Beszamolé a Kutatokozponti Tudomanyos Napokrol

2011.

Az MTA Kémiai Kutatokozpont 2011. november 22-24 napokon, 16. alkalommal rendezte meg a
Kutatokozponti Tudomanyos Napok cimi eldadassorozatat. A megnyitot Palinkas Gabor, az MTA Kémiai
Kutatokozpont foigazgatdja tartotta, ezt kovette Toke Orsolya ’'Szerkezet, dinamika és funkcio
osszefiiggesei a lipidkoté fehérjékben’ cimii plendris eldadasa. A harom napos tudomanyos iilésen
Osszesen 39 el6adas hangzott el tematikailag négy szekcioba /szerkezeti kémia; biomolekularis kémiai;
nanokémiai és kataliziskutatasi; anyag- ¢és kornyezetkémiai/ csoportositva. A 35 életév alatti eldadok

szama 0sszesenl9 16 volt.

Palinkas Gabor, fGigazgatd T6ke Orsolya, féel6add

A zstri felkért elndoke Pokol Gyorgy (dékan, Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem
Vegyészmérnoki és Biomérnoki Kar), tagjai pedig Beck Mihaly (az MTA rendes tagja) Graf Laszl6 (az
MTA rendes tagja), Huszthy Péter (egyetemi tanar, tanszékvezeté-helyettes, Budapesti Miiszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Szerves Kémia és Technoldgia Tanszék), Medzihradszky Kalman (az MTA
rendes tagja), Nyulaszi Laszlo (egyetemi tanar, tudomanyos dékanhelyettes, Budapesti Miszaki és
Gazdasagtudomanyi Egyetem Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék és Szantay Csaba (az MTA rendes
tagja) volt. A tudomanyos rendezvényen elhangzott eléadasok alapjan a zstiri két kutatdi dijat, harom
fiatal kutatoi dijat, egy kiilon dicséretet, valamint egy kivalo poszter dijat javasolt és tovabbi két posztert

pedig kiilon dicséretben részesitett.



Pokol Gyorgy

Beck Mihaly Graf Laszlo Huszthy Péter

Medzihradszky Kalman Nyulaszi LaszIé Szantay Csaba



Kutatoi dijban részestilt

Bombicz Petra 'Kalixarén szabdszat’

Vékey Karoly, a Drahos Laszlo, Ozohanics
Olivér, Turiak Lilla, Mercedes de Frutos, Vékey
Karoly szerzok altal jegyzett ’Glikozildcios
mintazatok meghatdarozasa és ezek biokémiai

Jjelentdsége’ cimii el6adasaért.




Fiatal kutatdéi dijban részesiilt

Horvath Daniel Vajk, a Horvath Daniel Vajk, Ferenczi-Palké Roberta, Soos

Tibor 'Tri- és tetraszubsztitudlt benzolszarmazékok organokatalitikus

szintézise’

Kardcsony Zsuzsanna, a Karacsony

A bioldgiaj

membranok

Zsuzsanna, Mihdaly Judith, Bota
Attila "A Tris puffer-rendszer hatdsa
DPPCNiz modellmembran

Szerkezetére’ és

Tatraaljai Dora, a Téatraaljai Dora, Kirschweng Balazs, Kovacs Janos,
Foldes Eniko, Pukanszky Béla ’A kurkumin hatdsa a polietilén feldolgozdasi

stabilitasara’ cimi eldadasaért.

Kiilon dicséretben részesiilt
Illés Addm és Petri Baldzs, a Farkas Maria, I11és Adam, Petri

Balazs és DObé Sandor szerzOk altal bemutatott ’A levulinsav-

etilészter és a y-valerolakton reakciokinetikai és fotokémiali

vizsgalata 'cimii eléadasukért.




A Kutatokézpont 2011. évi poszter kiallitasan szerepld poszterek koziil Kivalé Poszter dijban részestilt

az alabbi poszter:

Szabo L. Sandor, Ivin Béla:. "Homérséklet-érzékeny, intelligens amfifil polimer kotérhaldk’, amelyet a
MKE 1. Nemzeti Konferencian mutattak be (Sopron, 2011. majus 22-25).

Kiilon dicséretben részesiiltek a kdvetkezo poszterek:

Stirling Andrds, Pdpai Imre. "H2CO3 forms via HCO3- in water’ (XV International Workshop On
Computational Physics and Materials Science: Total Energy and Force Methods, Trieste, Italy, 2011.
januar 13-15.)

Szabo Monika, Veres Zsuzsa, Vereczkey Laszlo, Jemnitz Katalin: 'Bozentdn és ciklosporin A hatdsa a
taurokolat hepatobiliaris transzportjara patkdany és human hepatocitikban’

(TOX 2011 Konferencia, Siimeg, 2011. oktober 12-14.)

A Tudomanyos Napok lezarasaként tartott fogadason adta at Palinkas Gabor féigazgatod a Kutatokozpont
érdekében hosszii 1don keresztiil végzett munkajuk és kiemelkedd tudomanyos eredményeik
elismeréseképpen a 2011. évi Pro Arte Chemica érmeket: Lengyel Béla, az MTA doktora, Vereczkey
Laszlo, az MTA doktora és Vinkler Péter, az MTA doktora részére.



A Kutatokozpont Intézetek rovid bemutatasa

Szerkezeti Kémiai Intézetet

Az Intézetet 2004-ben alapitottdk, az MTA Kémiai Kutatokézpont részeként. A
szerkezeti kémiai laboratoériumok feladatai:

» 0nallo6 kutatasokat végezni a szerkezeti kémia tertiletén,

» closegiteni az egyetemeken és az akadémiai kutatointézetekben folyd
kutatasokat szerkezeti kémiai vizsgalatokkal,

» részt venni az egyetemi képzésben,

» szerkezeti kémiai méréseket végezni és modszereket fejleszteni vallalati
partnereink részére.

A szerkezeti kémiai laboratoriumok sajat kutatasi teriiletei:

» a kémiai szintézisben, az anyagtudomanyban ¢és a biologiaban
alkalmazhaté funkciondlis vegyiiletek (organokatalizatorok, magneses
szerkezetek, ionos folyadékok, fluoreszcens probdk, fotokrém anyagok,
szenzorokban alkalmazhatd mesterséges receptorok) tulajdonsagainak
vizsgalata;

» kristaly-mérnokség  (’crystal  engineering’) (OLED-hatéanyagként,
szenzor-hatéanyagként érdekes) arany-arany és mas fém-fém kotést
tartalmazé kristalyok tervezése; szintézise, vizsgalata; lireges kristalyok
létrehozdsa  makrociklusos  vegyiiletekbdl; a  kristdlyon  beliili
szupramolekuldris  struktarak és a  kristdly = makroszkopikus
tulajdonsagainak 0sszefliggése;

» szerkezeti biologia: specialis peptid- és fehérjecsaladok (epesavkotd
fehérjek, glikoproteinek) szerkezete és dinamikaja;

» orvosi analitikai kémia: orvosi kutatdocsoportokkal kozos biomarker-
fejlesztések

» gyogyszeripari vallatok K+F tevékenységének tamogatasa Szerkezeti
kémiai és analitikai vizsgalatokkal.

E feladatok elvégzéséhez alapvetden fontos a korszerli miiszeres infrastruktura.
Az Intézet fontosabb miszerei: korszeri NMR-spektrométerek (koztiik
szilardfazist mérésre alkalmas miiszer), ESR-spektrométer, kromatograf-
tomegspektrométer rendszerek, por és egykristdly diffraktométerek ¢és
folyadékkdiffrakcios késziilék, fotofizikai és fotokémiai miszerek, koztik

idéfelbontasos spektrofluoriméter.



Biomokularis Kémiai Intézet

Az Intézet alapvetden kétféle iranybol kozeliti meg az élettanilag jelentds
vegyliletek kutatasat: szintetikus vizsgalatokat folytat, valamint biokémiai
alapokon nyugv6 diagnosztikai értékll kutatasokat végez.

A szerves kémiai szintézisek fOként heterociklusos és szénhidrat molekulak
létrehozasara, azok reakciokészségének feltarasara iranyulnak. Kiemelendd
eredmény a szadmos, kordbban nem ismert, foként nitrogén- ¢és kéntartalmu
gyuriivaz els6 szintézise, mellyel alapvetden U0j szarmazékok eldallitdsa valt
lehetévé, valamint jelentds eredmények elérése egy j véddcsoport-stratégia, az Un.
ortogonalis véddcsoportok hasznalata teriiletén, ami foként a poliszacharidok
szintézise soran jelent forradalmi ujitdst. Az Intézet kiemelt erdforrast biztosit
tovabba az Un. organokatalitikus atalakitdsok kidolgozasara. Ez az 11j, néhany év
oOta ismert kozelités mind a sztereoszelektiv reakciok megvaldsitasa, mind a
fémmentes koriilmények kozott véghez vihetd katalitikus hidrogénezés terén tar fel
alapvetd szintetikus megoldast a korabbi évekhez viszonyitva.

A biokémiai kutatasok harom teriiletre csoportosulnak. Egyrészt hatékony (pl.
kinazgatld) molekulak szérumfehérjén torténd kotddésébol a gyogyszerek
farmakokinetikdjara nyernek fontos 0j informacidkat. Egy masik munkacsoport
tevékenysége transzportereken lejatszodo interakciokat tar fel, ehhez human és
patkany hepatocita szendvicskultira 4all rendelkezésre. Diagnosztikai eljarast
dolgoznak ki  tovabba a  szervezet gydgyszerlebontd  képességének
meghatarozasara, ami lehetdvé teszi az egyénre szabott gyodgyszeres terapia
kialakitasat. Az Intézet Neurokémiai Osztalya ugyanakkor transzport-célfehérjék
altal szabalyozott idegi folyamatok mechanizmusanak jobb megértését tlizte ki
célul, s ehhez in vitro nyomjelzéses, képalkotod és elektrofiziologiai eljarasokat,
valamint in vivo mikrodializis technikat alkalmaznak.

Az Intézet szerves kémiai és biokémiai laboratériumai szamos projektben
egylittmiikddnek, igy pl. a jelenleg futdé ,Nanotransport” palyazat keretében
kozosen dolgoznak ki specialis nanomolekulat a szervezetben lejatsz6do ionfluxus

kimutatasara.
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Nanokémiai és Katalizis Intézet

Az Intézet lj nanoanyagok eldallitasaval, a nanoméretbdl fakado sajatos tulajdonsagok
megismerésével, modositasaval foglalkozik valamint a nanoanyagok hasznositasanak
tudomanyos megalapozasaval az iparban, mez0gazdasagban, kornyezet- és
egészségvédelemben, valamint diagnosztikdban. Munkank részben uj, anyag- és
energiatakarékos, hulladékmentes technologidk kifejlesztését segiti, tovabba a
kornyezetkarositd kibocsatasok hatékonyabb artalmatlanitasat, a viz-, a levegotisztasag
¢s a klima védelmét célozza.

Az Intézet jelenlegi €s tavlati tervei az energiahatékonysag javitasara, a napenergia és
a biomassza energetikai és vegyipari hasznositasara vonatkoznak. Utdbbi teriileteket
Osszekapcsolja, hogy heterogén nanokatalizatorok fejlesztésétdél varunk jelentds
eredményeket. Célunk a napenergia illetve a kémiai energia ismertnél hatékonyabb
atalakitasa elektromos energiava. Kulcsszerepe van a hidrogéneldallitasnak és a
hidrogénnel vagy metanollal iizemelé polimer elektrolit (protoncseréld) membran
tipust tlizel6anyag-elemek (PEMFC illetve DMFC) fejlesztésének. Fotokatalizator
kutatasaval foglalkozunk, mely a lathatd fény energidjanak hasznositdsaval képes a
vizet hidrogénre és oxigénre elbontani. Az tiizeldanyag-elemek szélesebb korll
alkalmazasahoz nemesfém-mentes vagy nemesfémben szegény, szén-monoxid-
tolerans, aktiv elektrokatalizatort kivanunk el6allitani. A biomassza jobban hasznosul,
ha a biomasszat nem egyszerlien elégetjiik, hanem tobb lépésben feldolgozva vegyi
termékeket és energia hordozot (pl. hidrogént, cseppfolyés motorhajtd anyagot)
allitunk beldle el6. A novényolajok és zsirok atalakitdsa viszonylag egyszerii, de
kihivést jelent a novényi és allati eredetli melléktermékek hatékony feldolgozasa.
Elsddleges, részleges lebontasukat, ami torténhet kémiai, bioldgiai vagy termikus
eljarassal, célszeriien az elsddleges termékek tovabbi atalakitisa, elgazositdsa vagy
heteroatom tartalmanak csokkentése kell kovetnie. Kutatjuk az atalakitasok aktiv és
szelektiv nanokatalizatorait és a katalitikus atalakulasok folyamatait modell és realis
reaktansok alkalmazasaval. Kutatasunk egy tovabbi teriilete az elektromos energia
hatékony taroldsanak megolddsa un. szuperkondenzator fejlesztésével, a
nanotechnoldgia modszereinek alkalmazédsdval. A nanoszerkezetek vizsgalatara
alkalmas sajatos modszerek ismert miiszaki megoldasok mélyrehatobb megismerését
teszik lehetdvé, ezaltal megnyitjdk a megoldasok tovabb fejlesztésének lehetdségét is.
Intézetiik kutatéi pasztdzo elektrokémiai mikroszkopiai illetve a feliileterdsitett
Raman-spektroszképiai modszert alkalmazva ongyogyitd korr6ziovédd bevonatot

fejlesztenek, illetve eljarast a hatdanyag eloszlas vizsgalatara gydgyszer tablettadkban.



Az utobbi néhany évben az Intézetiinkben egyre nagyobb teret nyertek az
orvosbiologiai nanokémiai kutatasok, ezen beliil a nanorészecskékhez kotott
gyogyhatasu készitmények eldallitdsanak szerkezetének és hatdsmechanizmusanak
tanulmanyozasa. Megkiilonboztetett figyelmet kapnak a nagy biotechnoldgiai
jelentéségli két és haromdimenzids lipid szervezédések, melyek, azonkiviil, hogy
gyogyszerhordozd anyagok lehetnek, hordozos lipid rétegként is sokféle funkciot
betolthetnek, példaul specifikus bioszenzorok feliileti rétegeit alkothatjak. Mono- és
kettos lipidrétegek vizsgalataval kozelebb jutottunk a sejtmembran szerkezetének és

miikodésének megértéséhez.



Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet

Az intézet tevékenysége és kozeljovobeli tervei a miivelt témak interdiszciplinaris
természetével €s a két f6 teriiletnek, az anyagkémianak és a kornyezetkémianak az
Osszefonddasaval jellemezheto.

A kémia és a biologia hatarteriiletén a biokémiai €s gydgyaszati alkalmazas iranyaba
mutatd kutatdsok kozé tartozik példaul egyes gydgyszerhordozok, tarsitott
gyogyszerkészitmények eldallitdsa, gyogyszercsomagolasra alkalmas nedvesség- és
oxigénzard, valamint biokompatibilis miianyagok eldallitdsa, tovabba biologiailag
aktiv molekulédknak kiilonbozd feliiletekhez kotése kovalens kotéssel.

Az anyagok és a kémiai atalakulasok vizsgélatdban, folyamatok iranyitasaban
jelentds szerepet jatszanak a fizikai moddszerek. Ilyenek példdul fotokémiai és
légkorkémiai folyamatok kovetése 1ézertechnikdval, elektrokémiai vizsgalatok
alkalmazasa hatarfeliileti jelenségek tanulményozasara, elektronikai eszkdzok
kifejlesztése molekularis vezetés mérésére, miianyagok terhelés hatasara végbemend
méréstechnika.

A szamitastechnika a folyamatszabalyozasban, a kisérleti eredmények
kiértékelésében, modellszamitdsokban és elméleti kutatdsokban jatszik szerepet.
Korszerli analitikai technikdkkal (XRF és ICP) még olyan tavoli tudomanyteriilet,
mint az archeoldgia szamara is nydjtanak informaciot.

Jellemz6 tovabba a két 6 kutatédsi teriilet Osszefonddéasa. Az anyagkémiai témak
szinte mindegyikében érvényesiilnek kornyezetvédelmi és energiagazdalkodasi
szempontok. Uj polimerek eléllitasakor lehetleg alacsony hdémérsékleten,
oldészermentesen vagy a kornyezetet nem kérositdé oldoszerben, melléktermékek
képzddése nélkiil lezajlo folyamatokat valasztanak. Tarsitott polimer rendszerek
kifejlesztésekor eldnyben részesitik a biologiailag lebomlo polimerek (politejsav) és
kiilonboz6 természetes toltdanyagok (faliszt, len-szal, rétegszilikat) alkalmazasat.

A kornyezetkémiai problémak megoldasa lehetdség szerint nem fejezddik be a
karmentesitéssel, hanem arra torekszenek, hogy a hulladékot hasznos anyagokka
alakitsdk  at, vagy abbol értékes alkotoelemeket kapjanak. Példaul
muanyaghulladékokbdl katalizator jelenlétében végzett pirolizissel alternativ
iizemanyagként hasznalhato olajok, illetve 0j polimer alapanyagok nyerhetdk.
Eljaréast dolgoztak ki, amivel hasznalt gumiabroncsok pirolizisekor képz6dd szilard
maradékbol, valamint kvarclisztbdl termikus plazmareaktorban kiilonleges

tulajdonsagu keramiaporok allithatok eld.
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Eléadasok az elhangzas sorrendjében

Szerkezeti kemiai szekcio

Mayer Istvén, Pedro Salvador, Bako Imre, Stirling Andras: Vannak-e atompalyak a molekulakban?

Tarkényi Gabor, Kiraly Péter: Asszociatumok szerepe a Takemoto-katalizator miikodésében

Kiraly Péter, Tarkanyi Gabor: 1H-19F és 1H-2H kettdsrezonancia NMR-mddszerek

Domjan Attila, Mezey Péter, Varga Jend: Nanofézis-szeparalt kotérhalok fazishataranak vizsgalata szilard
fazist NMR-moédszerekkel

Drahos Laszlo, Ozohanics Olivér, Turiak Lilla, Mercedes de Frutos, Vékey Karoly: Glikozilacios

mintazatok meghatarozasa ¢és ezek biokémiai jelentosége

Pall6 Anna, Graczer Eva, Angelo Merli, Zavodszky Péter, Vas Maria, Manfred S. Weiss: Az

izopropilmalat dehidrogenaz aktiv enzimet mintazo kvaterner komplexének szerkezete

Miskolczy Zsombor, Biczok Lasz16: Fotokromizmus kukurbit[8]uril makrociklus tiregében

Varga Olivia, Kubinyi Miklds, Vidoczy Tamas, Baranyai Péter, Kallay Mihaly, Karolyhdzy Gyula:

Spiropiranok fémkomplexeinek egyensulyi és kinetikai jellemzése

Klencsar Zoltan, Korecz Laszlo, Sajo Istvan, Osan Janos, Németh Péter, Kuzmann Ernd, Mészaros

Sandor, Tolnai Gyula: Az EPR/FMR spektroszkopia alkalmazdsa magneses nanorészecskék

vizsgélatara

Korecz Laszld, Bota Attila, Varga Zoltan: Rézionok ¢€s foszfolipid vezikulak kdlcsonhatasanak vizsgalata

ESR-spektroszkopiaval

Kristydn Séndor: Korrelacids energia és bazis készlet hiba becslése Hartree Fock—SCF szadmitasokban

1éptékmoddositassal (finom szabéalyozassal) az SCF-algoritmus alatt néhany programsor beirdsaval és

analitikus integralassal, de a szdmitasi 1d6 és merevlemez sziikséglet ndvelése nélkiil

Biomolekularis kémiai szekcio

Héja Laszlo, Kékesi Orsolya, Szabd Pal, Nyitrai Gabriella, Kardos Julianna: Putrescinbdl képz6do glialis

GABA szerepe az idegsejtek aktivitisanak szabalyozasaban

Simon Agnes, Bencsura Akos, Kardos Julianna: Gamma-aminovajsav transzporter funkcié modellezése
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Pal 1ldiko, Nyitrai Gabriella, Kardos Julianna: Uj moédszer idegi sejtek aktivitasfiiggé optikai jelének

jellemzésére

Horvath Daniel Vajk, Ferenczi-Palké Roberta, So6s Tibor: Tri- és tetraszubsztitualt benzolszarmazékok

organokatalitikus szintézise

Fegyverneki Daniel, Soos Tibor: Szelektiv hidroszililezési modszer fejlesztése

Héberger Karoly: Mintazatfelismerés €s osztalyozas az élelmiszerkémiaban

Nanokémiai és kataliziskutatdsi szekcio

Pilb4th Aranka, Szabo Tamas, Telegdi Judit, Nyikos Lajos: Ongyogyitd bevonatok vizsgilata pasztazo

elektrokémiai mikroszkoppal

Badari Andrea Cecilia, Kolldr Marton, P6lczmann Gyorgy, Valyon Jozsef: Cseppfolyos motorhajtéanyag

¢s kendolaj alapanyag eldallitasa Fischer-Tropsch viasz katalitikus hidrokonverzidjaval

Barthos Robert, Valyon Jozsef:A Wacker-reakci6 heterogenizalasa Pd/V20S5 katalizatorokon

Onyestyak Gyorgy, Harnos Szabolcs, Kallo Dénes: Ijj In,Ni1/AI203 katalizator biomassza eredetli

karbonsavak szelektiv hidrogénezésére alkoholokka

Keszthelyi Tamas, Holl6 Gabor: Kétdimenzios lipid szervezddések eldallitasa, jellemzése és biomembran

modellként torténo alkalmazasa

Karidcsony Zsuzsanna, Mihdly Judith, Boéta Attila: A Tris puffer-rendszer hatisa a DPPClviz

modellmembran szerkezetére

Kremmer Tibor, Bota Attila, Varga Zoltan, Wacha Andras, Mihaly Judith, Szigyarté Imola Csilla, Palmai

Marecell, Illyés Janos, Forrai Erika: A hialuronsav vizsgélata

Szigyéartdé Imola Csilla, Szabd Laszl6, Simandi Laszl6: Mangantartalmi komplex enzimutanzo

tulajdonsagainak vizsgalata

Szijjartoné Majrik Katalin, Tompos Andras: Metanol fotokatalitikus reformaldsa atmeneti fémekkel

modositott TiO2 katalizatorokon

Guban Dorottya, Tompos Andras: PEM tiizel6anyag-celldk CO-tolerdns andd elektrokatalizatorainak

tervezése

Pészti Zoltan, Hakkel Orsolya, Keszthelyi Tamés, Tompos Andras, Guczi Laszlo: Szén-monoxid és viz

kolesonhatasa ionbombazassal modositott Au(111) feliileten

Firkala Tamas, Vajna Balazs, Farkas Istvan: Eziist nanorészecskék alkalmazasa feliileterésitett Raman-

térképezésben
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Anyag- és kornyezetkémiai szekcio

Mohai Miklés, Bertoti Imre: Nanocsovek feliiletén 1€vo rétegek vastagsdganak meghatarozasa XPS

intenzitasokbol
Bozi Janos, Blazs6é Marianne: Nitrogéntartalmu polimerek katalitikus hobomlasa zeolitok jelenlétében

Farkas Maria, Illés Adam, Petri Balazs és Dobé Sandor: A levulinsav-etilészter és a y-valerolakton

reakciokinetikai és fotokémiai vizsgalata

Demeter Attila: Mérések és kérdések: a kvantumhasznositasi tényezOk meghatarozasanak aktualis

problémai

Verebélyi Klara, Ivan Béla: A benzotrifluorid mint 0j, alternativ polimerizacids reakciokdzeg

Szanka Istvdn, Ivan Béla: Funkcids csillag és hiperelagazasos polimerek eldallitdsa kvaziélo

atomatadasos gyokos polimerizacidval

Fodor Csaba, Kali Gergely, Domjan Attila, Németh Péter, Banfi Renata, Zihné Perényi Katalin, Ralf
Thomann, Yi Thomann, Rolf Miilhaupt, Ivan Bé¢la: Nanoszerkezetli polimer kotérhalok és

nanohibridjeik

Fekete Erika, Csiszar Emilia: Inverz gazkromatografia alkalmazasa celluloz alapt szubsztratumok feliileti

tulajdonsagainak jellemzésében

Tatraaljai Doéra, Kirschweng Balazs, Kovacs Janos, Foldes Enikd, Pukdnszky Béla: A kurkumin hatasa a

polietilén feldolgozasi stabilitasara

Bombicz Petra: Kalixarén szabaszat
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