressziot. A szteroid hormonok a gydgyszer-metabolizmus
szabalyzasdhoz is  nagyban  hozzajarulnak. A szteroid hormon  prekurzor
dehidroepiandroszteronnak a CYP1A-indukciora gyakorolt hatasat vizsgaltdk. Az
egylittmiikodés eredményeibdl hat k6zos publikacio sziiletett.

Magyar-szlovén TéT-egyezmény keretében (egylittmiikodé partner: University of Ljubljana,
Faculty of Medicine, Szlovénia) ,,A koleszterin homeosztazis és a gyogyszer-metabolizmus
kapcsolatanak kisérletes és matematikai modellezése” c. témédban tanulmanyoztdk a
gyogyszerek okozta koleszterin homeosztdzis felborulasat, valamint a szteranvazas
vegyiiletek okozta gydgyszer-metabolizmus valtozadsokat. A koleszterinszint-csokkentd
sztatinok szdmos betegnél kellemetlen mellékhatasokat okoznak, ezért j, nem-sztatin alapi
megkozelitések keriiltek el6térbe. Megallapitottak, hogy a gydgyszer-metabolizmusban
szerepet jatszd nuklearis receptorok szenzorként miikddnek, és ezéltal megvalosul a
szteranvegyiiletek metabolizmuséanak, valamint a Xeno- és endobiotikumok okozta toxicitassal
szembeni védelemnek az 0sszehangolt szabdlyzasa. Az egyiittmiikodés hat k6zos tudoméanyos
kozleményt eredményezett.

Magyar-horvat TéT-egyezmény keretében (egylittmiikddd partner: Rudjer Boskovich Intézet,
Zagrab, Horvatorszag) az ,,Uj véltozoszelektalasi eljarasok kidolgozasa” c. téméban uj
rangsoroldsi és valtozokivalasztasi eljarasokat fejlesztettek ki ¢és elméleti kémiai
konferenciakon vettek részt k6zos eléadasokkal és poszterekkel.

ERA Chemistry palyazat keretében (téma cime: ,,Hatékony modszerek kidolgozasa heparin és
heparan-szulfat vegyiilettarak eldallitasara biologiai vizsgalatokhoz”) a Centre for Synthesis
and Chemical Biology, University College Dublin, frorszg partnerintézménybdl a részletes
kutatasi tervek Osszehangolasa érdekében fogadtdk a kiilfoldi laboratorium vezetdjét. A
magyar kutatohelyrdl egy fiatal munkatars végzett eredményes posztdoktori munkat az ir
intézetben.

A ,,Synthesis of biologically active heterocycles” c. témaban (egyiittmiikdé partner: Bayer
Crop Protection, Németorszag) mintegy 40 0j vegyiiletet szintetizaltak 2010-ben.

»Szelektiv halogénezést tartalmazo reakcioutak kidolgozasa” c. témaban az AllessaChemie
GmbH, Frankfurt am Main (Németorszag) céggel vettek fel kapcsolatot. 2010-ben sikeres
tajékozodod kutatdsokat folytattak a késdbbi hosszi tdvi kooperacid megalapozasanak
céljabol.

V. A 2010-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatasa
Hazai palyazatok

2010-ben az MTA-elndke altal meghirdetett Lendiilet-program keretében a ,,Frusztralt Lewis-
par katalizatorok” c. témakor kutatasaira 225 M Ft tdmogatéast nyertek el, amely 6sszegbdl
2010-ben 45 M Ft-ot hasznaltak fel. A 2010-ben végzett munka legfontosabb eredménye a
méretkizarasos elven miikodo, frusztralt Lewis-par katalizatorok Kifejlesztése és alkalmazasa.

OTKA-palyazat keretében (téma: ,,4-, 5-, 6- €s 7-klormetilindolok eldallitasa és alkalmazasuk
indolvazas alkaloidok szintézisében”) a tdrgyévben az ergolinvézas alkaloidok szintézisének
egy fontos, harom gylriit tartalmazd intermedierjét allitottdk el egy egyszerl
sztereoszelektiv modszerrel.
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OTKA-kutatasok keretében szdmos olyan eljarast dolgoztak ki, melyekben j modszereket
alkalmaztak. Kiilonds hangsulyt fektettek a pallddium-katalizalt aminalasra (a ,,Buchwald-
Hartwig-reakcio” alkalmazasara), valamint egy 0j szintetizator felhasznalasara.

Az ,Intelligens nanoszenzor fejlesztése az ionhéztartds folyamatainak szubcellularis szintl
diagnosztizalasara (nanoSEN9)” c¢. NKTH-témat konzorcidlis egylittmikodés keretében
nyerték el. 2010-ben felépitették a fehérjefunkcid monitorozasara alkalmas nanoszenzor
“proof-of-concept” prototipusat.

A palyazati tamogatas mértéke: 180 M Ft, ebb6l 2010-ben 31 M Ft.

»Egyéni gyogyszeres terapia kialakitasat tamogatd, molekularis diagnosztikai szakértdi
rendszer ¢és szolgaltatas kidolgozasa” (GOP) palyazatot nyertek el, amelynek &sszes
tamogatasa 200 M Ft, ebbdl 80 M Ft volt 2010-ben. A targyévben elvégezték a CYP-
fenotipizalas modszereinek bedllitasat ¢és validalasat, valamint megkezdték a CYP-
genotipizalds modszereinek kidolgozasat.

Nemzetkozi palydzatok

,Uj célpontok és 1j gyogyszerjeloltek az epilepszia lekiizdésére: a gamma-aminovajsav
transzport fehérjék altipusainak megkiilonboztetésére szolgald szelektiv spirociklusos
gatloszerek tervezése” cimmel az ERA-2010 Chemistry palyazatot nyertek a Leuveni
Katholieke Universitét-tel kozosen.

2010-ben nyerték el a ,Hatékony modszerek kidolgozasa heparin és heparan-szulfat
vegyiilettarak eldallitasara biologiai vizsgalatokhoz” c. ERA 2010 Chemistry palyazatot.
A palyazati tamogatas 6sszesen: 35,2 M Ft, ebb6l 2010-ben 13 M Ft.

2010-ben TéT-palyazaton ,,Kiilonboz6 analitikai és kemometriai modszerek 0sszehasonlitasa”
c. témara nyertek el tamogatast. A palyazati tamogatas 0sszesen: 1,460 M Ft, ebb6l 2010-ben
0,73 M Ft.

V. A 2010-ben megjelent jelentésebb tudomanyos publikaciok

1. Daragics K, Fiigedi P: (2-Nitrophenyl)acetyl: A new, selectively removable hydroxyl
protecting group. Organic Letters, 12 (9): 2076-2079 (2010)

2. Takacs D, Kiraly P, Nagy |, Bombicz P, Egyed O, Riedl Zs, Hajos Gy: Formation of a
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Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2010-ben

Organokatalizatorok kifejlesztése gyogyszeripari felhasznalas céljabol

Ot évvel ezeldtt egy Uj bifunkcidos tiokarbamid katalizatorcsalad (modositott cinkona
alkaloidok) kifejlesztésérdl szamoltak be. Széles korli alkalmazhatoésaguknak és katalitikus
hatékonysadguknak koszonhetden azdta ezek a vegyiiletek a teriilet meghatarozo,
leggyakrabban hasznalt katalizatoraiva valtak. Annak érdekében, hogy tovabb bdvitsék a
bifunkcionalis organokatalizatorok felhasznalhat6ésagi korét, elkezdték vizsgalni a
bifunkcionalis négyzetamidok alkalmazhatdsagat; a tiokarbamid helyett egy hasonld
szerkezetli, dupla hidrogénhid-donor, négyzetamid-molekula részletet alakitottak Kki.
Megallapitottak, hogy ezek a vegyiiletek jol kiegészithetik az altaluk korabban kifejlesztett
tiokarbamid katalizatorokat, ¢és hatékonynak bizonyulnak szdmos Michael-addicios
reakcidban. Diasztereoszelektivitasuk kiilondsen kiemelkedd. A reakcidk mechanizmusanak
vizsgalata és tisztazasa mellett arra is torekedtek, hogy olyan katalizatorokat hozzanak létre,
amelyek szilard hordozohoz vannak kotve, vagyis immobilizaltak. Megfigyelték, hogy ezek a
modositott katalizdtorok megtartottdk az eredeti homogén katalizatorok szelektivitasat, s igy
folyamatos lizemt eljarasokban is alkalmazhatok.

1 abra. A bifunkcionalis négyzetamid organokatalizatorok sematikus abrazolasa

A nemrég felfedezett, frusztralt Lewis sav-bazis parok alkalmazasa egy alapvetéen 1j
stratégiat hozott a kis molekuldk aktivalasaban, amelyek koziil kiemelkedik a hidrogén
aktivalasa. Ezek a molekulak sztérikus okok miatt nem képesek kialakitani a klasszikus
donor-akceptor komplexet, azonban ennek ellenére mégis 1étrejon egy masodrendii kotésekkel
Osszetartott “frusztralt komplex”. Ez az dtmenetileg 1étrejévo, bifunkciondlis rendszer azutan
szinergikusan képes a hidrogént hasitani. A sztérikus zsufoltsagra, mint katalizator tervezési
elvre épitve, szamos Lewis sav-bazis part allitottak el6, amiket katalitikus hidrogénezésekben
lehetett alkalmazni. Annak ellenére, hogy a frusztralt Lewis-parok kémiéja viszonylag 0j, mar
most feltételezhetd, hogy ezek a felismerések paradigmavaltast hoznak a katalizatorfejlesztés
tertiletén. Lehetdség nyilik a driga és toxikus nehézfémek helyettesitésére a katalitikus
hidrogénezés teriiletén, s ezaltal kornyezetkimélé ipari eljarasok terjedhetnek majd el.
Azonban az eddig kifejlesztett rendszerek tulzott reaktivitasa (gyakorlatilag nincs
funkcidscsoport-tolerancia) nem tette lehetové a katalizatorok széles korii, szintetikus
alkalmazasat. Ez arra 0sztondzte a kutatokat, hogy a katalizatortervezésben a méretkizarasos
elvet hasznaljak fel. Feltételezték, hogy a sztérikus zsufoltsdg tovabbi novelésével a Lewis-
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savas centrum koriil elérhetd egy olyan helyzet, amikor csak a hidrogén aktivalasa megy
végbe, s mas mellékreakciok nagymértékben vagy teljesen kikiiszobolhetok. Ez a
katalizatortervezési elv sikeresnek bizonyult, elsé eredményiiket az Angewandte Chemie hot
paper” mindsitéssel elfogadta el, és eredményiik a folyoirat cimlapjara is felkeriilt. Az intézet
kutatoi ramutattak arra, hogy szdmos olyan esetben is meg tudjak valdsitani a fémmentes
katalitikus hidrogénezést, amikor a korabbi katalitikus rendszerek nem is mikodnek.
A modszer egyik fontos kiterjesztése volt a kinolinok részleges redukcidja, ami nehezen
megvalosithatd folyamat, de nagy jelentdséggel bird szintetikus 1€pés kiilonbozd gydgyszerek
eldallitasaban.

H,
20 mol%
20 °C

2. abra. Szintetikus stratégia a funkcidscsoport-toleranciaval rendelkez6 frusztralt Lewis sav-bazis parok
kifejlesztésére
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Kémiai Kutatokozpont
NANOKEMIAI ES KATALIZIS INTEZET
1025 Budapest Pusztaszeri ut 59-67; 1525 Budapest, Pf. 17.
Tel.: 438-1132, Fax: 438-1164
e-mail: valyon@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatohely f6 feladatai 2010-ben

Az intézet fO kutatdsi feladata az MTA Kémiai Kutatokdzpont E-1287/2010. sz. Alapitd

okirat modositasa szerint 2010. évben a kdvetkezd volt:

— innovativ, kémiai kutatasok folytatasa, kiilondosen a nanokémia és a katalizis teriiletén,
amelyek magukban foglaljak a feliiletkémiai kutatasokat, nanoszerkezetli anyagok
szintézisét, nanorétegek vizsgalatat, feliiletek jellemzését €s moddositasat, valamint a
heterogén katalizatorok, a katalitikus reakciok és az alternativ energiaforrasok kutatasat.

Az intézet kutatasi alapfeladataihoz kapcsolodoan egyéb feladatokat is ellatott, igy:

— tevékenységével Osszefliggésben tudomanyos, szak- és ismeretterjesztd kiadvanyokat
jelentetett meg;

— egylttmikodott a kutatokozponti, illetve mas hazai kutatdintézetekkel, veliik kodzos
kutatasi programokban vett részt, kapcsolatokat tartott fenn és létesitett mas orszagok
tudomanyos intézményeivel, nemzetkdzi tudomanyos tarsasagokkal; elésegitette a magyar
kémiai kutatasok jelenlétét a tudoméanyag nemzetkozi életében;

— hazai és nemzetk6zi tudomanyos programokat €s konferenciakat szervezett;

— szorgalmazta és segitette a tudomanyos kutatasok eredményeinek tarsadalmi és gazdasagi
hasznositasat;

— felsOoktatasi intézményekkel egyiittmiikddve részt vett az oktatomunkaban, kozos
kutatasi, képzési és tovabbképzési feladatokat latott el;

— hazai és nemzetkdzi kutatasi palyazatokon vett részt;

— kutatasi megbizési szerz0dések keretében végzett K+F-tevékenységet;

— hozzajarult a kutatokdzponti szakkonyvtar miitkodtetéséhez.

1. A 2010-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények
a) Kiemelkedo kutatasi és mas jellegii eredmények
Nano-medicinalis kutatasok

Uj tipusu, felilletmodositott, szervetlen nanorendszereket és szerves nanokompozitokat
eldallitottak eld a biologiai (szoveti) kornyezetben is megorzott stabilitds €s biokompatibilitas
elérése érdekében. A 20 nm-es atlagos atmérdvel rendelkezd, szilk méreteloszlasu ¢és
aminopropil-lancokkal  boritott ~monodiszpersz ~ szilika nanorészecskéken  tovabbi
fehérjekapcsolasra alkalmas, bifunkcids feliiletmodositasokat végeztek. Biokompatibilis
polimerrel bevont (fluoreszcens jelzével ellatott és hatdoanyagot tartalmazo szilicium-dioxid-
cirkonium-dioxid (SiO,-ZrO;) mag-kopeny) nanorészecskéket allitottak eld. Elvégezték a

33


mailto:valyon@chemres.hu
http://www/

termék bioldgiai kdrnyezetben torténé tesztelését. Megallapitottak, hogy daganatos sejtekben
a részecskék feldusulnak.

A célzott hatdanyag-bevitelre alkalmas unilamellas vezikuldk héjszerkezetét szinkrotron
sugarzassal (DESY/Hamburg, BESSY/Berlin), valamint neutronszorassal (Miincheni
Kutatoreaktor, ILL/Grenoble) tanulmanyozva megallapitottak, hogy a vezikuldk sztérikus
stabilizalasahoz felhasznalt, PEG-lanccal ellatott foszfolipidekben a kettdsréteg kiils6 és belsd
oldalain beagyazott PEG-lipidek aranya kozelitdleg 2:1.

Hazankban egyediilallo6 modon Osszegfrekvencia-keltési rezgési spektroszkopiat alkalmaztak
lipid monorétegek ¢és oldott anyagok (egyszerii ionok, gydgyszermolekulak, hatoanyag-jelolt
peptidek, szerves ¢€s szervetlen nanorészecskék) kolcsonhatdsainak megismerésére. A
modszer alkalmazasaval megallapitottdk, hogy tiszta vizre teritve a foszfolipid-molekulak
poléaris fejcsoportjai a hatarfeliileti vizmolekuldk rendezettségét megnovelik, és ez a rendezd
hatds az anionos dipalmitoil-foszfatidil-glicerin esetében nagyobb, mint az ikerionos
dipalmitoil-foszfatidil-kolin esetében.

»In vivo imaging” technikdval kimutattak, hogy kettds kindzgétlot, mint tumorellenes szert
tartalmazo liposzomak a vizsgalati egerek daganataban feldusulnak. ,,Ex vivo imaging”-
technikaval igazoltdk a liposzomdk jelenlétét a kezelt allatok tumoraban és veséjében.

Feliiletmodositdsi és nanoszerkezet-vizsgalatok

Kiilonb6z6 kémiai redukcios és elektrokémiai modszerekkel elballitott, arany (Au)
nanorészecskékkel boritott, interdigitalis elektrodokat fejlesztettek ki, impedanciamérésen
alapuld gaz- és gbézérzékeld szenzorok érzékeld rétegeként. A szenzorok érzékenysége
oldoszerg6zok hatasara tobb nagysagrenddel nagyobb, mint az egyenaramu ellenallasmérésen
alapul6 interdigitalis szenzoroké. A Kifejlesztett szenzorok valaszideje és regeneracios ideje
gyors, a jelvaltozas reverzibilis. Tovabbi eldnylik, hogy viszonylag kis feliileti boritottsag
esetén is alkalmazhatdk, igy a kis anyagsziikséglet miatt, az alkalmazas igen gazdasagos.
Vertikalisan rendezett szénnanocsd-erddvel boritott elektrédok szuperkondenzatorként torténd
alkalmazasat vizsgaltdk. Kidolgoztdk a szuperkondenzatorok elektrokémiai modszerekkel
torténd mindsitését. Vizsgaltdk a kiilonbozo elektrolitok hatasat a kondenzatorok muikodési
paramétereire, igy az energiasiirliségre ¢és a teljesitménystirliségre. Kémiai gdzfazist
réteglevalasztassal (CVD) ndvesztett szén-nanocso rétegekkel 4-10 F/g specifikus kapacitast
sikeriilt elérni, mig a maximalis teljesitménysiiriség > 200kW/kg, ami egy nagysagrenddel
eldny0Osebb az aktiv szén alapu szuperkondenzatoroknal.

Sikeresen megvalositottdk a biologiai  vizsgalatokban alkalmazhaté ,,Lab-on-a-chip”
platformba integralhatdé 3D mikro- és nanoelektrodok galvanikus helyettesitésen alapuld
fémes bevonasat és a modositott feliiletek elektrokémiai alkalmazasat. A feliiletmodositasi
technika elérelépést jelenthet sejtdifferencialédasi folyamatok valos idejii megfigyelésének
kovetésében.

Meghonositottak és sikeresen alkalmaztdk a mikrométeres lenyomatok technikajat
(microcontact printing) lokalis fibrinolitikus enzimaktivitas kinetikajanak vizsgalataban. A
vizsgélatok tavlati célja az érrendszeri megbetegedések gyogyitdsa hatékonysdganak
novelése.

Osszehasonlitottdk  kiilonbdzd — gyartmédnyl  nanomechanikai  vizsgaloberendezések
szisztematikus hibajat. Megallapitottak, hogy a kiértékelés egységesitésével az atlagos hiba
5% ala csokkenthetd. Az ereményeket az ISO szabvanyositasi eljarasban hasznaljak fel.

A korabbi évek alapkutatasi eredményeire alapozva, kiilonb6z6 szemcseméretii, illetve
morfologiaju titan-dioxid (TiOz nanoanyagok alkalmazasan alapuld fotokatalitikus
eljarasokat dolgoztak ki. Metilénkék szinezék bontasat vizsgalva, igazoltdk, hogy a 10 nm
méreti nano TiO,-anyag hatékonysaga azonosnak tekinthetd a referenciaanyagként
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kozismerten elfogadott Degussa P25 mintaéval. Ezzel szemben a nagyobb méretii, 100 nm-es
TiO; joval hatékonyabbnak bizonyult: mar 90 perc alatt 100%-ban elbontotta a metilénkék
szinezéket a reakcidelegybdl. A fotokatalitikus eljardsok tervezése soran maximalisan
figyelembe vették a kés6bbi méretnovelés és az ipari koriilmények kozotti megvaldsitas
eléfeltételeit. Uj, szol-gél eljarasokon alapulé preparativ modszereket dolgoztak ki kiilonleges
tulajdonsagu, pl. elektromos vezetdképességgel rendelkezé vagy megnovelt fotokatalitikus
tulajdonsagu, nanoméreti TiOz-anyagok eldallitdsara. Igazoltdk, hogy a kidolgozott
nanokémiai moddszerek kivalo alternativat jelentenek a TiO, kristalyracs szerkezetének
modositasara, idegen atomok, pl. vas, mangan, fluor bevitelével, szemben a mar régota
ismeretes fizikai modszerekkel.

Hidrogén-energia kutatdsok

A hidrogén-energiaval kapcsolatos kutatasok f6 célja a hidrogénnek, mint energiahordozonak
eldallitasa, tisztitdsa és tlizeldanyag-cellaban torténd alkalmazasa. A 2010-ben végzett
kutatasok soran a hidrogént bioetanol reformalasaval allitottak eld. Magnézium-spinel
hordozos nemesfémmentes katalizatorokat terveztek, amelyeknek nikkel (Ni) volt a {6
komponense. Ezt tobbféle fémmel (Co, Ce, Mo) modositottdk. Az eredmények a Ni ¢és a
kobalt (Co) er6s szinergetikus hatasara utalnak. Rontgen fotoelektron-spektroszkopias (XPS)
vizsgalatok azt mutattdk, hogy Co jelenlétében a Ni jobban redukalodik, mikézben a Co
magasabb oxidaciés allapotva valik. A katalitikus hatds kifejtésekor bifunkcios
mechanizmus valészintsithetd, ami az egymas atomi kozelségében megtalalhatoé fémes nikkel
¢és oxidalt kobalt feliileti képzédményeknek kdszonhetd. A reformalasi reakcio elsd 1épésében
a fémes nikkelen adszorbealddd etoxi specieseket az oxidalt kobalt feliileti acetalokka ¢és
acetatokka oxidalja.

A hidrogén tisztitdsara, azaz szénmonoxid (CO) mentesitésére az ugynevezett preferencialis
oxidaciot (PROX) alkalmaztdk. Olyan modellrendszer kialakitasaval foglalkoztak, amely
rendelkezik a valddi katalizatorok szerkezeti sokszinliségével, ugyanakkor vizsgdlhato a
Au (111) egykristaly feliileten fotoelektron-spektroszkopiaval (XPS, UPS), dsszegfrekvencia-
keltési spektroszkopiaval (SFG) és pasztazo alagutmikroszkopiaval (STM). Kimutattdk, hogy
a CO-expozicio jelentésen megkonnyiti a nagyléptékii feliileti anyagtranszportot, ami az
ionbombazassal feldurvitott feliilet kisimulasat eredményezi.

A tiizeldanyag-cellas katalizatorok fejlesztése terén kétkomponensii platina-6n (PtSn)-
katalizatorokat allitottak eld. Sikeriilt jelentds aktivitasnovekedést elérni a referenciaként
alkalmazott egyfémes Pt-katalizatorhoz képest.

Mikro- és mezoporusos anyagok kutatdsa

Vizsgaltak nitrogén-oxid (NO) metannal oxigén jelenlétében, mordenit és ZSM-5 hordozds
inidium-(In)zeolit modellkatalizatorokon torténd szelektiv katalitikus redukalasat operando
DRIFTS-MS-modszerrel, a Katalitikus mechanizmus mélyebb megismerése céljabol.
Kovették a reakciokoriilmények, tobbek kozott a homérséklet és a reaktans parcidlis
Kimutattdk, hogy a zeolitok aktiv alakulatai InO’-kationok. A reaktins -eleggyel
kolcsonhatasban a katalizatoron feliileti nitrat(NO3’)- és nitrozonium-ionok(NO™) képzddnek.
A nitrat a metdnnal nitrogéntartalmu intermediert, adott esetben nitrometant képzett. Az
utobbi reakciolépés a metanos NO-redukalas sebességmeghatarozo 1épése. A NO*-ionok és a
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nitrometan reakcidjaban kornyezetre a NO-nal kevésbé artalmas nitrogén (Np) és széndioxid
(COy) képzodik.

Szintézisgaz (CO/H; eclegy) elballitasara alkalmas katalizator és katalitikus reaktorrendszer
kifejlesztésével foglalkoztak pirolizis olaj (féleg csontolaj) vizgdzos reformalasanak céljabol.
A reakcidhoz hagyomanyos, szemcsézett Ni/y-Al,Os-katalizatorokat, tovabba strukturalt
katalizatorokat készitettek. A strukturalt katalizator méhsejt szerkezetli monolit kerdmia-
(kordierit)hordozon vékony, aktiv Ni/y-Al,O3 réteget hordoz. Elonyds tulajdonsaga, hogy
aramlasi ellenallasa sokkal kisebb, anyag ¢és héatadasi jellemzdi viszont kedvezébbek, mint a
hasonl6 aktivitdsu, szemcsézett katalizatorokbdl képzett katalizatoragyé. Védokatalizator
(dolomit) alkalmazasaval elérték, hogy a monolit katalizator aktivitasa és a pirolizis gaz teljes
konverzidja szintézisgdzza hosszl idon at fennmaradjon.

Feliileti szerkezetek kutatasa

Parhuzamos STM ¢és Kisenergiaju ionszorasos spektroszkopias (LEIS) mérésekkel
bizonyitottak, hogy iranyitott nukleacioval rodium-arany (Rh-Au) mag-héj nanorészecskék
hozhatok 1étre TiO, nanocsovek és nanorudak feliiletén. Ily médon a kétfémes sikkatalizator
rendszerekre kordbban kidolgozott eljardsukat kiterjesztették egy komplexebb és ipari
alkalmazasként is felhasznalhato katalizator tipusra.

A kalium és szén-dioxid (COy)adszorpciojat és kolesonhatasat vizsgaltak Au(111) feliileten.
Megallapitottak, hogy a CO, kotési energiajat a kaliumadalék nagymértékben noveli.

TiO; nanoszalakon és nanocsveken kialakitott Rh mag — Au héj szerkezetli katalizatorok
aktivitasanak vizsgalatdval kimutattak, hogy az etanol atalakitdsdban a kétfémes rendszerek
aktivabbak, mint az egyfémes Au és esetenként, mint a Rh-katalizatorok.

Jelentds eredménynek szamit a CO-mentes hidrogén eldallitisa hangyasav (HCOOH)
bontasaval Mo,C/szén-katalizatorokon. Azt talaltak, hogy a reakcio soran a CO,/(CO+CO,)-
arany 98-99 % szénnanocsé feliiletén 1étrehozott, vagy Norit feliiletére felvitt Mo,C-mintan,
de viz hozzaadasara sikeriilt CO-mentes H,-t eldallitani a teljes HCOOH konverzi6 mellett.

A ,Rh-nanodrétok novesztése és rendezett dekoracidos TiOyx-film kimutatasa TiO,(110)-
feliileten novesztett hexagonalis Rh-nanorészecskék esetében” c. téma kutatdsainak soran
STM-mérésekkel kimutattak, hogy mind a sztochiometrikus (1x1), mind (1x2) modon
rekonstrualt TiO,(110)-felilleten elérhetd az egydimenziés novekedés, ha a Rh-fém
parologtatdsa elég magas homérsékleten torténik. Méréseik alapjan bebizonyosodott, hogy
magas homérsékleten (1000-1200 K) egy 1j jelenség is fellép, nevezetesen atomi vastagsagu,
rendezett (,wheel” tipusu) TiOx-réteggel vonodik be a TiOy-feliileten novesztett Rh-
krisztallit.

Nukledaris spektroszkopiai vizsgadlatok

Els6keént allitottak eld 0 tipust, kordbban nem ismert, kristdlyos forméban nem létezd on-
nikkel-vas [Sn-Ni-Fe]- terner otvozeteket, specidlis paramétereket alkalmazo elektrokémiai
levalasztas utjan. Ezek az Otvozetek nemcsak korrozidalld bevonatként, hanem
akkumulatorok elektrodjaiként is gazdasdgosan alkalmazhatok lehetnek. Rontgendiffrakcids,
valamint °"Fe és °Sn Mgssbauer-spektroszkopiai vizsgalatok alapjan megallapitottak, hogy
ezek a rétegek amorfok és ferromagnesesek.

A nanofazisti anyagok kutatasaval kapcsolatban tovabb folytattdk az altaluk korabban
kifejlesztett, a vas-ftalocianinok pirolizisével torténd karbon-nanocsdvek eldallitasaval
kapcsolatos kutatasaikat, ahol az a-vas ftalocianin oxigenalasa soran a rétegek kozé beépiild
oxigének egyik specieszénél az (Fe-O)-lancok kozott varatlanul megjelend, ) tipusa
ferromagneses csatolas fellépésére kovetkeztettek.
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A mikrobiologiai autoregulatorként miikodé alkilrezorcinoloknal kimutattak, hogy az
alkilrezorcinok molekulaszerkezete 1ényeges szerepet jatszik a redoxifolyamatok
kinetikajaban.

Mossbauer-spektroszkopiai mérések segitségével kimutattak, hogy a szamitastechnikaban
alkalmazhat6, az adalékolt kobaltatokban fellépd negativ magneses ellenallds jelentdsen
megvaltozik a 20% stronciumtartalmii kobaltatokban a 2,5%-nal nagyobb vashelyettesités
hatasara, mivel az addig Osszefliggd magneses klaszterek elkiiloniilt magneses cseppekre
esnek szét.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

Az intézet kutatéi aktivan részt vettek — a kémia irant érdekl6do, kiemelkedd képességii
kozépiskolasoknak szervezett — ,Aki kivdncsi kémikus” cimli nyari kutatotdbor
lebonyolitasaban.

A szakemberek és a miiszaki kérdések irant érdeklédok figyelmét ismeretterjeszté cikkekben
hivtdk fel az MTA Kémiai Kutatokdzpont, Nanokémiai és Katalizis Intézetben folyo, a
megujuld anyag és energiaforrasok hasznositasdval, valamint a tiszta technologidk
bevezetésével és a kornyezetvédelemmel kapcsolatos munkakra:

Az MTA Kémiai Kutatokozpont altal kiadott Kémiai Panorama c. tudomanyos
ismeretterjeszté folydirat 2010. évfolyamanak 2. szdmaban ,,Szokatlan kolcsonhatasok.
Katalizis szilard feliileten” cimmel jelentettek meg egy cikket.

A Vilaggazdasag 2010. jalius 29-i szamaban ,MTA: jobb az Uj termék, mint a biodizel”
cimmel cikk jelent meg a MOL Rt.-vel, a Pannon Egyetemmel és az Olajterv Rt.-vel kozdsen
végzett kutatas-fejlesztésrol, melyet a Nemzeti Kutatasi és Technoldgiai Hivatal (NKTH) a
Jedlik Anyos program keretében tamogatott. A kutatas-fejlesztés célja a ndvényolaj
dizelolajjal egyenértékii ,,zo1ld dizell¢” torténd konvertalasa volt.

A Heti Valasz, Innovacid rovataban ,,A biomasszatol a biovegyiparig. Fiistbe ment energia?”
cimmel jelent meg cikk a Gazdasdgi Operativ Program 4&ltal tadmogatott, az allati
melléktermékek, elsdsorban a csontliszt kombinalt kémiai és energetikai hasznositasat célzo
kutatas-fejlesztésrol. A kutatas-fejlesztés vallalkozo partnere a Terra Humdéna Kft. Az
eljarasrol részletesebb tajékoztatast adtak a ,,Gdz {lizemanyag biomasszabol” cimi
szakcikkben, ami a Magyar Agrarkamarék Lapjiban az AGRARIUM Agrar és Piacgazdasag
cimii lap 20. évfolyamanak 2010/10. szdmaban jelent meg.

Részt vettek a Langész-projektben, melyben akadémiai kutatok, fiatal tehetségek és
professzionalis tudomanykommunikatorok fogtak 6ssze annak érdekében, hogy a fiatalok, s6t
a gyerekek szamara is kézzelfoghato, atélhetd élményt nytjtsanak a tudomanyos ismeretek,
tapasztalatok révén. Eldadast és interaktiv foglalkozasokat tartottak kozépiskoldkban a
nanotechnologiardl. Részt vettek a Tudomanyfesztivalon, ahol kémiai kisérleteket mutattak
be az érdeklodoknek.

Ismeretterjesztd eldadasokat tartottak az Eotvos Lordnd Tudomdanyegyetemen (ELTE) az
“ALKIMIA MA” el6adassorozat keretében, illetve a Paksi Atomerému Zrt.-ben ,,A nuklearis
szakemberképzés helyzete Magyarorszagon, igények és lehetdségek, a fejlddés tavlatai”
cimmel megrendezett iilésen.

»A kémidban is mini a divat — Nanoanyagok a gyogyitasban” cimmel jelent meg ismertetés a

kutatokozpontban folytatott nanomedicinalis kutatdsok jelentdségérél és eredményeirdl a
Népszabadsag 2010. marcius 27-1 szamaban.

37



,,Uj tipust mobiltelefon-cellak magyar kémikusoktol” cimmel 2010. julius 15-én jelent meg a
jelenleg hasznalt akkumulatoroknal joval hosszabb ¢lettartamu tiizel6anyag-cella
kifejlesztésérodl szolo tudositds az MTA honlapjan.

II1. A kutatéhely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2010-ben
Hazai kapcsolatok

A kutatéhely eredményes egyiittmikodéseket folytat mind a hazai egyetemekkel,
kutatointézetekkel, mind tobb vegyipari és gyogyszeripari vallalattal.

Az egyetemekkel folytatott kozos kutatdsok eredményeirdl 2010-ben 26 publikacidoban
szdmoltak be. Az intézet kutatdi koziil 12-en vesznek részt rendszeresen az egyetemi
oktatasban.

Az elmult évben 12 PhD-disszertaciot készitd fiatal kutatd témavezetését lattdk el az
intézetben. Részt vesznek a Szegedi Tudomanyegyetem Természettudomanyi Kar Doktori
Iskoldjanak munkdjdban is.

A, Fischer-Tropsch reakcid vizsgdlata” c. téma keretében (egyiittm{ikodd partner: Miskolci
Egyetem, Miszaki Foldtudomanyi Kar Nyersanyagelokészitési és Kornyezeti Eljarastechnikai
Intézete) Co/Al,Os-katalizatorokon sikeriilt alkoholok szintézisét szintézisgdzbdl kiindulva
megvalositaniuk 2010-ben.

A Semmelweis Egyetem Orvosi Biokémiai Intézetével folytatott egylittmiikddés keretében
fibrinolitikus protedzokat tartalmazd vezikulas hordozorendszert fejlesztettek ki, amelynek
hatdanyaga bontja mind a tiszta, mind a vérplazma olvadékot. A hatéanyag fibrinszalakra
kifejtett méretcsokkentd hatasat ,,in vitro” koriilmények kozott modellezték, ami az alapjat
képezi a jovobeni kutatasoknak. A vizsgélatok a hazankban a legtobb halalesetet okoz6 sziv
¢s érrendszeri trombozist kivaltd okok feltarasara iranyulnak.

Az MTA Izotopkutatd Intézettel egyiittmiikddésben (téma cime: ,Inverz oxid/fém
hatarfeliiletek genezise, jellemzése ¢és alkalmazasa modellrendszerben”), OTKA-projekt
keretében aranyhordozon létrehozott (vas-oxid)-réteg, igynevezett ,,inverz modellkatalizator”
segitségével végeztek az arany/atmenetifém-oxid katalizatorok miikddési mechanizmusanak
jobb megértését célzo vizsgalatokat. 2010-ben két kozos cikket publikaltak.

A ,,PEM (proton exchange membran)-tipusu tiizel6anyag-celldk otrétegi MEA (membrane
electrode assembly) kutatas-fejlesztése 1 tipusu anodd-katalizatorokkal” c. témaban partneriik
a Kontakt-Elektro Ipari, Kereskedelmi Kft. (Pécs). 2010-ben 40 % Pt-tartalma szénhordozos
katalizatorok eldallitdsara és elektrokatalitikus aktivitdsdnak vizsgalatara keriilt sor. Az
eloallitas és aktivalas kisérleti valtozoinak optimalizalasa jelenleg folyik. A legjobb
katalizatorok lényegesen aktivabbnak bizonyultak, mint a referenciaként alkalmazott,
kereskedelmi forgalomban kaphato katalizator.

A pirolizis olaj katalitikus vizgdzos reformaldsa szintézisgdzzd a biomassza kedvezObb
energetikai és szélesebb korli vegyipari hasznositasat megalapozo eljards. A Terra Humana
Kft. az MTA Kémiai Kutatokézpont, Nanokémiai és Katalizis Intézettel kozosen — a Nemzeti
Fejlesztési Ugyndkség altal timogatott ,,Innovativ bioenergetikai és kdrnyezetvédelmi eljaras
¢s prototipus fejlesztés” targyt kutatis-fejlesztési munka keretében — katalitikus eljarast
fejlesztett ki a pirolizisolaj szintézisgazzd konvertalasara vizgézos reformaldssal. A magas
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hémérsékletii (700-800 °C) katalitikus folyamatban a bioolaj teljes mennyiségét gaz
lizemanyaggé alakitjdk. A gazt gdzmotorban vagy gazturbinaban elégetve a kémiai energia jo
hatasfokkal mechanikai energiava, illetve generator alkalmazéasaval elektromos energiava
konvertalhat6. A fejlesztés eredménye egy 1j, kornyezetbarit technoldgia a megljuld
energiahordozo6, a biomassza ,,z61d” elektromos energiava alakitasara.

Az ,,Uj biologiai szennyviztisztitdo berendezések és technologia kutatasa és fejlesztése” c.
NKFP-tamogatast konzorcialis projekt (UWATECH Kornyezet- és Viztechnikai Kft.) projekt
egy 200-20 000 lakos-egyenérték kapacitast, nagy hatasfoku, gazdasagos és kornyezetbarat
kommunalis szennyviz-tisztitd technologia kifejlesztésére iranyul. A projekt célja a jelenlegi
eljarasokban  hasznalt részegységeknél (bio-reaktor, levegdztetd, iszaplevalaszto,
vizszagtalanito/fertOtlenitd) hatasosabb ¢és gazdasdgosabb berendezések kifejlesztése.
Laboratériumi és nagylaboratoriumi vizsgalatokat végeztek a forgd-meriild szdvettekercs,
valamint adszorbens alkalmazisara biofilm hordozoként. Elkészitették a demonstracios
kisérleti berendezés terveit, beszerezték a referencia berendezésként lizemel$ forgd-meriild
tarcsas technoldgia egységeit. Az engedélyezési eljarasok befejezodése utdn megkezdték a
demonstracios ¢és kisérleti szennyviztisztitd épitését, a miiveleti egységek tervezését gyartasat
¢s telepitését Reziben (Zala megye).

A TAMOP 4.2.1/B4.1 és B4.2 palyazati téméakban (,,Benzinfrakciok tovabbi benzol- és
aromastartalom  csokkentése  katalitikus  ton”; ,Motorbenzinek- és  gazolaj-
keverdkomponensek eldallitasa melléktermékként keletkezd olefinekbdl”) a Pannon Egyetem,
MK-VFI-MOL Asvanyolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszékével —dolgoznak
eredményesen.

Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézetnek széles korli nemzetkdzi kapcesolatai vannak; ezek az egyiittmiikodések részben
egyezményes keretekben, részben egyezményen kiviil folynak. 2010-ben 30, kiilfoldi
szerzOkkel kozos publikaciot jelentettek meg.

Az MTA-Bolgar Tudomanyos Akadémia kozotti egyezmény keretében a ,,Mikro- és
mezoporusos szilikatok szerkezeti és savas tulajdonsdgainak modositdsa és alkalmazasuk
katalizator és adszorbens anyagként” c. témaban (egyiittmiik6d6 partner: Institute of Organic
Chemistry, Bulgarian Academy of Sciences, Szofia, Bulgaria) két bolgar és két magyar kutato
1-1 hetes latogatasat bonyolitottak le a partner intézménynél.

Harom ko6z6s publikacidt jelentettek meg €s egy kozos eldadast tartottak.

A ,Novényi ¢€s bakteridlis metabolitok fémekkel valé kolcsonhatdsanak vizsgélata™ c.
témaban (egyiittmiik6dd partner: Orosz Tudomanyos Akadémia Biokémiai és Novényélettani
Intézet, Szaratov, Oroszorszag), az MTA-Orosz Tudomanyos Akadémia kozotti egyezmény
keretében sikerrel alkalmazzak a Maossbauer-spektroszkopiat a kornyezeti tényezok
mikrobidlis jelolésre kifejtett kémiai hatdsanak a vizsgalatira. Az orosz partnerintézetbdl két
kutato toltott el hosszabb 1d6t a magyar laboratériumban.

Az egylittmikodés eddigi eredményeként 2010-ben kdzos publikaciot jelentettek meg és két
konferencia-eldadast tartottak.

Az ,,Atomos oxigén adszorpcidjanak vizsgalata PdAg/Pd(111) feliileti 6tvozetben, CO ko-

adszorpcid hatdsa” c¢. témaban a partnerintézmény (University of Ulm, Németorszag)
meghivasara egy fiatal kutat6 3 honapos tanulmanyaton vett részt. Olyan kétfémes
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modellrendszerek tulajdonsagaival ismerkedett meg, melyek tanulmanyozasa a magyar
laboratorium kutatasi tervei kozt szerepel.

A ,,Molekularis kapcsolok vizsgalata” c. témaban (egylittmiikodé partner: Freie Universitait
Berlin, Németorszag) egy kozos dolgozatot jelentettek meg 2010-ben, és egy rovid (egy
hoénapos) tanulmanyutra is sor kertilt.

MTA-CNR-egyezmény keretében (egyiittmikddé partner: Institute of Nanostructured
Materials, National Research Council of Italy, Rome, Olaszorszag) ,,A Fischer-Tropsch
mechanizmus vizsgalata” c. témaban kolcsonds tanulmanyutakra keriilt sor. Egy kozos
publikéciot jelentettek meg.

A ,Kalkogenid tivegek” c. témaban (egyiittmiik6dé partner: University Uzgorod, Ukrajna), a
Visegradi Alapitvany altal finanszirozott egyiittmiikodés keretében az Ungvari Egyetemmel
gyimolesozé  egyiittmiikodés alakult ki a kalkogenid {ivegek foto-mechanikus
tulajdonsagainak tanulmanyozdsa teriiletén. Az eredményekrdl kozds publikacioban
szédmoltak be.

Magyar-francia TéT-egyezmény keretében (egyiittmiikodé partner: CNRS Le Mans-i
Szilardtestfizikai Kutatolaboratériuma, Franciaorszag) a ,,Kobaltat perovszkitok magneses
fazisatalakuldsainak ¢és novények vasfelvételi mechanizmusainak vizsgalata Mossbauer-
spektroszkopiaval” c. témaban a partnerek jol kihasznaljak az egyes laboratériumokban 1évo,
egymast kiegészito feltételeket. A kolosszalis magneses ellenallast mutatd mintasorozatokon
részletes homérsékletfiiggd Mossbauer-méréseket végeztek.

Az eredményekrdl kozos publikacidban és konferencia-eldadasban szamoltak be.

Magyar-argentin TéT-egyezmény keretében (egyiittmiikodé partner: Southern National
University, Bahia Blanca, Argentina) a ,,Kalium ad-atom hatasanak vizsgalata metanol
adszorpcidjara B-Mo,C(001) feliilleten” c. téméaban a kisérleti eredményeket az elméleti
szamitasokkal hasonlitottdk 6ssze. Az eredményekrél 2010-ben k6z0s publikaciot jelentettek
meg.

Magyar-argentin TéT-egyezmény keretében (egyiittmiikodé partner: INCAPE, FIQ, UNL-
CONICET, Santa Fe, Argentina) a ,,Monolit fém-zeolit katalizatorok fejlesztése” c. t¢émaban
kolesonds tanulméanyutakra keriilt sor. Harom ko6z6s publikacidban foglaltak Ossze az elért
eredményeket és egy k6zos eldadast tartottak.

A 2010-es évben folytatodott az EXCELL (Exploring Cellular Dynamics at Nanoscale)
elnevezésii europai projekt, az FP7 NMP — , Nanosciences, nanotechnologies, materials &
new production technologies program” keretében. A projekt Gjfajta megkozelitéseket dolgoz
ki biologiai anyagok €s nanostruktirak kozotti kolesonhatisok feltérképezésére. A projekt
eredményeként egy komplex, integralt, mikrofluidikan és nagy érzékenységli elektronikan
alapulo platform létrehozasa varhat6, amely alkalmas a sejtdinamika nanotartomanyban
torténd kovetésére. 2010. szeptember 8-10 k6zott Budapesten az MTA Kémiai Kutatokozpont
szervezésében, az EXCELL-projekt részeként EXCELLessons cimmel eléadoi napot tartottak
a hazai szakemberek és a projektpartnerek részvételével. Az EXCELL-projekten beliil szoros
egylittmiikodés alakult ki az MTA Kémiai Kutatokdzpont és a Dan Miiszaki Egyetem kozott
sziliciumfeliiletek fém ¢és szerves rétegekkel torténé bevonasanak teriiletén, valamint a
Potsdami Egyetemmel membranfehérje-immobilizalas témaban.
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A ,,Novel Catalyst for DMFC MEA” c. témaban kutatdsi szerzddést kotottek az Industrial
Technology Research Institute (Hsinchu, Taiwan) intézménnyel. (SnPt/C)-katalizatorokat
terveztek. Vizsgaltak elektrokémiai aktivitdsukat metanol elektrooxidaciojaban. Jelentds
aktivitasnovekedést értek el a mddositatlan (Pt/C)-katalizatorhoz képest.

A ,,Propan szelektiv oxidacioja” c. témaban a Siid Chemie AG (Heufeld, Németorszag)
vallalattal kotott kutatdsi szerzddés keretében MoVTeNb vegyes oxidok kombinatorikus
tervezését és katalitikus tulajdonsagaik nagyateresztd vizsgalatat végezték el. Azt talaltak,
hogy az akrilsavhozam a legjobb kompoziciokon meghaladja az 50 %-ot.

IV. A 2010-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatasa
Hazai padlyazatok

2010-ben ,,A trombus matrix proteolitikus lebontasa: 01j célpontok és eszkozok a trombolizis
teriiletén” c. OTKA-palyazatot nyertek el a Semmelweis Egyetem Orvosi Biokémiai
Intézettel kozosen. A téma Osszes tamogatasa: 37,4 M Ft.

A 2010-ben elnyert OTKA-projekt: ,Katalitikus  hidrogéntermelés  megtjuld
energiaforrasokbol” tamogatasa 6sszesen: 23,55 M Ft; 2010-ben: 6,04 M Ft.

2010-ben az OTKA-altal tamogatott ,,Elektrokémiailag parologtatassal, ionkeveréssel és
gyorshiitéssel eldallitott, mikrokristalyos, amorf és kristalyos otvozetbevonatok és masként
eldallitott rokonanyagok Osszehasonlitd vizsgalata Mossbauer-spektroszkopiaval és egyéb
modszerekkel” ¢. témara Osszesen 14,6 M Ft-ot, ebbdl 2010-re 3,6 M Ft-ot nyertek el.

Az OTKA (ERA Chemistry) altal tamogatott (6sszesen: 34 M Ft; 2010-ben:14 millio Ft)
»Fe-kelatok és komplexek felvétele és mozgéasa a rizoszféraban” c. téméaban vashianyos
novények vasellatasara alkalmazhato, természetes Fe-kelatok (Fe(Ill) és Fe(II)-gliikonatok,
Fe(IIT) és Fe(I)-lignoszulfatok) Mossbauer-spektroszkopiai és analitikai mérését végezték el.

OTKA-CNK (kiemelt célzott alapkutatasok) -palyazati témaval (,,Onszervez6dé lamellas
rendszerek szerkezete és dinamikaja”) dsszesen 29 M Ft-ot nyertek el.

Az NKTH-altal tamogatott Jedlik A. program egyik témajara (,Nanorészecskéhez kotott
molekularisan célzott daganaellenes jelatviteli gydgyszerhatbanyag ¢és kapcsolddo
diagnosztika integralt fejlesztése) 22,9 M Ft-os tamogatast nyertek.

A palyazat keretében 2010-ben egy uj fejlesztésti rakellenes hatéanyag (EGFR-gatld)
liposzomas formul4jat allitottak eld. In vivo képalkotési technikdval kimutattdk a hatdéanyag
célzott bejuttatdsanak sikerességét.

Az ,Innovativ bio-energetikai és kornyezetvédelmi eljaras, ill. prototipus-fejlesztése” c.
témaéra a Terra Humana Kft.-vel kozdsen nyerték el a Nemzeti Fejlesztési Ugynokség (GOP
1.1.1.-08 sz.) palyazat timogatasat, ami dsszesen: 27,3 M Ft.

A projektben végzendd kutatdsok: nemesfémet nem tartalmazd, promovedlt, hordozdés Ni-
katalizator kifejlesztése kiilonboz6 eredetli €s Osszetétell pirolizis gazok katalitikus, vizgdzos
reformalasara, a reakcié és a katalizator-regeneralas koriilményeinek optimalizalasa, a
katalizator forméazasa, a méretnovelt katalizator gyartastechnoldgidjanak kidolgozasa,
katalizatorkészités a reformald reaktor prototipusédhoz.
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Az MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriletei 2010-ben

Szén-nanocso alapu szuperkondenzatorok

A szuperkondenzatorok fejlesztése a nanotechnologia fejlddésével igen nagy lendiiletet vett.
Jelenleg nagy porozitdsu aktiv szénrétegeket hasznalnak elektrodként. A MTA Kémiai
Kutatokozpont, Nanokémiai és Katalizis Intézet egyik fontos kutatdsi teriilete: a szén-
nanocsd(carbon nanotube = CNT)-rétegek kialakitasa és alkalmazasi lehetéségei. A nanocso-
rétegek tobb szempontbol eldnydsek: nagy a fajlagos feliiletikk, kozel azonos méretii
porusokat tartalmaznak, vezetési tulajdonsagaik kivaldéak. Mindez elméletileg nagyobb
kapacitast tesz lehetdvé, mint amekkora az aktiv szenes szuperkondenzéatoroké.

A drezdai Fraunhofer Intézettel egyiittmiikddésben fém hordozokra atmoszferikus kémiai
paralevalasztassal (chemical vapor deposition = CVD) harom dimenzidban (3D) vertikalisan
rendezett szénnanocsd-réteg kialakitdsan, szendvicsszerkezetli elektrokémiai cella fejlesztésén
¢s a cella teljes korii elektrokémiai jellemzésén dolgoznak.

Kisérleteik ~ sordn  optimalizaltdk a  nanoszerkezetli  katalizator  vékonyréteg-
-Osszetételét, a levalasztasi koriilményeket, valamint az atmoszférikus CVD-vel torténd
szénnanocsO-réteg novesztés kisérleti paramétereit. Tomor, homogén, vertikalisan rendezett
szerkezetli 200 um hosszu szénnanocsd-réteget sikeriilt kialakitaniuk (1. dbra).

1. abra. Harom dimenzidban rendezett szénnanocsé-erdé elektronmikroszkopos felvételei

Szendvicsszerkezetii elektrokémiai teszt cellat fejlesztettek ki, mellyel sikeriilt a rendezett
szerkezetli szénnanocsé-rétegek elektrokémiai energiatarolas szempontjabol elényds
tulajdonsagait igazolniuk. Kis soros ellenallast kaptak, ami a rendezett szerkezeti nanocs6-
rétegek belsejében lejatszodd gyors iontranszportnak és a CNT nagy elektromos
vezetoképességének az eredménye. Ennek kovetkeztében a CNT-alapt szuperkondenzatorok
teljesitménystiriisége (100-200 kW/kg) jelentdsen meghaladja a jelenleg kereskedelemben
kaphato aktiv szén alapi termékekét. Problémat okoz azonban a megfeleld mértékii
energiastiriség elérése, a szén-nanocs® kis slirlisége miatt az egységnyi hordozora
levélaszthato CNT aktiv tomege kicsi.

A CNT-alapu szuperkondenzatokok stabilitasa rendkiviil jo, 10000 toltés-kistiléses ciklus utan
sem mutathatd ki kapacitascsokkenés. Ez a réteg és az elektrolit inert természetének
tulajdonithato.

A CNT-alapti szuperkondenzatorok alkalmazasi teriiletét korlatozza azonban, hogy az
onkisiilés sebessége viszonylag nagy, igy dnmagukban nem, csak kombinalt rendszerekben,
rovid idejli energiataroloként keriilhetnek alkalmazésra.
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Tiidorak kezelésére alkalmas liposzomas készitmény fejlesztése és tesztelése

A MTA KK Nanokémiai és Katalizis Intézetben liposzoma-hordozos, tumorellenes szert
allitottak el6. A liposzoma nanorészecskék hatdsat immunrendszerében gyengitett (Hairless
SCID) egereken képzett human (pl. tiidé adenokarcindéma) tumorban, ill. egyéb testrészeikben
vizsgaltdk ,,in vivo” ¢és ,,ex vivo” képalkotd technikaval. A technikakhoz a hozzaférést a
Semmelweis Egyetem 1. Patholégia Intézete biztositotta. A kettds kinazgatlét, mint
tumorellenes hatdéanyagot tartalmazé liposzoma-hordozos szer dusulasa az €16 kisérleti allat
tumoraban a készitmény beadédsa utani 6. napon ,,in vivo”, illetve a kezelést kovetd 10. napon
a leolt allat daganataban ¢€s veséjében ,,ex vivo” megfigyelhetd volt (1. abra). A kezelt allat
szoveteibol metszetet készitettek és fluoreszcens immunhisztokémiai modszerrel kimutattak,
hogy a liposzoma-hordozos rendszer az ereken kiviil halmozddik fel.

1. abra. A bal oldali kép ,,in vivo” képalkoto technikéaval mutatja egy tumorellenes szer dasulasat a daganatban a
szer beadasa utdni 6. napon egérben egy tisztan liposzomaval hasonléan kezelt tumoros egér mellett. Jobb oldali
kép: példa az ,,ex vivo” képalkotoé technika alkalmazasara. Egy tumorellenes szerrel és egy tisztan liposzémaval
kezelt egeret 10 nappal a készitmény beadasa utan ledltek, daganatat és szerveit elkiilonitették. Csak a
tumorellenes szerrel kezelt allat tumoraban, illetve veséjében (f6ls6 sor) volt megfigyelhetd a szer dusulasa.
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VI. A kutatohely f6bb mutatéi 2010-ben

A kutatohely neve: Kémiai Kutatokdzpont, Nanokémiai és Katalizis Intézet

1. LETSZAMADATOK

Atlaglétszam®: 105 Ebbél kutato®:
PhD, kandidatus: 34 MTA doktora: 11 Rendes tag és levelezo6 tag:

Az intézethez kot6d6 akadémikusok szama®:
35 év alatti, intézeti alloményban levé fiatal kutatok szama®:

. PUBLIKACIOK

Az év folyaman megjelent osszes (tud. és ismeretterjeszté) publikacié szama®:

Az év folyaman megjelent 6sszes tudomanyos publikécié szama:

Tanulmény, cikk” hazai tud. folyoiratban magyarul: 1

kiilfoldi folyoiratban magyarul: 0
Ebbdl impaktfakt. publ, térkép magyarul: 0
Konyv® magyarul: 0
Koényvrész, kényvfejezet’ magyarul: 0

. HATASTENYEZOS ES IDEZETTSEGI MUTATOK

Osszesitett impaktfaktor'® 118,42 Osszes fiiggetlen hivatkozas szama:

Osszes hivatkozas szama™: 1340

. TUDOMANYOS FOKOZAT, ILL. CIM MEGSZERZESE 2010-BEN

idegen nyelven:
idegen nyelven:
idegen nyelven:
idegen nyelven:
idegen nyelven:

Tud. fokozat megszerzése'?: PhD: 4 MTA doktora:
. SZELLEMI ALKOTASOK VEDELME
Nemzeti Giton megadott oltalmak szama®®; 0 kiilfoldi oltalmak szama'*:
.RESZVETEL A TUDOMANYOS KOZELETBEN
Nemzetkozi rendezvényen tartott tudoméanyos eldadasok szama'®:
poszterek szama:
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 9 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag:
Tanacsaddi tevékenységek szama'®: 28
. A HAZAI FELSOOKTATASBAN VEGZETT TEVEKENYSEG
Rendszeres hazai felséfoku oktatési tevékenységet végzok szama®':
Témavezetések szama: TDK munka: 2 Diplomamunka (BSc):
Diplomamunka (MSc): 5 PhD:
. PENZUGYI ADATOK
Az id6szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas dsszege™: 437,51
Fiatal kutato6i allashelyek szama™: 6 Teljes sajat bevétel: 327,37
Sajat szabadalmi és szerz6i jogi bevétel: 0
Az év folyaman miivelt OTKA palyazati témak szama:
A targyévre vonatkozo bevétel és tamogatas: 22,62
Az év folyaman miivelt NKTH palyazat t¢émainak szama:
NKFP: 9 A targyévre vonatkozo bevétel: 19,23
Egyéb: 11 A targyévre vonatkozo bevétel: 0
UMFT témak szama: 0 A targyévre vonatkozo bevétel: 0
Az év folyaman miivelt egyéb hazai palydzati témak szdma:
A targyévre vonatkozo bevétel és tamogatas: 189,68
Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama:
EU forrasbol: 6 A targyévre vonatkozo bevétel: 61,08
Egyéb: 0 A targyévre vonatkozo bevétel: 1,76
A targyévre vonatkozo vallalkozasi bevétel: 0
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Kémiai Kutatokozpont
SZERKEZETI KEMIAI INTEZET
1025 Budapest, Pusztaszeri Gt 59-67., 1525 Budapest, Pf. 17.
Telefon: 438-1120, Fax: 438-1143
e-mail: kubinyi@chemres.hu, honlap: http://www.chemres.hu

I. A kutatohely f6 feladatai 2010-ben

Az intézet f6 kutatasi feladata az MTA Kémiai Kutatokozpont E-1287/2010. sz. Alapito
okirat mddositasa szerint 2010. évben a kdvetkez6 volt:

innovativ kutatasok folytatdsa a kémidban és a hozzd kapcsolodd tudomanyteriileteken,
els6sorban a szerkezeti bioldgia és kémia teriiletén, amelyek kiilondsen: szupramolekularis
kémiai (6nszervezddd) rendszerek, fluoreszcens probdk, fotokrom vegyiiletek, molekuldk
kolcsonhatasai, molekularis dinamikai szimulaciok és kvantumszimulaciok tanulmanyozasara
terjednek Ki.

Az intézet kutatasi alapfeladataihoz kapcsolodoan egyéb feladatokat is ellatott, igy:

— tevékenységével Osszefiiggésben tudomanyos, szak- €s ismeretterjeszté kiadvanyokat
jelentetett meg;

— egyittmikodott hazai kutatdintézetekkel, veliik k6zos kutatasokat folytatott; kapcsolatokat
tartott fenn ¢&s létesitett mas orszagok tudoményos intézményeivel, nemzetkdzi
tudomanyos tarsasagokkal; eldsegitette a magyar kémiai kutatdsok jelenlétét a
tudomanyag nemzetkozi életében;

— hazai és nemzetko6zi tudomanyos programokat és konferenciakat szervezett;

— szorgalmazta és segitette a tudomanyos kutatasok eredményeinek tarsadalmi és gazdasagi
hasznositasat;

— felsOoktatasi intézményekkel egyiittmiikddve részt vett az oktatomunkédban, kozos
kutatasi, képzési €s tovabbkeépzési feladatokat latott el;

— hazai és nemzetkozi kutatasi palyazatokon vett részt;

— kutatasi megbizasi szerzddések keretében végzett K+F-tevékenységet;

— hozzgjarult a kutatokdzponti szakkonyvtar miikddtetéséhez.

1. A 2010-ben elért kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények
a) Kiemelked6 kutatasi és mas jellegii eredmények
Szerkezeti biologiai és kemiai kutatasok

A tioszemikarbazon vegyiileteket széles korben hasznaljak fémionok spektrofotometrias és
spektrofluorimetrids kimutatasara. Ezeknek a vegyiileteknek jelentds bioldgiai hatdsa van, igy
tobb szarmazék antimalarias, antibakterialis és antitumor hatasu. Komplexképzd sajatsagaikat
azonban rossz oldhatosdguk miatt eddig csak szerves oldoszerekben vagy szilard fazisban
vizsgaltak. Az intézet kutatoi altal végzett vizsgalatok célja az volt, hogy 30%-0s DMSO-viz
oldatban Osszehasonlitsdk néhany tioszemikarbazon ligandum bioldgiailag fontos
fémionokkal (Cu(Il), Fe(Il), Zn(Il)) torténd komplexképzését. A paramagneses
réz(Il)komplexek vizsgéalataban a szobahdmérsékleten felvett, un. ,kétdimenzids” ESR-
spektrumok  megbizhatd egyensulyi ¢és szerkezeti informéciokat nyujtottak. A
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spektrumfelbontds sordn a pH-fliggd spektrumsorozatot egyiittesen értékelték ki, ¢és
meghataroztadk a komplexek eloszlasat. A vizsgalat kimutatta, hogy az N-metilezett
szarmazékok esetén az S-koordinécio jelentds vetélytarsa lehet a piridin-N koordinaciojanak,
¢s mind a CulL2H, mind a Cul2 osszetétel kétféle izomerszerkezetben valdosulhat meg. Az
ESR-spektrumokban mérhetd intenzitdscsokkenés alapjan kimutattak, hogy bioldgiai pH-n
kétszeres ligandumfeleslegben a domindns vegyiilet egy Cu2l3 0Osszetételi kétmagva
komplex.

Az oxigén stressz altal keltett reaktiv oxigén specieszek kimutatidsara rendkiviil hatékony
spincsapda eljarast dolgoztak ki, felhasznélva a calix-pirrol vegyiiletek nagy anionaffinitasat.
A kalix[4]pirrol 6sszekapcsolasa ciklikus nitronvegytilettel nagysagrendileg gyorsitotta meg a
szuperoxid szabad gyok csapdazési sebességét.

A maximin-4 nevii, antimikrobialis sajatsagokkal rendelkez6 peptid magneses
magrezonancia-spektroszkopiai (NMR) vizsgalata soran megallapitottak, hogy mind SDS-
micellakban, mind pedig 50% metanol jelenlétében a peptid hélix-kanyar-hélix konformaciot
Olt. Szilard fazisi NMR-spektroszkopiai vizsgalatokkal kiillonbozé Osszetételli lipid
szekvencia kozepén a hélix V alakban megtorik. Az eredmények eldsegitik az antimikrobialis
peptidek hatasmechanizmusanak és a bakterialis szelektivitasuk mogott rejlo tényezok jobb
megértését.

NMR-spektroszkopiai modszerekkel tanulmanyoztak a komplexalatlan és a komplexalt
human epesav-kotd fehérje (I-BABP) kiilonbozé iddskalan zajlé bels6 mozgasait.
Megallapitottak, hogy ligandumkdtddés hatdsdra né a portalrégioval szomszédos hurok
rendezettsége a ps-ns iddskalan.

Az MTA KK Biomolekularis Kémiai Intézettel végzett egylittmiikodésben nemfémes
boran/amin hidrogénezd, katalitikus rendszerek homérsékletfiiggd oldat- és szilard NMR
szerkezetvizsgalatat végezték el. Tovabbfejlesztették a multinuklearis B ¢s “B-NMR
spektroszkopia méréstechnikai lehetdségeit. Megallapitottdk, hogy a 9B_NMR-mérések
alkalmasak a szabad és dativ kotésben 1évO boranok ardnyanak és reaktivitdsanak
meghatarozasara.

Szilard  fazisa 'H-'H CRAMPS  NMR-modszerekkel —termoreszponziv — gélek
szerkezetvizsgalatat végezték el. A mérések a polimer lancok és az Oket stabilizalo
molekuléris alkotok k6zott mutattak ki kdlcsonhatasokat. Folyadékkristalyok és polietiléneket
stabilizalo aril-alkil foszfinok bomlastermékeinek szerkezetét hataroztak meg.

2010-ben a rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalatok teriiletén organokatalizatorok uj
komplexeit allitottak eld, és meghataroztak kristalyszerkezetiiket. Kisérleteik bizonyitottdk a
pentavalens germdnium létezését. Az iranyitott szublimacio jelenségét sikeriilt a parcidlis
1zostrukturalitas segitségével megmagyarazniuk.

Tomegspektrometriai mérések értelmezésének céljabol, kvantumkémiai moddszerekkel
megallapitottak a poli(etilén-oxid)-ok és alkalifém-ionok komplexeinek szerkezetét, az
alkalifém-ion kotési energidjat €s a legbels6 koordinacios héjat alkotd oxigénatomok szamat
18-as polimerizaciofokig. A kotési energia Li*> Na'™> K> Cs’ sorrendben csokken, a
koordinacios szam rendre 5, 6, 7 és 11. A kotési energia mindegyik alkalifémnél legalabb 12-
es polimerizciofokig ndvekszik. Megéllapitottak, hogy csak a Li* és a Na' esetén van
lehetéség arra, hogy a komplex a tomegspektrométerben olyan fragmentacios utakon is
bomolhasson, amelyek szerkezeti informaciét hordoznak; K* és Cs™ esetén az egyetlen
fragmentacios csatorna az alkalifém-ion ledobasa.

48



A széndioxid (CO;) vizben vald oldddasat ab initio metadinamikai modszerrel vizsgélva
megallapitottak, hogy az daltalanosan feltételezett egylépéses mechanizmussal szemben a
szénsav képzddése két elemi 1épésen keresztiil zajlik, és eldszor bikarbonat képzddik. Ennek
az eredménynek jelentdsége lehet a korabbi kinetikai eredmények értelmezésében, illetve az
enzimkatalizalt CO, megkdtés értelmezésében.

Kvantumkémiai szamitasok segitségével felderitették egy pirazol alapu N-heterociklusos
karbén Uujszerli gylrtatrendezédésének mechanizmusat. Az eredmények alapjan a
gyuriifelnyildas egy EIcB tipusi eliminacionak, mig a gylirizdrédds egy 67-
elektronciklizacids folyamatnak tekinthetd.

Klasszikus- ¢és kvantummechanikai reakciodinamikai modszerekkel kiszamitottak a
gerjesztett O,- és H-atom reakcidjanak hataskeresztmetszetét, és megallapitottak, hogy az égések
kémigjaban alapvetd (H + Op)-reakcid lejatszodasat nem segiti elé az O,-molekula
elektrongerjesztése.

Elméleti reakciddinamikai mddszerekkel megallapitottak, hogy a triplett gerjesztett allapota

.....

------

Modellszamitdsokat végeztek az atomi teljes spinek (spin-négyzetek) viselkedésére
kotésdisszociacid soran, valamint aromas és antiaromas rendszerekben.

Extrém mértékben lokalizalt nemortogondlis lokalizalt molekulapélyakat definialtak és
programoztak be. Az 0j moddszer lehetové teszi annak meghatarozasat, hogy egy molekula
elektronszerkezetérdl alkotott kvalitativ képlink mennyire van Osszhangban a kapott
hullamfiiggvénnyel.

Modositott energiadekompozicidos modszert javasoltak, amelyben a hullamfiiggvény ionos
tagjaira vett korrekci6 lehetdvé teszi, hogy a kapott egy- és kétcentrumos
energiakomponensek szamszeri értékei kozelebb legyenek a kémikusok varakozasahoz.
Eljarast dolgoztak ki a Stark-effektus figyelembevételére a multifotonos ionizacid
egyszerlsitett szimulacidja soran.

Szupramolekularis kémia, 6nszervezodoé rendszerek tanulmanyozadsa

2010-ben eléallitottak és egykristaly rontgendiffrakcioval szerkezetileg jellemeztek egy olyan
arany (Au)(l) makrociklust, melynek kristalyracsa bar nem tartalmaz nagyméretli porusokat,
mégis képes egykristaly-egykristaly atalakulas soran vendégmolekuldkat megkotni, majd
kiengedni, anélkiil, hogy a kristalyszerkezet 6sszeomolna. A vendégmolekuldk megkotésének
és kiengedésének folyamatat egy (1j mechanizmus segitségével magyaraztak.

A globalis felmelegedés kovetkezményeként mind siirgetobb a széndioxid-megkotd
rendszerek kifejlesztése. Ez az Gijonnan eldallitott Au(I) szupramolekula szén-dioxid megkotd
rendszerként miikddhet, hiszen nagy szelektivitassal képes a gazt elnyelni, megkotni, majd
iranyitott médon kiengedni. Ezek az eredmények nagymértékben eldsegithetik a nemporozus
anyagok vendégmolekula ¢€s gazmegkotd tulajdonsaganak pontosabb megértését.

Funkcionalis vegyiiletek kutatasa
A bioldgiailag funkciondlis vegyiiletek nagymiiszeres szerkezetvizsgalata és analitikdja
témaban moddszert dolgoztak ki glikoproteinek dusitasara egyszerii ioncseréld, szilard fazisu

extrakcios modszerrel, s azt sikerrel alkalmaztak a haptoglobin és complement C3 fehérjék
glikozilaciés mintazatanak keverékbdl torténd megallapitdsara. Szoftvert fejlesztettek ki a
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glikozilaciés mintazat kvantitativ jellemzésére, melyet klinikai vérplazma mintakon
tesztelnek.

Megallapitottak a tomegspektrometriaban legfontosabb standard anyag, a leucin enkefalin
bomlasi mechanizmusat, meghataroztdk a bomlasi folyamat aktivalasi energidjat ¢&s
A sejtek  kozotti kommunikacid utdébbi  években felfedezett kiilonleges esete a
mikrovezikulumokon keresztiil torténd jelatadds. Meghataroztak kiilonbdzd eredetli
mikrovezikulumok proteindsszetételét, megallapitottak, hogy az észlelt alfa-enolaz
fehérjekomponens kozvetlen kapcsolatban van az egyik legfontosabb népbetegség, a
rheumatoid arthritis kialakulasaval. Ez a felismerés jo kiindulasi alapul szolgéalhat a betegség
diagnosztikajahoz és gyogyitasahoz.

Kiilonb6zd micellaris rendszerekben Philips X’Pert diffraktométerrel tanulmanyoztik a
tumorbetegségek kezelésére engedélyezett kemoterdpids szerek hordozoanyagait. Az
eredmények azt mutatjdk, hogy bizonyos homérsékletek felett a kvazikristdlyos szerkezet
megsziinik.

2010-ben folytattdk az Au(l) — szerves oldoszerek kolcsonhatdsdnak vizsgalatat. Az 1j,
klasszikus molekularis dinamikai potencial segitségével valtozatosabb, Au(I)—tartalmu
komplexeket tanulményoztak nemvizes oldatokban.

Klasszikus molekuléaris dinamikai potencidlok fejlesztéséhez sziikséges elméleti kémiai
szamitasokat végeztek a lantanoida komplexek ([Ln,Ms(oda)s(H20)e], ahol Ln=La, Sm és M
jol oldodnak vizben, ami alkalmassa teszi Oket folyadékfazisu rontgendiffrakcios mérések
végzésére, valamint az dnszervezddés tanulmanyozasara.

A metanolreformélds sordan a pallddium/cink (Pd/Zn) 1:1-aranyt feliileti Otvozetén
adszorbealodd részecskék ¢és a feliilet kolcsonhatasi energidjat vizsgaltdk, a
metanolreformalas mechanizmusanak jobb megértése céljabol. Kimutattak, hogy a Pd(111)-
feliileten megkot6dd Zn-atomok olyan kothelyeket preferdlnak, melyek esetén a szomszédos
Pd-atomok szama maximalis. A feliileti 6tvozet jellemzden (2x1) szerkezetii.

Modszert dolgoztak ki a spiropirin =— merocianin egyensuly és a merocianin + fémion =—
fémkomplex szimultan egyensuly vizsgalatara. Meghataroztak az egyik alapvegyiilet (6-nitro-
BIPS) egyensulyi allandoit négy fémionnal torténd komplex képzddésében. Kimutattak, hogy
szulfonatokalixarének kivaldo hordozoanyagai a rékellenes hatdsi koralin alkaloidnak.
Feltartak az antibakterialis és nemlinedris optikai sajatsagokkal rendelkezé 4-hidroxi-4’-
nitrosztilbén fényelnyelést kovetd folyamatait és a 2'-nitro szubsztitGcio hatasat. Alkil-
metilimidazolium tipusu ionfolyadékok ¢és a kukurbit[7]uril makrociklusos vegyiilet
kolcsonhatasanak kalorimetrids vizsgalataval megallapitottdk, hogy a molekulaszerkezet
valtoztatasa miként befolyasolja a komplexképzddés termodinamikai paramétereit.

A kutatokézpont organokatalizis kutatocsoportja altal 1Gjonnan eldallitott boran
(B(CsFs)2(Mes)) kiilonleges reaktivitasanak értelmezésére elméleti Uton felderitették a
frusztralt Lewis sav-bazis par (FLP) tipust heterolitikus hidrogénhasitds energetikai
viszonyait. Megallapitottdk, hogy a reakcid sebességét az Un. frusztralt komplex szerkezete
alapvetéen meghatarozza. A B(CgFs)2(Mes) boran learnyékolt savas centruma miatt sikeres
FLP csak viszonylag kisméretli bazissal kombindlva johet 1étre.

A bullvalén ¢és Dbarbaralén molekulak degenerdlt periciklikus intramolekularis
atrendezddésének mechanizmusat Born-Oppenheimer molekuladinamikai szimuldcidkkal
vizsgalva, megmutattak, hogy az aroméssag kialakulasa az atrendezddés atmeneti allapotaban
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igen erls szervezd erd. Szerkezeti, elektronszerkezet ¢és szabadenergia szamitasokkal
igazoltak, hogy a ciklikus delokalizaci6 magas homérsékleten is képes a jelentds (gyakran
kozel 1 A nagysagun) szerkezeti fluktuaciok szinkronizalasara és arra, hogy az atrendez6dést a
koncertikus reakciouton vezesse.

Car-Parrinello molekuladinamikai szamitasok és a metadinamikai modszer egyiittes
hasznalataval, az iparilag fontos Wacker-reakcid mechanizmusat vizsgalva, megallapitottak,
hogy az un. kiilsé mechanizmus is 6sszhangban all mind a reakcié kinetikajaval, mind pedig a
palladium komplex kémiai sajatossagaival, nevezetesen a Kkatalitikusan aktiv
[PACI,(H20)(CoH4)]  komplex  sztereokémiajaval és a ligandumok transz-hatasanak
versengésével. A vizsgalatok alapjan arra kovetkeztettek, hogy a sebességmeghatarozo 1épés
nem a hidroxipalladacios 1épés.

Multikonfiguracios eljarassal meghataroztak a CH,BrCl molekula triplett elektronallapotait és
a szingulett - triplett allapotok kozti spin-palya csatolasokat.

Osszehangolt kisérleti és kvantumkémiai vizsgalatokkal megéllapitottak, hogy alkén-
vinilboratok cink-dimetil katalizator jelenlétében nitronokkal N-allil-hidroxilaminokat
képeznek, és azonositottdk a valdszinill reakcidutat, amely a szamitasok szerint alkalmas lehet
a termékek sztereoszelektiv eldallitasara.

b) Parbeszéd a tudomany és a tarsadalom kozott

Az intézet kutatdi tevékenyen részt vettek a Kémiai Panordma cimi, a Kémiai Kutatokdzpont
kiadasdban megjelend ismeretterjesztd folyoirat szerkesztésében. Ebben tobb tudoményos
ismeretterjesztd cikket jelentettek meg az év folyaman.

Az AKI Kivancsi Kémikus” cimii, kdzépiskoldsoknak szervezett, tudomanynépszerisito, a
didkok természettudomanyos palyavalasztasat Osztonzod, tehetséggondozasat és utanpotlas-
nevelését segitd, nyari tabor szervezésében tobb diak dolgozott az intézet laboratoriumaiban,
egy-egy hétig.

Eléadast tartottak Cambridge Scientific Database megismertetése céljabol a Szegedi
Tudomanyegyetem harom intézete szamara.

A Baar-Madas Reformatus Gimnaziumban szervezett Tudomanyos Napon "Hogyan lesz a
lathato lathatatlan? Molekulaszerkezeti vizsgalatok" cimmel kozépiskolasok részére tartottak
eldadast.

Az intézet kutatdéi harom magyarorszagi 1) asvany (Kabazit-Mg; Ammoniomagnéziovoltait,
Klajit) felfedezésében vettek részt, amirdl az MTV hiraddjaban szamoltak be.

II1. A kutatohely hazai és nemzetkozi kapcsolatai 2010-ben
Hazai kapcsolatok

Az intézetnek széles korti hazai kapcsolatrendszere van. Elsésorban az egyetemi €s mas
akadémiai kutatohelyekkel folytatnak kutatasi egyiittmitkodéseket. Az intézet 18 kutatdja vesz

crer

2010-ben 17 publikaciot jelentettek meg egyetemi kutatokkal kdzosen.

Az intézet és a Budapesti Miszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem (BME) kozos
laboratoriumot mukodtet a 1ézerspektroszkopiai kutatasok teriiletén.

A ,Hipervalens vegyiiletek eldallitdsa, szerkezetvizsgalata és kapcsolodd elméleti kémiai
szamitasok” c. témaban a BME Szervetlen ¢és Analitikai Kémia Tanszékével dolgoznak
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egyiitt. Az egykristaly-szerkezetkutatds és az elméleti szamitasok egyiittes alkalmazasaval
hipervalens elemet tartalmaz6 vegyiiletek szerkezetét hataroztak meg.
2010-ben egy kozos publikaciot jelentettek meg.

A ,,Szuperkritikus extrakcioval torténd reszolvalds mechanizmusanak felderitése” c. témaban
a BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék és Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki
Tanszék kutatoival kozosen publikaltak eredményeiket.

A ,Hidrogélek bioldgiailag aktiv specieszekkel vizes fazisban torténd kolcsonhatisainak
vizsgalata” c¢. OTKA-témaban (egyiittmikodé partner: BME Fizikai Kémia ¢és
Anyagtudomdanyi Tanszék) 2010-ben egy kozos kozleményt jelentettek meg és egy eldadast
tartottak.

Az . Antimikrobidlis peptidek hatdsmechanizmusanak vizsgalata” c. t¢éméaban (egylittmiikodd
partner: az E6tvos Lorand Tudomanyegyetem (ELTE) Szerves Kémiai Tanszék Peptidkémiai
Kutatocsoport) folytatott sikeres koz0s munka soran oldat- és szilard fazisi NMR-
spektroszkopiai vizsgalatokkal kiilonb6z6 Osszetételli membran mimetikumokban, illetve
lipid kettosrétegekben tanulmanyoztdk a maximin-4 nevii antimikrobialis peptid
bakterialis szelektivitasaban jelent0s szerepiik van az elektrosztatikus tényezéknek. Az
egylittmiikodésbol 2010 végére két elfogadott publikacié sziiletett.

A Szegedi Tudomanyegyetem Gyogyszertechnologiai Intézetével kozds kutatasokat
folytatnak a ,,Makromolekuléris hatéanyaghordoz6 matrixok és szilard fazist készitmények
vizsgalata szilard fazisi NMR-spektroszképidval” c. témaban. 2010-ben egy koz0s
eldadasban foglaltdk 6ssze az ujabb eredményeket.

A Magyar Allami E6tvos Lorand Geofizikai Intézet részére megbizasi szerzédés keretében
FT-IR-mikroszkoppal specialis méréseket végeztek.

A ,,Bakterialis flagellum fehérjéinek vizsgalata” c. t¢émaban az SZBK Enzimoldgiai Intézettel
¢és a Pannon Egyetem, Nanotechnologia Tanszékével dolgoznak egylitt. NMR-spektroszkopiai
modszerekkel tanulmanyoztak egy vélhetden a flagellum fehérjék transzportjaban szerepet

crer

crer

utalnak.

Szerzddés alapjan végzett munka keretében (partnerek: Cyclolab Kft., Fajro Kft.) titandioxid,
illetve szilicium-dioxid szuszpenzid szingulettoxigén-termeld képességét vizsgaltak. Mérési
modszert dolgoztak ki és alkalmaztak fényszord szuszpenziok jellemzésére.

Megbizasi szerz6dés kapcsan (partnerek: Evo Blocks Kft., Luminochem Kft.) meghataroztak
szamos Uj anyag molekulaszerkezetének és a kisérleti koriilmények valtoztatasanak hatasat a

fluoreszcencias tulajdonsagokra.

Az Izotop Kft. részére megbizasi szerzddés keretében spektroszkopiai anyagvizsgalati és
mindségellendrzési szolgaltatast végeztek.
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Nemzetkozi kapcsolatok

Az intézet igen Kkiterjedt nemzetkdzi kapcsolatokkal rendelkezik. A kapcsolatok
eredményességét mutatja, hogy 2010-ben 35 kozos tudoményos publikacidt jelentettek meg
az elért eredményekrol.

Az Ukran TA-MTA kétoldali megallapodas keretében a ,,Biomolekuldk tomegspektrométerben
végbemend elemi reakcidinak modellezése” c. témaban (egylittmiikodd partner: B.Verkin
Institute for Low Temperature Physics and Engineering of the National Academy of Sciences
of Ukraine, Kharkov, Ukrajna) polimereknek bioldgiailag aktiv vegyiiletekkel valod
kolcsonhatasat tomegspektrometriai modszerekkel vizsgdlva megallapitottdk, hogy az
oxietilezett glicerin oligomer, illetve polietilén-glikol képes (pozitiv vagy negativ toltésii)
komplexeket képezni kiillonb6z6 aminosavakkal, s ezen komplexek szerkezetére is nyertek
informéciokat molekuladinamikai szdmitasokkal. Eredményeiket nemzetkozi konferencian
mutattak be.

Az ,,Alkaloidok fény hatdsara végbemend folyamatai biologiai fontossagu rendszerekben” c.
téma (MTA-DFG-egyezmény, egyiittmiikodd partner: Max Planck Institute for Bioinorganic
Chemistry, Miilheim an der Ruhr, Németorszag) keretében feltartak, hogy a mikrokdrnyezet
sajatsagai és a 2'-nitro szubsztiticid miként befolyasolja az antibakteridlis és nemlineéris
optikai sajatsagokkal rendelkezé 4-hidroxi-4’-nitrosztilbén fényelnyelést kovetd folyamatait.
Kimutattak, hogy a triplettképzodés sebessége csokken, a sugdrzasmentes energiavesztés
pedig gyorsul a kozeg polaritasanak novelésekor. Az eredményekrél két k6zos tudomanyos
publikacioban szamoltak be.

MTA-DFG-egyezmény keretében (egyiittmiikddd partner: Institute of Physical Chemistry,
Friedrich Schiller University Jena, Németorszag) a ,,Halometanok: kvantumkémiai és
kvantumdinamikai szamitasok a fotodisszociacid lézeres szabalyzasara” c. témaban
meghataroztak a CH,BrCl molekula triplett elektronallapotait és a szingulett - triplett
allapotok kozti spin-palya csatolasokat. 2010-ben két k6zos publikaciot jelentettek meg.

Az ,lzostrukturalitds €s molekularis izometricitds vizsgalatok™ c. téma (egylittmiikodo
partner: Institut for Organic Chemistry, Technische Universitit Bergakademie Freiberg,
Németorszag) keretében folytatott kozés munka soran leirtak a ritkan vizsgalt, laterdlisan
szubsztitualt kalixarének konformacids viselkedésének és zarvanykomplex képzésének

crer

cikket publikaltak.

3-Aminopirazol szarmazékokat és azok komplexeit allitottak eld, jellemezték az anyagok
szerkezetét, és elméleti szamitasokat végeztek a szokatlan szerkezetii Cu(Il) és Ni(II)
komplexek esetében. A Faculty of Sciences, University of Novi Sad kutatoival kozdsen két
cikkben szdmoltak be az eredményekrol.

MTA-CNRS-egyezmény keretében (egyiittmiik6dé partner: Laboratoire Léon Brillouin,
Saclay, Franciaorszag) a talhiités jelenségét tanulmanyoztdk mezopdrusos anyagokban.
Kiilonb6zd zeolitokban ¢és MCM 41-ben abszorbedlt talhitétt viz szerkezetének
tanulmanyozéasaval kimutattak, hogy a poérusokban a folyékony viz szerkezetének megfeleld
vizfazis talalhaté -40°C hoémérséklet kozelében. Az eredményeket kozos publikacioban
foglaltak dssze.
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A ,,Reaktiv oxigénspecieszek és biologiai fontossagi komplexek ESR-vizsgalata” c. témaban
(egylttmiikodé partnerek: Université de Provence, Marseille, Université Paris Descartes,
Franciaorszag, The Ohio State University, USA) végzett kozos kutatdsok eredményeként
négy kozos folyodiratcikket jelentettek meg.

A Stockholm University, Department of MMK, Svédorszag kutatoival ,,A rezgési spektrumok
tanulmanyozasa kisérleti és kvantumkémiai moddszerekkel” c. témaban kiilonféle kémiai
anyagok IR- és Raman-spektrumainak eclemzését és részletes értelmezését végezték el
elméleti szamitasok segitségével.

A Magyar-mexikoi TéT-egyezmény keretében miivelt ,,A living polimerizaci6 ESR-
vizsgalata” c¢. téma eredményeirdl (egylittmiikodé partner: Science & Technology of
Polymers at CIQA Saltillo Area, Mexiko) négy kdzos eléadast tartottak 2010-ben.

Magyar-osztrak TéT-egyezmény keretében (egyiittmiikodd partner: University of Vienna,
Ausztria) a ,,Viz érzékelésére szolgald fluoreszcens probak biologiai rendszerek vizsgalatara”
c. témaban 7-amino-kumarin szarmazékok fotofizikai sajatsagait hataroztak meg.

Magyar-spanyol TéT-egyezmény keretében (egyiittmiikodo partner: Universitat Autonoma de
Barcelona, Spanyolorszag) a vizben lejatszodo Kkatalitikus reakciokat vizsgaltak Car-
Parrinello metadinamikai szimuldciok segitségével. Megallapitottdk, hogy az un. belsd
mechanizmus valdszinlisége, az etiléncsoport erds transz hatdsa miatt, kicsiny. Az
eredményekrol kozos publikacidoban szamoltak be.

A Department of Chemistry and Institute of Computational Chemistry, University of Girona
(Spanyolorszag); University of New Mexico, Albuquerque, NM (USA); Department of
Chemistry, Northwestern University, Evanston, IL (USA); Département de Chimie
Moléculaire, CNRS-Université Joseph Fourier, Grenoble (Franciaorszag), Department of
Physics, Stony Brook University, New York (USA), Institute of Physical Chemistry,
Friedrich-Schiller-University Jena (Németorszag) és a University of Bari, Olaszorszag
intézményekkel folytatott kozos kutatasok eredményeirdl hét publikdcidban szamoltak be.

Megszervezték a Magyar Proteomikai Tdrsasag Proteomikai Forum-at (2010. majus 1-2.),
amit Készegen tartottak meg. Ugyancsak megszervezték a 28th Informal Meeting on Mass
Spectrometry rendezvényét (2010. majus 2-6.) K6szegen, tovabba részt vettek a 4th Central
and Eastern European Proteomic Conference szervezésében, amit Bécsben tartottak meg
2010. augusztus 29. és szeptember 3. kozott.

V. A 2010-ben elnyert fontosabb hazai és nemzetkozi palyazatok rovid bemutatisa
Hazai palydzatok

A ,Kémia az életmindség javitasért” c. KMOP-téma kutatasainak soran (palyazati timogatas
2010-ben 1,4 M Ft) megallapitottak, hogy a titan-dioxid Szuszpenzidéban csak a lathato
tartomany révid hullamhosszusagu szélén (400 nm kornyezetében) tapasztalhatd szingulett
oxigénképzOdés. A szabadon rotaldé 7-amino szubsztituenst tartalmazé kumarinszarmazékok
gerjesztett allapotanak élettartamat a polaros protikus olddszerek nagymértékben lerdviditik,
mig a merev strukturaji 7-amino szubsztituensek esetében az oldoszer polaritasa és protikus
volta csak minimalis szerepet jatszik a gerjesztett allapot élettartamanak befolyasolasaban.
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A ,Nemkovalens kdlcsonhatdsok szerepe biologiai fontossagh vegyiiletek fényelnyelés
hatasara végbemend folyamataiban” c. OTKA-téma tamogatasa osszesen: 13,4 M Ft, amibdl
3,35 M Ft jutott 2010-re.

Az eddig elvégzett kutatdsok eredményeként kimutattak, hogy a 4-szulfonatokalixarének
kivaloan alkalmasak gydgyszerhatéanyag hordozoként, mert példdul a rakellenes koralin-
alkaloid molekulai koziil annyit képesek megkotni, amennyi a makrociklus aromas
csoportjainak a szama. Igazoltak, hogy a 4’-nitro- és a 2’,4’-dinitro-szubsztitualt 4-
hidroxisztilbének fotokémiai izomerizacioja elsGsorban triplett gerjesztett allapoton keresztiil
megy végbe. Megallapitottak, hogy hidrogénhid-akceptor jellegi anyagok nagymértékben
gyorsitjak a szingulett gerjesztett allapot energiavesztését.

A ,,Bioligandumok fémkoordinacidjanak termodinamikai vizsgalata ESR-spektroszkopiaval”
c. OTKA-témaban néhany nyiltlanca: Ac-HPHPH-CONH;, Ac-KHPHPHQ-CONH,, Ac-
HHPHG-CONH,, Ac-HHPHGHHPHG-CONHy, illetve elagazo lanct: (NH,-His)4(Lys),Lys-
CONH, (NHz-His-His),Lys-CONH,, (NH»-His-Gly),Lys-CONH, peptid tipust
metalloenzim modellvegytiletet allitottak el6. Ezek oldatbeli egyensulyi vizsgalata és
oldatszerkezetének tanulmanyozasa részben mar megtortént. Ezen oligopeptideknél nagyobb
tagszamu fémkotd peptideket allitottak eld bioldgiai modszerek segitségével. A tisztitasra
eredményes eljardsokat dolgoztak ki. CD és fluoreszcencia-spektroszkdpias, valamint
tomegspektrometrids modszerekkel tanulmdnyoztak a fémion-megkotd sajatsagokat
elsésorban cink(Il)ionnal.

A témara fordithato 6sszes tamogatas: 4 M Ft, ebbdl 2010-ben: 1,15 M Ft.

»A sejtek kozotti kommunikacié Gjonnan azonositott mikrovezikulum-utjanak vizsgalata™ c.
OTKA-témaban a fehérjéknek a mikrovezikulumokbol torténd kinyerésére altaluk korabban
kidolgozott mintaeldkészitési eljarast tovabbfejlesztve, miniatiirizaltdk az eljarast, ¢és
csokkentették a mintaelokészitéshez sziikséges 1dot. A Jurkat T-sejtekben sikertilt kimutatniuk
¢és azonositaniuk 70 peptidet az eddig leirt 7 peptiden kiviil.

A palyazati tamogatas Osszesen: 24 M Ft, amibdl 6 M Ft jutott 2010-re.

2010-ben ,,Onszervez6dé aranyvegyiiletek szintézise és szerkezeti jellemzése kiilonbozd
modszerekkel: rontgendiffrakcio, NMR” c. OTKA-pélyazatot nyertek.

A palyazat dsszes tamogatasal6 M Ft, ebbdl 2010-ben: 3,8 M Ft.

Az Gjonnan eléallitott [Aug(cisz-dppe)2](NOs), (cisz-dppe = cisz-1,2-bisz(difenilfoszfino)etilén)
arany(l) difoszfin komplexnek a kristalyracsa bar nem tartalmaz nagyméretii pérusokat, mégis
képes vendégmolekulakat megkotni, majd kiengedni anélkiil, hogy a kristalyszerkezet
Osszeomolna. Ez az arany(I) vegyiilet nagyon hatékony a CO, elnyelésében, megkdtésében és
iranyitott modon torténd kiengedésében is.

OTKA-palyazatot nyertek el ,,A Reinecke s6 szupramolekuldris kémidja” c. téma kutatasaira.
A tamogatas 0sszesen: 14 M Ft, ebb6l 2010-ben: 4 M Ft.

Uj ferrocénium sokat allitottak el. Tobb metatézis reakcioval egykristaly-diffrakcios
kisérletre alkalmas kristalymintdkat novesztettek és meghataroztak szerkezetiiket.

Nemzetkozi palyazat
Az FP6-Marie Curie Early Stage Researcher Training projekt keretében (téma cime: ,,Polimer
characterisation using electron capture dissociation and collision-induced dissociation

multistage mass spectrometry”) a polimer fragmentacié tomegspektrometriai és elméleti
vizsgalataban elért eredményeit az "Energetics of cationized PEG oligomers: a mass

55



spectrometric and theoretical size dependence study" cimii dolgozatban Gsszegezve PhD
fokozatot szerzett a kutatocsoport egyik fiatal kutatdja.
A palyazati tamogatas osszesen: 18 M Ft volt, amib6l 6 M Ft jutott 2010-re.

V. A 2010-ben megjelent jelentésebb tudomanyos publikaciok

1. Kim SU, Liu Y, Nash KM, Zweier JL, Rockenbauer A, Villamena F: Fast reactivity of a
cyclic nitrone-calix[4]pyrrole conjugate with superoxide radical anion: Theoretical and
experimental studies. Journal of the American Chemical Society, 132(48): 17157-17173
(2010)

2. Faigl F, Matravolgyi B, Erdélyi Zs, Pal K, Hessz D, Kubinyi M: Synthesis and resolution
of 4,4,6,6-tetramethyl-4H,6H-pyrrolo[1,2-a][4,1]-benzoxazepine-1,10-dicarboxylic acid.
Tetrahedron: Asymmetry, 21(24): 2920-2924 (2010)

3. Megyesi M, Biczok L: Considerable change of fluorescent properties upon multiple
binding of coralyne to 4-sulfonatocalixarenes. Journal of Physical Chemistry B, 114(8):
2814-2819 (2010)

4. Kirdly P, Varga Sz, Vakulya B, Sodés T, Tarkanyi G: Self-association promoted
conformational  transition of  (3R,4S,8R,9R)-9-[(3,5-bis(trifluoromethyl)phenyl))-
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(2010)

5. Bombicz P, Kovacs I, Nyulaszi L, Szieberth D, Terleczky P: Neutral pentacoordinate
group 14 compounds with beta-diketonato ligands. Organometallics, 29(5): 1100-1106
(2010)

6. Memboeuf A, Nasioudis A, Indelicato S, Pollreisz F, Kuki A, Kéki S, van den Brink OF,
Veékey K, Drahos L: Size effect on fragmentation in tandem mass spectrometry. Analytical
Chemistry, 82(6): 2294-2302 (2010)

7. Paszti Z, Hakkel O, Keszthelyi T, Berkd A, Balazs N, Bako |, Guczi L: Interaction of
carbon monoxide with Au(111) modified by ion bombardment: A surface spectroscopy
study under elevated pressure. Langmuir, 26(21): 16312-16324 (2010)

8. Dedk A, Tunyogi T, Karoly Z, Klébert Sz, Palinkds G: Guest escape and uptake in
nonporous crystals of a gold(l) macrocycle. Journal of the American Chemical Society,
132(39): 13627-13629 (2010)

9. Er6s G, Mehdi H, Papai L, Rokob TA, Kiraly P, Tarkanyi G, So6s T: Expanding the
scope of metal-free catalytic hydrogenation through frustrated Lewis pair design.
Angewandte Chemie International Edition, 49(37): 6559-6563 (2010)
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Az MTA KK Szerkezeti Kémiai Intézetének
kiemelten sikeres kutatasi teriilete 2010-ben

Vendégmolekulak megkotése arany-makrociklusos szupramolekuldk kristalyracsaban

A szupramolekularis kémia a biologidbdl vett molekularis Onszervezddés elvének
felhasznalasaval a fizika, az elektronika, a kémiai technologia és a nanotechnologia szamara
potencidlisan hasznos anyagokat képes 1étrehozni. A lumineszcens, katalitikus és/vagy redox-
aktiv arany(I)-centrumoknak a szupramolekularis szerkezetekbe torténd beépitése
megeldlegezi az igy kialakitott szupramolekuldk gyakorlati felhasznalhatdsagat.

Eléallitottak és egykristaly rontgendiffrakcioval szerkezetileg jellemeztek egy olyan 10-tagu
arany(l)-makrociklust, melynek kristalyracsa bar nem tartalmaz nagyméretii porusokat, mégis
képes egykristaly-egykristaly atalakulas soran vendégmolekulakat megkdtni majd kiengedni,
anélkiil, hogy a kristalyszerkezet O0sszeomolna. A vendégmolekuldk megkdtésének ¢és
kiengedésének a folyamatat egy 0j mechanizmussal magyaraztak. Feltételezték, hogy a
vendégmolekulak kiengedésével jard egykristaly-egykristaly atalakuldsok sordn sziikséges,
hogy az arany(l)-makrociklusok elmozduljanak és ezaltal csatornak keletkezzenek. Ezeken a
csatorndkon keresztiil aramolnak ki a vendégmolekuldk a kristdlyracsbol. Megteleld
vendégmolekulak jelenlétében ezek a csatornak ujbol kialakulhatnak, elésegitvén a vendégek
bearamlasat, majd pedig az arany(I)-makrociklusoknak a ,,visszazaroddsaval” a kristalyracson
beliili megkotésiiket (1. abra).
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Krista'lyrécsba z?rt Atmeneti csatornak Vendégmolekulak
vendégmolekulak nélkdli kristalyracs

Q= arany(l)-makrociklus

@ =vendégmolekula

1. abra. A vendégmolekulak megkdtése és kiengedése az arany(I)-makrociklus
kristalyracsabol atmeneti csatorndkon keresztiil

A globalis felmelegedés kovetkezményeként mind siirgetébb olyan szén-dioxid-megkotd
rendszerek kifejlesztése, melyek hatékonyak nemcsak a gazmolekulak elnyelésében és
megkotésben, hanem a késobbi kiengedésében is. Ez az ujonnan eldallitott arany(I)-
szupramolekula szén-dioxid-megkoté rendszerként miikddhet, hiszen nagy szelektivitassal
képes a gazt elnyelni, megkdtni, majd irdnyitott médon kiengedni. Bebizonyitottak, hogy az
arany(l)-makrociklus kristalyracsanak az iiregeiben helyet foglald szén-dioxid-molekulak viz
hozzaadasaval felszabadithatok. Ezek az eredmények nagymértékben eldsegithetik a nem
pordzus anyagok vendégmolekula és gazmegkoto tulajdonsagainak a pontosabb megértését.
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VI. A kutatohely f6bb mutatéi 2010-ben

A kutatohely neve: Kémiai Kutatokdzpont, Szerkezeti Kémiai Intézet

. LETSZAMADATOK
Atlaglétszam®: 57 Ebbél kutato®: 35
PhD, kandidatus: 15 MTA doktora: 9 Rendes tag és levelezo tag: 0
Az intézethez kot6d6 akadémikusok szama®: 2
35 év alatti, intézeti allomanyban levé fiatal kutatok szama®: 10
. PUBLIKACIOK
Az év folyaman megjelent dsszes (tud. és ismeretterjeszté) publikacié szama®: 63
Az év folyaman megjelent dsszes tudoméanyos publikacié szama®: 61
Tanulmany, cikk” hazai tud. folyoiratban ~magyarul: 0 idegen nyelven: 0
kiilfoldi folyoiratban magyarul: 0 idegen nyelven: 58
Ebbdl impaktfakt. publ, térkép magyarul: 0 idegen nyelven: 58
Konyv® magyarul: 0 idegen nyelven: 0
Ko6nyvrész, konyvfejezet® magyarul: 0 idegen nyelven: 1

. HATASTENYEZOS ES IDEZETTSEGI MUTATOK

Osszesitett impaktfaktor'®: 200,24 Osszes fiiggetlen hivatkozas szama: 1506
Osszes hivatkozas szama'': 1882

. TUDOMANYOS FOKOZAT, ILL. CIM MEGSZERZESE 2010-BEN

Tud. fokozat megszerzése™: PhD: 8 MTA doktora: 0
. SZELLEMI ALKOTASOK VEDELME
Nemzeti Giton megadott oltalmak szama': 0 kiilfoldi oltalmak szama*: 0
.RESZVETEL A TUDOMANYOS KOZELETBEN
Nemzetkozi rendezvényen tartott tudoméanyos eléadasok szama'®: 18
poszterek szama: 13
Nemzetkozi tud. bizottsagi tagsag: 5 Nemzetkozi folyoirat szerk. tagsag: 5

. e ; . 16,
Tanacsadoi tevékenységek szama™: 0

. A HAZAI FELSOOKTATASBAN VEGZETT TEVEKENYSEG

Rendszeres hazai felséfok oktatasi tevékenységet végzok szama'': 18
Témavezetések szama: TDK munka: 4 Diplomamunka (BSc): 2
Diplomamunka (MSc): 1 PhD: 10
. PENZUGYI ADATOK

Az id3szak folyaman a teljes koltségvetési tamogatas osszege': 3441 MFt
Fiatal kutatoi allashelyek szama®™: 5 Teljes sajat bevétel: 54,11 MFt
Sajat szabadalmi és szerz0i jogi bevétel: 0 MFt
Az ¢év folyaman miivelt OTKA pélyéazati témak szama: 18
A targyévre vonatkozo bevétel és tamogatas: 18,66 MFt

Az év folyaman miivelt NKTH palyazat témainak szama: 9
NKFP: 2 A targyévre vonatkozo bevétel: 24,04 MFt
Egyéb: 7 A targyévre vonatkozo bevétel: 0 MFt
UMFT témak szdma: 0 A targyévre vonatkozo bevétel: 0 MFt
Az ¢év folyaman miivelt egyéb hazai palyazati témak szdma: 0
A targyévre vonatkozo bevétel és tamogatas: 04 MFt

Nemzetkozi palyazati forrasbol miivelt témak szama: 1
EU forrasbol: 1 A targyévre vonatkozo bevétel: 0 MFt
Egyéb: 0 A targyévre vonatkozo bevétel: 0 MFt

A targyévre vonatkozo vallalkozasi bevétel: 0 MFt
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