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Altalanos hirek

Vékey Karolyt a Mass Spectrometry Reviews szerkesztObizottsagi tagjaul kérték fel.

Héberger Karolyt a Chemometics and Intelligent Laboratory Systems folydirat meghivott szerkeszt6jének
kérték fel.

A Texas A&M és F. Albert Cotton professzor Cotton-dijjal tintette ki Somorjai Gabor professzort a kémiai
kutatasok terén elért kivalo eredményeiért. Somorjai professzor a Kutatdkdzpont Nemzetkdzi Tudomanyos
Tanacsado Testlletének elndke.

2003. majus 25-én az MTV Delta cim{ m{soraban elhangzott hir: , A mai csipdprotézisek nem jelentenek
végleges megoldast a csipdizileti problémakkal kiszkdddknek. Ezeket a protéziseket ugyanis 5-10 évente
ki kell cserélni. Az MTA Kémiai Kutatokdzpontjaban olyan kisérleteket folytatnak, melyek a polipropilén
fellletek kopasalldsaganak fokozasara iranyulnak. Plazmatechnika alkalmazasaval nagy ereji toltésekkel
er6sitik meg a manyagot, igy az Uj protézis felllete szinte nem is kopik, mig tdbbi része rugalmas marad.
Bertoti Imre az Uj protézis feltaldléja szerint ez az anyag sokkal hosszabb élettartamu, igy akar 20-30 évig
is a szervezetben maradhatnak az implantatumok.”

2003. junius 18-an a Francia Intézetben Dominique de Combles de Nayves, Franciaorszag budapesti
nagykovete és Kalman Alajos professzor meghivasara az 1987-ben kémiai Nobel-dijat kapott Jean-Marie
Lehn professzor tartott el6adast. Az el6adas cime: Az anyagtol az életig: a kémia?!

2003. junius 21-én a Debreceni Egyetem diszdoktorava fogadta Olah Gyorgy Nobel-dijas kémikust.

A Warwick Effect Polymer Ltd. 2003 augusztusaban a hét cikkének valasztotta az aldbbi kozleményt:

Schulze U, Fénagy T, Komber H, Pompe G, Pionteck J, ivdn B: Synthesis of poly(propene-g-styrene) graft
copolymers by metallocene catalyzed copolymerisation of propene with allyl-terminated polystyrene
macromonomer obtained via quasiliving atom transfer radical polymerisation and the effect of the grafts
on blending polypropene with polystyrene

MACROMOLECULES 36 (13): 4719-4726, 2003

2003. junius 13-14. Lendvay Gyodrgy szervezésében az Intézetben zajlott a COST D23 program talalkozodja.

Szervezeti valtozasok

2003. januar 1-jével a Kémiai Kutatokdzpontban szervezeti valtozasok torténtek.

Kitiintetések, dijak

Kélman Alajost a Cseh és Szlovak Kémikusok Egyestletének 54. konferencidjan Hanus-éremmel tlntették
ki.

Akadémiai Ifjusagi Dijat nyert fabian LaszI6 ,Szupramolekularis jelenségek vizsgalata kristalyokban”
cim( publikacidjaval.

Kall6 Dénesnek a Magyar Mérnoki Kamara Vegyészmérnoki Tagozata Péceli Béla emlékérmet
adomanyozott.

Tompos Andrés Bolyai Janos Kutatasi Oszténdijat nyert.

Héberger Karolynak az egyesiletben végzett munkajaért a Magyar Kémikusok Egyesilete Intéz6 Bizott-
saga Kivalo Egyesiileti Munkaért Oklevelet adott.

OTKA-tamogatast nyertek

Margitfalvi Jézsef: Fémion-fémnanoklaszter aktivhely egylttesek, képzddésik, szerkezetlk és katalitikus
sajatsaguk felderitése

Lukovits Istvan: Nanocsdvek el6allitasa, szerkezete és tulajdonsagai

Simon Agnes: A kdzponti idegrendszer validalt célfehérjéi: a funkcionalisan aktiv konformaciok modelle-
zése

Kallé Dénes: Tobbfunkcids nemesfém/zeolit-katalizatorok szerepe motorhajtd anyagok minéségjavitasaban
Pajkossy Tamas: Elektrokémiai adszorpcioval kapcsolatos vizsgalatok

Hirek



Hirek

Bertdti Imre: Szénalapu nano-kompozitok el6allitasa

Vékey Karoly: Uj témegspektrometrids modszerek kifejlesztése és alkalmazasa a peptid- és fehérjekutatasban
Mayer Istvan: Energiakomponensek szamitasa molekuldkban és reagalé rendszerekben

Bérces Tibor: Egésekben szerepet jatszé6 OH-gyok- és H-atom-reakciok kinetikaja

Czugler Matyas: Szilard fazisu szupramolekularis reakciok

Emri Zsuzsanna: Szinaptikus modulacié és a y-hidroxivajsav hatasa a nucleus accumbensben és a ventrialis
tegmentalis area sejtjeiben

Valyon Jozsef: Adszorpcios és katalitikus vizsgalatok DRIFT spektroszkdpiai modszerrel

Borko Laszlo: Metanaktivalas Uj modszere: nemesfémmel promovealt Ga-HZSM-5 katalizator alkalmazasa
N,O jelenlétében
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Heterociklusos kémiai csoport
Unicam UV 500 nagyfelbontasu kétfényutas UV-lathato spektrofotométer

A készulék rutin UV-spektrumok felvételére alkalmas (190-1100 nm, 2 A savszélesség, 1 A mintavételezés)
mind szilard mintak, mind folyadékok esetében. A készllékhez csatlakoztatott szamitdgép segitségével az
adatok egyszer(ien kiértékelheték és tarolhatok.

A spektrofotométer a Szerves és miszeres analitikai csoport (1.23) mUiszeres laboratoriumaban (IV. épulet
324. szoba) van elhelyezve. A mUszer a nap barmely idészakaban, magneskartya-belépével, dnkiszolgald mo-
don vehet6 igénybe.

Szerves katalizis csoport
QMS 200 kvadrupol témegspektrométer

A tdmegspektrométert gazmintak dsszetételének minéségi és mennyiségi elemzé-
sére hasznaljuk. A tdmegspektrumokban altaldban a komponensek moltdmegeihez,
illetve fragmenseihez tartozé csucsok jelennek meg. A készulék alkalmas 0-200 mol-
szamtartomanyt végigpasztazni (200 ms/u — 60 s/u). Ebben az alkalmazasban a frag-
mensek detektalasa egymast kdvetden torténik. A hagyomanyos tdmegspektrumon
kival, fel lehet venni el6re megadott témegszamokhoz tartozé intenzitasértékeket is.
Ekkor a kllénboz6 fragmenseket egyszerre vizsgaljuk (10 ms — 60 s). Ez az alkalmazas
akkor kertlhet el6térbe, ha a gazelegy mindségi dsszetétele mar ismert és csak a pon-
tos mennyiségi dsszetételre vagyunk kivancsiak, ami a detektalt intenzitdsadatok segit-
ségével szamolhaté ki. A berendezés 64 csatornas, de a gyakorlatban legfeljebb 4-10
ismert alkotéelem mennyiségének parhuzamos detektalasa a célunk. Osztalyunkon a
tdmegspektrométert a kombinatorikus heterogén katalizisben alkalmazzuk.

A készulék egy nagy ateresztoképességl katalizatortesztel® rendszerbe lett beépitve. A reaktor 16 katali-
zator parhuzamos vizsgalatara szolgal. Rendszerint azonban egy csatornaba csak inert anyagot (kvarcziza-
lék) tesziink. Ez biztositja a referenciautat, igy lehetdség nyilik a gazelegy reakcid el6tti és utani Osszeté-
telének kvazi egyidejd mérésére. A reaktor 16 csatorndjabol tavozd 16 gazelegybdl egy 16 allasu szelep va-
lasztja ki ez elemzésre kerll csatornat. A kivalasztott gazelegy folyamatos aramban specialis mintavevd sze-
lep el6tt halad el. A mintavevd szelep a gazelegynek csak csekély mennyiségét ereszti be a nagy vakuumtér-
be, ami nem zavarja meg a folyamatos gazaramot és nincs hatassal a vakuumtér nyomasara sem. A gadzminta
komponenseit a volframkatod ionizalja és elemzésre a fragmensek kertilnek be a tdémegspektrométerbe.

Syncore Reactor (Blchi) és katalizatorpreparalo robot

A syncore reaktor része az alap, egy 24 mintas allvany a hozza tartozd 24 reak-
cidedénnyel, egy refluxaltatd feltét, egy inertgaz-feltét, valamint egy kondenzaltatod
h(ité a hozza tartozd szeddlombikkal. Ez a berendezés 24 kulonbdzé kémiai szintézis
egyidejl megvalositasara alkalmas akar folyadék, akar szilard fazisban. A szintézisek
alatt lehet6ség van refluxaltatasra inertgaz-atmoszféraban. A reakciéedények legfel-
jebb 30 ml folyadékkal toltheték meg, az allvany 150 °C-ig f(ithetd. A keverést hori-
zontalis forgatds biztositja, amelynek maximalis fordulatszama 600 rpm. A forgatas
excentrikussaga allithatd, az allvany a terhelésnek megfelel6en kiegyensulyozhato.
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A robot a 24 mintas allvanyba helyezett reakcidedényekbe osztja szét a katalizatorok preparalasahoz szik-
séges folyadékot. A tér harom dimenzidjaban elmozdithatd karok tartjak és mozgatjak a fecskendét, amely
a kiindulasianyag-tartalyokbdl szivja fel a szikséges mennyiség(i folyadékot és juttatja el a kivant reak-
cidedénybe. A fecskendd dugattytjanak mozgatasat a negyedik tengely végzi.

Mikroporusos és mezopoérusos anyagok csoport

Frekvenciavalasz késztilék

A modern vegyipar hatékonysaganak névelése, a ,zold kémia”
érvényesulése szempontjabol nagy jelentéségl a gaz—szilard fe-
[Uleti kolcsdnhatasok vizsgalati médszereinek fejlesztése. Jelentds
ugras kovetkezett be ezen a téren a kilénbdz6 spektroszkodpiai
modszerek fejlédésével. A spektroszkopiai vizsgalatok azonban
zo6mmel statikus jellegliek és tulnyomorészt anyagszerkezeti in-
formacidkat szolgaltatnak. A kulonféle heterogén katalitikus,
illetve az azokat koévetd vagy megel6zé adszorpcids technologiak
kulcskérdése azonban a részfolyamatok dinamikajanak ismerete.
Igen fontos tehat az anyag- és hétranszportot meghatarozo té-
nyez6k minél tobb részletre kiterjedd, minél pontosabb megis-
merése.

Egy egyensulyi vagy allanddsult dllapotu rendszer valamely jellemzéjének megvaltoztatasa hatasara a rend-
szer allapotanak jellemzdi egy Uj egyensuly felé mozdulnak el. A folyamatot leiré fliggvény, amit nevezhe-
tink valaszflggvénynek is, tartalmazza mindazon informaciokat, melyek alkalmasak a rendszerben végbe-
mend fizikai és kémiai folyamatok kinetikajanak lefrasara.

Az ezen az elven alapuld, Un. tranziens vizsgalati modszerekkel — a szamottevé kisérleti nehézségek elle-
nére — nagy hatékonysag érhet6 el, ha a gaz-szilard rendszer valamely jellemz&jét harmonikus figgvény
szerint moduldljuk és egymas utan tobb modulaciés frekvenciat alkalmazunk. Ez ugyanis lehet6vé teszi a
kilonboz6 idéallandokkal jellemezhetd parhuzamos folyamatok megkulonboztetését. Ebben rejlik a frekven-
ciavalasz médszer, az Un. ,sebesség-spektroszképia” hasonlésaga a valodi spektroszképidkhoz, illetve elénye
mas tranziens modszerekkel szemben. A modulaciés frekvencia valtoztatasaval letapogatunk egy frekvencia-
tartomanyt, és ha létezik egy adott frekvencianak megfeleld idéallandoju folyamat a vizsgalt rendszerben, a
valaszfuggvény amplitudoja és faziskésése kirivoan nagy lesz ennél a frekvenciaértéknél, azaz mondhatjuk,
hogy a modulacié és a részfolyamat kozott rezonancia lép fel. A rezonancia frekvenciajabdl, azaz idéal-
lando6jabdl alkalmas elméleti modell alapjan meg lehet hatarozni a szorpcids folyamat sebességi allandojat.

A frekvenciavalasz médszer elényeit mar nagyon régen felismerték, azonban alkalmazasa gaz—szilard rend-
szerek vizsgdlatara csak az elmult szazad hatvanas éveiben kezd6dott az USA-ban, és azéta is igen doco-
g6sen halad. Ennek oka egyrészt az épitett berendezések tokéletlensége volt, masrészt az elméleti hattér
hianya. Az utobbi évtizedben L. V. C. Rees munkassaganak koszonhetéen donté mérték(i technikai fejlédés
kovetkezett be. 1994-ben ebbe a fejlédési folyamatba kapcsolddtak be intézetink munkatérsai. Az inté-
zetlinkbdl kiinduld témak integralasaval a kutatasi médszer alkalmazasa nagymértékben bévilt. Hozzajaru-
lasunk a szaktertlet fejlédéséhez a kdvetkezdkben 6sszegezhet6: (i) Ramutattunk, hogy a frekvenciavalasz
maodszer gyors és igen hatékony az adszorbens, illetve katalizatorszemcsékben lejatszddd makro-, ill. mezo-
porusos diffuzié meghatarozasara. (i) Eredményesen foglalkoztunk mikropérusos rendszerek diffaziés prob-
lémainak felvetésével és megvalaszolasaval. (i) A frekvenciavalasz modszert zeolit katalizatorok aktiv cent-
rumainak, savas és redox tulajdonsagainak jellemzésére alkalmaztuk.

Az elmult évek tapasztalatai hozzajarultak az ilyen tipusu vizsgalati igények rohamos ndvekedéséhez. A in-
tézetlnkbe telepitett frekvenciavalasz készulékkel folytatni szeretnénk a zeolitok és kildnféle gazok kozotti
kdlcsdnhatasok tanulmanyozasat. Kutatasi teriletlinket szélesiteni kivanjuk nanoméret(i széncsovek vizs-
galataval. Aktiv szenekre vonatkozé korabbi eredményeink alapjan ugy latjuk, hogy j6 esélyiink van arra is,




hogy a fokozott érdeklédéssel Gvezett szén nanocsdvekben lejatszodd transzportfolyamatok dinamikéajanak
tanulmanyozasa terén Uttord szerepet jatszhassunk ezzel a berendezéssel, nem kizarva azonban ezen Uj tech-
nika bevetését mas igéretes terlleteken sem.

Feliiletspektroszkopiai csoport
Modularis feliiletanalitikai mérérendszer

A Kémiai Kutatokdzpontban egy jelentds, modern kutatasi irdny — hatarfelUleti jelenségek nemlinearis op-
tikai modszerekkel torténd in situ vizsgalata — meghonositasan dolgozunk. Ennek elsé fontos lépéseként
2002 januarjaban egy 6sszegfrekvencia-keltési (az angol Sum Frequency Generation név szokasos roviditésé-
vel: SFG) spektrométer kerlt felallitadsra. Ahhoz, hogy az SFG spektroszkdpia nyujtotta lehetéségeket a kont-
rollalt gaztérben torténd mérések esetében is a legmesszemendbben kiaknazhassuk, szikségessé valt egy tel-
jes mintapreparacios és analitikai hattérrel rendelkezé UHV/nagynyomasu egység felallitasa.

Az abran lathaté Omicron Nanotechnology gyartmanyd modularis berendezés harom f6 kamrabal all. Az
analitikai kamraban jelenleg lehetéség van elektronsugaras vékonyréteg-levalasztasra, ionsugaras mintake-
zelésre, valamint rontgen- és ultraibolya fotoelektron-spektroszkopiai mérésekre. A kamra kialakitasa le-
hetdvé teszi tovabbi fellletanalitikai eszkozok, illetéleg
egy pasztazoszondas mikroszkép késébbi csatlakozta-
tasat is. A két nagyméretli CaF, betekintdablakkal fel-
szerelt SFG mér6kamraban széles nyomastartomanyban
(ultranagy vakuumtél a légkorit meghaladé nyomasokig)
lehet méréseket végezni. A kamrahoz katalitikus méré-
seket lehetdvé tevo kiegészitéseket (gazbeereszté mani-
fold, gazkromatograf és tomegspektrométer) lehet csat-
lakoztatni, amelyek beszerzése a kozeljovében varhato.
A berendezés felszereléséhez tartozik még egy kiegé-
szit6, mintapreparaciés eszkozok fogadasara alkalmas
eldkezel6 kamra és egy gyors mintacserét biztosité load-
lock rendszer. A minta mozgatasara két preciziés mani-
puladtor szolgal.

F6bb mUiszaki paraméterek:

e szivattyUrendszer: iongetter-szivattyU, titanszublimaciés szivattyu és turbomolekularis szivattyd kombina-
cioja. Az elérhet6 vakuum: jobb, mint 5x107'° mbar;

¢ mintahémérséklet: =130 °C-t6l +600 °C-ig;

e energiaanalizator: 125 mme-es félgdmb analizator, 5 channeltron detektorral. Elért felbontas: jobb, mint
110 meV (UPS, Ag Fermi-él);

¢ rontgenforras: Mg- és Al-katdddal, teljesitmény: 300 W,

e jonagyu: 0,1-5 keV ionenergia, 10 mm x 10 mm péasztazhato terllet.

Az UHV/nagynyomasu berendezés beszerzésével lehetévé valik a kdvetkezd, kontrollalt gazteret igényld
kémiai, illetve anyagtudomanyi jelleg(i kutatasi témak muvelése:

e fejlett katalizatorrendszerek tudomanyos tervezéséhez szikséges ismeretek megszerzése: modell kata-
lizatorok, egykristaly fellletek, nanorendszerek tanulmanyozéasa feluletspektroszkopiai eszkdzokkel,
beleértve az SFG spektroszképiat is. Katalitikus alapreakciok felderitése. Adszorbatumok kélcsénhata-

* nanométer méret(i egy- és kétfémes fémrészecskék fellleti elektronallapotainak tanulmanyozasa;

- koherens gerjesztésti felUleti spektroszkopiai modszerek alkalmazéasa vékonyrétegek és adszorbedlt
specieszek rezgési és konformacids allapotainak kinetikai vizsgalatara;

e opto-elektronikai rendszerek vizsgalata id6fliggé impulzus modszerekkel.

Uj nagymiiszerek a Kémiai Kutatékdzpontban
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Tektronix TDS 3502B Digitélis oszcilloszkop

A Feluletspektroszkopiai Laboratoriumban miikodé, a litvdn EKSPLA cég
altal gyartott SFG spektrométerben hasznalt kilonbdzé hulldmszama 1é-
zersugarakat egy Nd:YAG lézer 1064 nm-es sugarzasanak nemlinearis
kristalyokban térténé modositasa révén allitjuk eld. A Nd:YAG |ézer opti-
malis mikodése alapfeltétele az SFG mérések elvégzésének. A Nd:YAG lé-
zerrel szemben tdmasztott két legfontosabb kévetelmény a megfelel6en
nagy impulzusenergia és ennek id6beni stabilitdsa. Hogy ezeknek a ko-
vetelményeknek megfelelhessen, a Iézer megfelel id6kdzonkénti rend-
szeres karbantartasara van szikség.

(0

A karbantartasi munkalatok soran (pl. az alkalmazott telitheté elnyel®
festék havonta esedékes cseréje esetén) vagy esetleges hibak elharitasakor szikséges a lézerben keletkezé
impulzusvonulat nyomon kévetése, amihez egy nagy savszélesség(i, nagy mintavételezési sebességl digitalis
oszcilloszképra van szikség. Jelenleg laboratériumunkban a TDS 3502B oszcilloszképot féként az emlitett
feladatok ellatasara hasznaljuk. A készilék természetesen alkalmas barmilyen idében valtozé elektromos jel
megjelenitésére, rogzitésére és analizdlasara, igy hasznalhato a laboratoriumban felallitott UHV/nagynyo-
masu fellletanalitikai berendezés karbantartasi és hibaelharitasi munkalatai soran is.

Fébb paraméterek:

¢ savszélesség: 500 MHz;

¢ mintavételezési sebesség: 5,0 GS/s;
e csatornak szédma: 2;

o szines foszforképerny®;

* 3,5” lemezmeghajto.

ESR laboratérium
ELEXSYS E500 Elektron Spin Rezonancia Spektrométer (Brucker Analytik GmbH)

Fébb mUiszaki paraméterek:

e rezonanciafrekvencia: X-sav, 9,2-9,8 GHz;

o érzékenység: 10° spin/G;

® a nagy j6sagi tényezjl rektangularis rezonanciadreg a
lapos mérdcellaval alkalmas vizes kézegl mintak érzé-
keny vizsgalatara is;

e modulacios frekvencia 100 Hz és 100 kHz kozott valtoz-
tathato;

* magneses tér-sweep: 0-14 000 G (1,4 T), 8 mG hosszu
idejU stabilitas;

¢ a digitalis rekorder id6felbontasa 100 ns;

e LINUX munkaéllomas, CPU: Pentium IV, 1700 MHz;

e programozhaté hémérséklet-szabalyozas 100 és 370 K
kozott 0,1 K hémérséklet-stabilitassal;

¢ programozhatd goniométer egykristaly vizsgalatokhoz;

o frekvencia- és NMR térmérd g-faktor mérésekhez.
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Infravorés és Raman spektroszkopiai laboratorium
Tébbfunkcids reflexids mintakezelé egység (FT-IR spektrométerhez)

Tipus: GS 19650 Monolayer/Grazing Angle Accessory (Specac, Orpington, Kent, Anglia).

Sik fellletek, ill. feltleti vékonyrétegek spekularis reflexids és reflexios-abszorpcidos mérésére szolgald, a
spektrométer mintaterébe helyezhet6 optikai feltét, amely nagy fényeré mellett az IR mérésugar beesési sz6-
gének széles tartomanyban (5-85°) valé allithatésagat biztositja. Szubmikronos vékonyrétegek vizsgalata
esetén a mérés érzékenysége a feltét altal létrehozhato surlészogl megvildgitas, valamint nagy érzékenység
MCT-detektor és polarizalt fény alkalmazasaval novelhetd.

Gazkromatograf és GC/IR interface rendszer (FT-IR spektrométerhez)

Tipus: Thermo Finnigan Trace GC (Thermo Finnigan ltalia S.p.A.,
Milano, Olaszorszag), ill. Thermo Nicolet (Madison, USA) gyart-
manyl Nexus CG/IR interface.

A meglévd Nicolet Magna 750 tipust FT-IR spektrométert egé-
szitettlk ki korszerli gazkromatografias kapcsolattal a dedikalt
interface segitségével. Ennek megvaldsitasara szereztiink be egy
Thermo Finnigan Trace gazkromatografot (két altaldanos haszna-
latra valé kolonnaval), valamint egy flithetd, fényvezetd kapillaris
gazklvettat és nagy érzékenységli MCT-detektort tartalmazé Ne-
xus CG/IR interface modult. Az utébbit flitott atvezetd csatorna
koti 6ssze a gazkromatograffal, mig az interface-szel az optikai
kapcsolatot a spektrométer hazaba kiegészitéleg beszerelt Passport optikai rendszer biztositja. Az uj CG/IR
berendezés Uzembe allitdsa jelentds elérelépést jelent intézetlnkben a keverékek (szennyezett anyagok,
reakciotermékek, metabolitok stb.) IR spektroszkdpiai elemzése és komponenseik azonositasa terén. Az U
mUszeregyUttes 2-3 nagysagrenddel nagyobb érzékenységli, mint el6dje, igy er6és IR-elnyelé anyagok
esetén valddi kapillaris GC-felbontas mellett 10 ng-nal kisebb mennyiségl komponensek detektalasara van
lehetdség.

Plazmakémiai csoport
Szdloptikds, CCD-detektoros optikai spektrométer

Az AKKL Plazmakémiai csoportja OM mUszerpalyazat tdmogatasaval 2002 szeptem-
berében helyezett izembe egy szaloptikas, CCD-(Charge Coupled Device)-detektoros
optikai spektrométert plazmadiagnosztikai célokra.

F6bb paraméterek:

e TRIAX 550 leképez8 spektrométer 0—-1500 nm névleges hulldamhossztartomanyra;

o fokusztavolsag: 55 cm, korrigalt Czerny-Turner elrendezés;

¢ forgathato tartdegységen harom (300 gr/mm, 1200 gr/mm, 1800 gr/mm) diffrak-
Ciods racs. 1200 gr/mm raccsal a felbontas 0,025 nm, diszperzid 1,55 nm/mm;

e expozicionként 41,2 nm hulldamhossztartomany emisszidjanak egyidejli detek-
talasa lehetséges;

* a belépGrés és a racstartd egység szamitdbgépes vezérléssel mozgathato;

e automatikus szlrébeallitds 280 nm-es és 550 nm-es sz(irékkel;

¢ kompakt, leveg6hitésti CCD-detektor;
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o a készulék un. ,,open electrode” kialakitasu, amely a 200-400 nm tartoméanyban 30% kordli kvantum-
hatasfoku;

¢ a megfelel® térbeli és spektralis felbontast biztositd szenzor 1024x256 pixel (1 pixel: 26 pm x 26 pm)
méretl; zajszintje alacsony;

¢ 6 optikai szalbol allé koteg, és adapter a monokromatorhoz. A szalkdteg pozicionalasara, mozgatasara
alkalmas mechanika;

¢ a spektrométer Uzemeltetése (racstartd egység forgatasa, belépd- és kilépdrések allitasa), az adatgyjtés
és a spektrumok feldolgozasa specialis, Windows operaciés rendszer alatt futé szoftverrel torténik.

Polimer kémiai és anyagtudomanyi osztaly
Wyatt miniDAWN lézerfényszdrddas-detektor

A fényszérédasmérést a mult szazad 6tvenes éveitél kezdve alkalmazzak nagyméretl molekulak (polime-
rek, aggregatumok, szupramolekularis objektumok stb.) tomegének és méretének meghatarozasara. A mod-
szer igen nagy elénye, hogy nem igényel sem kalibracios eljarast, sem barmilyen feltételezést a molekula
alakjarol. Mas szoval, a fényszérédasmérés a molekulatémeg meghatarozasanak abszolUt modszere. Raada-
sul ez a modszer preciz és pontos, amennyiben tokéletesen pormentes kortlmények kdzott torténik a mérés.
Utobbi feltétel azonban nagymértékben megnehezitette a médszer alkalmazasat. Részben ennek is kdszon-
het, hogy a kalibracion alapuld gélpermeaciés kromatografias (GPC) modszer tobb évtizede a makro-
molekularis anyagok molekulatdmeg-eloszlasanak és atlagos molekulatdmeg-értékeinek a meghatarozasara
szinte kizarélagosan alkalmazott modszerré valt.

Régota elfogadott, hogy a GPC-hez kapcsolhaté fényszorodasos detektor a fent emlitett két mddszer egy-
idejU alkalmazasat teszi lehetévé, és a mért oldat pormentesitése nem okoz nehézséget, mert a kromatogra-
fids rendszer tdbb sz(ir6jén és oszloprendszerén athaladé eluens eleve pormentes. Erre alkalmas, megbizhato
mérési pontossagot biztositdé mérémiiszerek azonban csak az utdbbi években jelentek meg. A Polimer kémi-
ai és anyagtudomanyi osztalyon (4.21) az Ivan Béla vezetésével foly6 kutatdsok egyfajta nemzetkozi elisme-
résének tekinthetd, hogy a fényszorodas-detektorok gyartoi kozott vildgszerte vezetd cégnek tartott Wyatt
Inc. (Santa Barbara, USA) kezdeményezte egy, az osztalyon mikodé — az utdbbi években sajat erébdl jelen-
tésen fejlesztett és bdvitett — GPC-készilékhez kapcsolhatd |ézerfényszorédas-detektor (miniDAWN) anyagi
ellenszolgéaltatas nélkuli Gzembe helyezését. Ezzel vaéllaltuk, hogy Kdzép-Eurdpa referencialaboratériumava
valunk az ilyen tipusu polimer analizisek tekintetében.

A Wyatt cég altal kifejlesztett atfolyds cellanak koszonhetéen a miniDAWN detektorral ,on line” regisztral-
hatd a kromatogréfias oszloprél kilépd frakcionalt polimer oldat fényszorodasa harom kilonbozé szog
iranyaban. A cella harom fix helyzetl fényérzékelének a latokorében helyezkedik el, amely fényérzékeldk a
cellan athaladd lézersugar irdnydhoz képest 45, 90 és 135 foknal mérik a szért fény intenzitasat. Ennek
kdszdnhetben egyszerlen alkalmazhatéd az ismert Rayleigh-6sszefliggés, amely 6sszekapcsolja a szért fény
intenzitasat a szorasszoggel és a molekula méretével.

A fényszorédasi mérések eredményei alapjan informaciot lehet kapni a makromolekuldk alakjardl is. Az ab-
szolut molekulatdmeg és a polimermolekulak alakjanak meghatarozasa, valamint ismerete kildndsen jelen-
t6s az osztalyon intenziven kutatott Uj tipusu elagazasos polimerek esetében.

A miniDAWN készulék 690 nm hosszusagu lézerfénysugarral mikddik. A koncentracid meghatarozasa az
elcios térfogat flggvényében egy kisegitdé mdlszerrel, interferometrias refraktométerrel torténik (Wyatt
Optilab DSP), ennek fényforrasa azonos hosszisagu hulldmot kibocsatéd lézer. Ezen tulmendéen ez a refrak-
tométer olyan polimerek és kopolimerek esetében nélkulozhetetlen berendezés, melyeknél a térésmutato-
inkrementum ismeretlen, és ezt kilén meg kell hatarozni.

A lézerfényszorodas-detektort tehat szintetikus polimerek gélpermeéacios kromatografias analiziséhez
hasznéljuk. Jelenleg kizéarélag tetrahidrofurant hasznalunk eluensként. A megbizhatd eredmények elérése
érdekében az eluens gyakori cseréje nem ajanlatos. Kulénodson karos lehet vizes oldatok hasznéalata, mert ez
a cella beszennyezéséhez vezethet. Az eddigiek azt mutatjak, hogy a polimerek analizise terén a miniDAWN



készilékkel jelentésen béviltek lehetéségeink, és egylttal olyan Ujszerl polimer szerkezetek kutatasa terén
is végezhetink nemzetkdzi szinvonalu vizsgalatokat, amelyeket ezen nagy érték( detektoregylttes nélkdl
nem volna lehetséges az intézetben kivitelezni.

Katalizis és nyomjelzés-technikai csoport
Méssbauer mérésvezérlé- és adatgydjté rendszer

A berendezés KFKI-fejlesztésd, feltjitott CAMAC-modulos
rendszer. Jelen kiépitésében is 6nalld, teljes Mdssbauer-mé-
rérendszer. Pillanatnyilag szobahémérsékletli Mdssbauer-
spektrumok felvételére alkalmas — Nal szcintillaciés detek-
torral kiegészitve elsésorban *’Fe, ill. "'°Sn mérésekre. Amp-
litudéanalizator tzemmaodban kivalaszthaté a mérésre hasz-
nalni kivant energiatartomany, sokcsatornds analizator
Gdzemmaodban regisztralhatdk a spektrumok. A berendezést
az MTA Kémiai Kutatékozpont, 1zotop és Fellletkémiai In-
tézet Katalizis és nyomjelzés-technikai csoportja Gzemelteti.

A késObbiekben varhato, hogy a berendezés a folytonos
neutronsugar gerjesztésd, in beam Maossbauer-mérérend-
szer egyik méréallomasa lesz. Az in beam maodszerrel a vizsgalt Mdssbauer magok koére bévitheté — de a
mérésekhez altalaban igen alacsony hémérséklet (cseppfolyds hélium) szikséges.

Neurokémiai csoport
Gyors folyadékadagold rendszer

A Neurokémiai Osztalyon ebben az évben Uizembe helyezett gyors folyadékadagold rendszer segitségével
a folyadékcsere kis tertileten, <1 ms alatt megvalésithato. A berendezés hasznalata lehet6vé teszi, hogy lo-
kalisan és gyorsan kicserélhesstk az extracellularis folyadékot, amely sejtfelszini receptorok farmakoldgiai
vizsgdlata soran elengedhetetlen feltétel.

A rendszer alapvetéen harom részbél all, amelyek egyltt és kulon-kilon is hasznalhatoak. A legfontosabb
elem egy szamitogép altal (is) vezérelhet6, un. szolenoid szelepsor (Automate Scientific). A szamitdgép altal
kiadott jelnek megfeleléen a szelepvezérlé a megfelels szelepeket 100 ps alatt nyitja, illetve zarja. Az oldat-
csere a holtterekben torténé keveredés miatt valéjaban ennél valamivel lassubb, fokozatosabb. Osszesen
nyolc szelep van, amelyek egymastol figgetlendl vezérelhetdk.

Az egyre sz(kul csdvek végll egy elosztd segitségével kdzos kifolydban végzédnek, amely altaldban egy
vékonyra kihlzott, letort végl Uveg mikrokapillaris. A folyadék aramoltatasat nagynyomasu nitrogén alkal-
mazasaval oldjuk meg.

A sejtmembranbol kiszakitott egyedi receptorok funkcionalis vizsgalata sordn még ennél is gyorsabb
oldatcserére lehet szikség. Ennek oka, hogy a sejtfelszini receptorok az agonista jelenlétében gyorsan
deszenzitizalddhatnak. Ennek elkerdilése érdekében hasznaljuk a rendszer harmadik elemét, amelynek f& ré-
sze egy kétosztatu, un. Teta-cs6. A cs6 egyik felébdl a kontrollfolyadék dramlédsa a receptorra irdnyul. A sza-
mitdgép altal adott jelre a ¢sé elmozdul és a megadott id6tartamra, a ¢sé masik felébél aramlo, agonistat
tartalmazé folyadék éri a mozdulatlan receptort. Ezzel a modszerrel 100 s alatt kicserélhet6 a receptor folya-
dékkornyezete.

Uj nagymiiszerek a Kémiai Kutatékdzpontban
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Nuklearis kutatasok csoport

DSA-2000 Digitalis Spektrum Analizator

A DSA-2000 digitalis adatfeldolgozasi technikan (DSP) alapuld, nagy hatékonysagu tobbcsatornas analiza-

tor,

melybe minden, a spektrumfeldolgozashoz sziikséges alegység integralva van: digitdlis jelfeldolgozo,

tébbcsatornas adatgyljté memoria, nagyfesziltségl tapegység, digitalis stabilizald, 16K csatornas MCA-me-
moria és Ethernet haldzati csatlakozo. A készilék minden gamma-spektroszképiai és a legtébb rontgen-
spektroszképiai detektortipushoz alkalmazhaté.

F6bb paraméterek:

haromszog és trapéz digitalis szlré funkciok;

kivalé szamlalasi sebesség és felbontas;

kivételes beltésszam- és hdmérséklet-stabilitas;

automatikus ballisztikus deficitkorrekcio;

pulzusmagassag-analizis (PHA) és tobbcsatornas mérés (MCS) egylttes alkalmazasanak lehet6sége;
100%-0s komputervezérlés, nagy rendszer- és mérésbiztonsag;

kozvetlen mintavaltas-vezérlés;

klls6 start/stop bemenet;

asztali vagy keretbe szerelhetd konfiguracio.

Canberra 2060 Digitalis Jelfeldolgozd

A 2060 Digitalis Jelfeldolgozé Egység a csucstechnikat jeleniti meg a gamma-spektroszkodpias jelfeldolgo-
zasban.

F6bb paraméterek:

haromszog és trapéz digitalis szlré funkciok;

adatfeldolgozasi id6 0,8-76 Ws;

digitalis alapvonal-visszaallitas és pileup elnyomas;

csokkentett adatfeldolgozasi id6 kovetkeztében javitott felbontads nagy szamlalasi sebességnél;
100 kcps-t meghaladd teljesitmény;

megndvelt stabilitds és digitalisan tarolt beallitas;

a ballisztikus deficit automatikus mérése és korrekcidja;

alapértelmezett és felhasznald altal is valaszthatd beallitasok;

16K csatornas felbontas;

kompatibilis a Loss Free Counting rendszerrel;

széles er@sitési tartomany: kétszerestdl 1536-szorosig;

a holtidd, az atviteli teljesitmény és a bejovd beltésszam vizudlis kijelzése;
interface-ek a meglévd és a korabbi Canberra MCA-khoz.
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e 2002. szeptember 1-4. kdz6tt a sziciliai Taorminaban zajlott a 2. FEZA (Federation of the European
Zeolite Association) Konferencia, melyen a Kutatokdzpont itt felsorolt munkatarsai is részt vettek:
Kiricsi Imre, Valyon Jozsef, Onyestyak Gydrqy, Kallo Dénes, Lazar Karoly, Lonyi Ferenc, Palné Borbély
Gabriella.

e 2002. szeptember 30. és oktéber 1. kozott zajlott az MTA Gyégyszerkémiai és Gyogyszer-tech-
nolégiai Munkabizottaganak éves ilése, melyen a Kutatékdzpont részérél Ujvary Istvén a fragmentum
alapu hatdanyag-tervezésben a bioizosztéria els¢ felhasznalasaval elért eredményeket ismertette.

¢ Folytatédott a sikeres Szerves Kémiai Szeminariumok cim{ el6adas-sorozat Hajés Gyérgy vezetésével,
melyen a kévetkezdkben felsorolt el6adasok hangzottak el:
2002. szeptember 23. Nagy Ildik6: Uj hetaril-diének, hetaril-azadiének szintézise és reakciokészsége
Vakulya Benedek: Szubsztitualt vinilén-karbonatok eldallitasa és reakcioi
2002. oktéber 7. Besenyei Gabor: A szerkezet-reakciokészség kapcsolat megjelenése aromas szulfon-
amidszarmazékok, arénszulfonil-azidok és benzoesav-azidok egyes reakcidiban
Rako Janos: Heparin oligoszacharidok szintézise uronsav tioglikozidok alkalmazasaval
2002. oktéber 28. Barabas Péter: Olefinek enantioszelektiv oxidacidja
Kévér Péter: Heteroaromas ikerionok
2002. november 18. Jablonkai Istvan: A Mitsunobu reakcié és alkalmazasa bioldgiailag aktiv vegytletek
el6allitasara
2002. december 9. Kaleta Zoltan: Naftolok reakciéi cikloalkadiénekkel
Grof Csilla: Uj ikerionos triazinszarmazékok eléallitasa és cikloaddiciojuk
2003. februar 3. Keseri Gydrgy: Elméleti és preparativ modellek a gyégyszerkémidban: a nitrogén-
monoxid-szintézis vizsgalata
2003. februar 24. Temesvariné Major Eszter: Kisérletek 8-oxo-ergolén totalszintézisére
Vakulya Benedek: Olefin metatézis alkalmazasa szerves szintézisekben
2003. marcius 31. Vékey Karoly: A szerves tdmegspektrometria lehetéségei és alkalmazasa
Czinege Erzsébet: Egy heparin triszacharid el6allitasa
2003. junius 23. Kovacs Péter: Hidrokinonszarmazékok Uj szigmatrép atrendez6dési reakcioi

¢ A Rontgendiffrakciés Szeminariumok keretében az alabbi el6adasok hangzottak el:
2003. aprilis 23. Kosztolanyi Tamas: Metanolban oldott kalcium-klorid vizsgalata molekularis dinamikai
szimulacioval
2003. junius 4. Fabian LaszI6: Hidrogénkotések és szimmetriak

¢ A Neurokémiai szeminariumok keretében az alabbi el6adasok hangzottak el:
2002. oktéber 7. Nyikos Lajos: Szinkronizacié és rekurrencia in vitro epilepszia-modellben.
Kovécs Richard: A mitokondrialis Ca**-felvétel — elméleti és metodikai aspektusok.
2002. november 8. Barabas Péter: Tranziens és tartds kémiai és elektromos fényvalasz eml&sretinaban.
Juhasz Gabor (MTA TKI Neurobioldgiai Kutatécsoport): Fényaktivalt matrix metalloproteaz aktivacié a reti-
naban, fiziologiai, proteinkémiai és proteomikai eredmények.
2002. december 6. Lasztoczi Balint: Elektrografids rohamok vizsgalata extra- és intracellularis elektrédokkal
Héja Laszlo: Ergolinszarmazékok GABAerg és GLUerg vizsgalata
2003. marcius 7. Prof. Simon Istvan (Fehérjeszerkezet Kutaté Csoport, MTA SZBK Enzimoldgiai Intézet):
Transzmembran fehérjék topologija
2003. aprilis 4. Dr. Abrahdm Istvan (MTA-ELTE Neurobioldgiai Kutatocsoport): Az dsztrogén gyors, nem-
genomidlis hatasai a kdzponti idegrendszerben
2003. majus 9. Prof. Spat Andras (Elettani Intézet, Semmelweis Egyetem Budapest): Ca** jelatvitel a cito-
plazmabdl a mitokondriumba endokrin sejtekben.

El6adasok és rendezvények
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e 2002. november 6. A Magyar Tudomany Napja alkalmabdl a kutatékézpont egész napos programot

szervezett az ELTE Radnéti Miklés Gyakorlé Gimnazium és az ELTE Trefort Agoston Gyakorlé Gimnazium
11. és 12. évfolyamra jard kozépiskolas didkjai részére, melyen a kutatokdzpontban folytatott szerves
és biomolekularis kémiai kutatasokat mutattuk be. Délel6tt a didkok az alabbi el6adasokat hallgattak
meg:

Vinkler Péter: A Kémiai Kutatékdzpont bemutatasa

Hajos Gydrgy: N-N kotés kialakitasa heterociklusos vegylleteknél

So6s Tibor: C-C kotés fémorganikus reagensekkel

Dérnyei Gabor: Természetes szerves vegylletek szintézise és gyogyszerkémiai vonatkozasai

Zsila Ferenc: Optikai aktivitds a kémidban és a bioldgidban

Nyikos Lajos: Kémiai jelatvitel a kdzponti idegrendszerben

Délutan a diakok a kutatékdzpont néhany laboratdriumaval ismerkedtek meg.

2002. december 18. IX. Anyagszerkezet-kutatasi konferencia. A konferencia programjan 12 fiatal
kutaté 15-15 perces el6adassal mutatkozott be. A programot Sohdr Pal nyitotta meg. A kutatokézpont
részérdl az alabbi el6adasok hangoztak el:

Drahos LaszIlé, Ron M. AS. Heeren és Vékey Karoly: Fourier-transzformaciés tomegspektrométeren végzett
kisérletek modellezése a MassKinetics program segitségével

Bacsik Zoltan és Mink Janos: Légkori szennyezék FT-IR spektroszkopiai detektalasa

Bombitz Petra, Czugler Matyas, Luigi Nassimbeni és Kalman Alajos: Sztérikus és elektrosztatikus kélcson-
hatasok szerepe spontan rezolvalédasban

2003. februar 28. Az MTA Katalizis Munkabizottsag Ulésén a kutatdkdzpont részérél a kovetkezé
el6adasok hangoztak el:

Wootsch Attila: Szén-monoxid preferencidlis oxidacidja hidrogén jelenlétében

Palné Borbély Gabriella: Zeolitok szintézise és kémiai modositasa rétegszilikatok atkristalyositasa, valamint
szilard fazisban végbemend reakciok révén

Onyestyak Gyorgy: Natrium-azid reakcidk zeolitok mikropdrusaiban

2003. aprilis 11-én ,Modern Synthetic Methodologies in Heterocyclic Chemistry” cimen, meghivott
el6éaddkkal, a Center for Biomolecular Chemistry Eurépai Uniés projekt keretében lebonyolitott el6-
adoi Ulés zajlott a kutatokdzpontban.

2003. aprilis 12-én Mayer Istvan 60. sziiletésnapja alkalmabol Gnnepi szimpdzium zajlott. A szimpo-
ziumon toébb kalfoldi eléadd mellett az alabbi hazai kutaték eléadasai hangzottak el:

Simonyi Miklés: Supramolecular chirality

Lukovits Istvan: Constructive enumeration of chiral isomers of alkanes

Surjan Péter (ELTE, EIméleti Kémiai Tanszék): Multiconfiguration perturbation theory

Vibok Agnes (Debreceni Egyetem, Elméleti Kémiai Tanszék): A survey of ab initio conical intersections for
the H+H, system

Lendvay Gydrgy: Changes of bond orders and energy contributions in chemical reactions

Hamza Andrea: Energy partitioning

Kalféldi eléadokat lasd a Kalféldi el6addk fejezetben.

2003. aprilis 24. Az MTA Koordinaciés Kémiai Munkabizottsaga szervezésében tartott el6addilésen
az alabbi eldadasok hangzottak el:

Jakabné Téth Eva (Swiss Federal Institute of Technology, Institute of Molecular and Biological Chemistry,
Lausanne, Svajc): Gd(lll) és Eu(ll) komplexek a magneses rezonancias képalkotasban. Hatasmechanizmusuk
és fejlesztésik f6bb iranyai (tervezett MTA-doktori értekezés anyaganak bemutatasa)

Gajda Tamds (SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék): Proteinek fémkotdhelyeinek szerkezeti és
funkcionalis modellezése (tervezett MTA-doktori értekezés anyaganak bemutatasa)



El6adasok és rendezvények

Gyurcsik Béla (SZTE Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék): Hisztidintartalmu oligopeptidek és peptid-
tipusu vegyuletek réz(ll)-komplexei

e 2003. aprilis 25. A Magyar Toxikolégusok Egyesiilete Gyogyszertoxikologiai szekcidja ,Kockazat-
becslés a korai human fazisvizsgalatokban preklinikai adatok alapjan” cimmel rendezett tudomanyos
Glést. A tudomanyos Ulés programja:

Vereczkey LaszI6: Kockazatbecslés

Monostory Katalin: |1zolalt majsejtek alkalmazasa a preklinikai vizsgalatok soran

Gachalyi Béla: Milyen ismeretekkel kell rendelkeznie egy klinikai farmakoldgusnak a vizsgélatok megkez-
déséhez?

e 2003. aprilis 23-26. A 3" Baltic Conference on Electrochemistry (Gdansk, Lengyelorszag) rendez-
vényen Kdlman Erika vitaindité el6adasa hangzott el ,New potential inhibitors for copper corrosion”
cimmel.

e 2003. aprilis 29-31. kozott kerdlt sor Kirdlyréten a Kémiai Kutatokdzpont VI. Doktori Kémiai Isko-
lajara. A rendezvény fészervezéje Ried! Zsuzsanna volt. A DOKI-n az alabbi el6adasok hangzottak el:
Csiki Zsuzsanna: A heparin- és heparan-szulfat bioldgiai jelentésége
Tatai Janos: Uj szintézisstratégia heparin oligoszacharidok szintézisére
Czinege Erzsébet: Az ortogondlis véd&csoport-stratégia kiterjesztése magasabb tagszamu heparin oligo-
szacharidok szintézisére
Matola Tiinde, Jablonkai Istvdn: Kémiai szerkezet és glutation S-transzferdz izoenzimek indukcidjanak
osszefliggése haloacetalok, ketélok és amidok korében
Grof Csilla, Hajos Gyérgy, Ried! Zsuzsanna, Egyed Orsolya, Csémpai Antal: Uj azometiniminek szintézise és
tovabbalakitasa
Vakulya Benedek, Soos Tibor: Triének regioszelektiv gy(ir(izard metatézise
Schubert Gabor: Atmenetifém-komplexek szerkezetének és reaktivitasanak elméleti vizsgalata
Schlosser Gitta, Pocsfalvi Gabriella, Mercedes de Frutos, Vékey Karoly: Ellenanyagkomplexek témegspekt-
rometrias vizsgalata
Héja LaszIlo, Kovécs llona, Szérics Eva, Incze Maria, Temesvariné-Major Eszter, Dérnyei Gabor, Peredy-Kajtar
Méria, Gacs-Baitz Eszter, Szantay Csaba és Kardos Julianna: Ujonnan szintetizalt szekoergolinszarmazékok
GABA és glutaminsav uptake gatl6 hatasa
Bir6 Timea, Maksay Gabor: Glicinreceptorok allosztérikus szabalyozasa hatékonyabb parcialis, mint teljes
agonistakkal
Farkas Orsolya, Héberger Karoly, Jakus Judit. Valtozdszelektalasi médszerek alkalmazasa retenciés indexek
és sebességi allandok elbrejelzésére
Besenyei Gabor: Az egyetemi oktatassal kapcsolatos egyes szavaink eredete

e 2003. majus 5. Az Uttrechti Egyetem végz&s kémia szakos hallgatdinak egy csoportja latogatta meg
a kutatékozpontot. A hallgatdék tudoményos programon vettek részt, melynek elsé felében eléada-
sokat hallgattak meg, majd délutan néhany laboratériumi bemutatén vettek részt. Az elhangzott el6-
adasok:

Vereczkey LaszI6: Studies on drug interactions by using in vitro methods

Jakus Judit: Measurement of free radicals in chemical and biological systems

Vidéczy Tamas: What can we learn from the short lifetime of excited states?

Ivan Béla: Nanophase separated smart amphiphilic conetworks

Drahos LaszIo: Mass spectrometric research in the Chemical Research Center
Keresztury Gabor: Vibrational spectroscopy at the Chemical Research Center

Lendvay Gydrgy: Theoretical studies of chemical reactions at the Institute of Chemistry

e 2003. majus 7-én az Intézet adott otthont a Mettler Toledo cég Termoanalitikai szeminariumanak.

)
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Kutatékozponti Tudomanyos Napok

e Az MTA Kémiai Kutatokdzpontban 2003. majus 28-29. kozott 6tddszor rendezték meg a Kutatokodz-

ponti Tudomanyos Napokat. 5 szekcidban 32 el6éadas hangzott el. A szekciok és az elhangzott el6ada-
sok szdma: Fellletkémiai és katalizis szekcio: 6; Szerkezeti kémiai szekcio: 9; Biomolekularis kémiai szek-
Cio: 8; Izotépkémiai szekcid: 3; Anyag- és kornyezetkémiai szekcio: 6

A zarérendezvényen adta 4t a Kémiai Kutatokozpont féigazgatodja — az Igazgatotanacs javaslatat figyelem-
be véve — a kutatékozpontban, ill. annak jogel6d intézményeiben, a kémia tudomanyanak hosszu idén at
torténd eredményes mivelését, ill. az intézmények érdekében kifejtett jelent&s tevékenységet elismerendd
a 2003. évi ,,PRO ARTE CHEMICA" érmeket a kovetkez6 kutatoknak:

Bérces Tibor, az MTA rendes tagja,

Guczi Laszlo, az MTA Doktora,

Otvés LaszId, az MTA Doktora,

Veres Arpéd, az MTA Doktora.

A tudoméanyos rendezvényen elhangzott el6éadasok alapjan a felkért Birdld Bizottsag két kutatoi dijat és
hat fiatal kutatéi dijat osztott ki az alabbiak szerint:

Kutatéi dijban és az ezzel jar6 600 ezer Ft kutatasi tdmogatasban részesultek:

Beck Andrea: AuPd nanorészecskék SiO,-hordozén és TiO,-hordozon: szerkezet és katalitikus aktivitas CO-
oxidacioban

Ivén Béla: Nanoszerkezet(i amfifil polimer kotérhalok

Fiatal kutatoéi dijban és az ezzel jar6 300 ezer Ft kutatasi tamogatasban részesultek:

Bikadli Zsolt: Antagonistak kotédésének vizsgalata 5HT,A-receptor modellen

Héja LaszI6: Ujonnan szintetizalt szekoergolinszarmazékok y-amino-vajsav és glutaminsav transzportgétlé
hatasa

Megyes Tinde: Litium- és kalciumionok vizes és alkoholos oldatainak szerkezetvizsgalata

vizsgalata

ifj. Pukdnszky Béla: A hatarfellleti kélcsonhatds mechanizmusénak vizsgalata polipropilén/rétegszilikat
nanokompozitokban

Tolnai Gyula: Feluletienergia-meghatdrozas: lokalis és makroszkopikus megkdzelités

A dijazott el6adasok kivonatait lasd az I. mellékletben.

Dicséretben részesiiltek: Dajka Katalin, Fabidn LaszIo, Gal Lorand, Klébert Szilvia, Nagy Kornél, Schlosser
Gitta

Nemzetko6zi Tudomanyos Tanacsadé Testiilet Gilésszaka

e 2003. junius 17-20. kozott tartotta Ulésszakat az MTA Kémiai Kutatdkézpont Nemzetkézi Tudo-

manyos Tanacsado Testiilete. A rendezvény elsé napjan hangzott el Marké Istvannak, a Testllet tagja-
nak ,Novel methodology towards modern total synthesis” cimmel tartott el6adasa. A kutatékdzpont
kutatoi a kovetkezd el6adasokkal szerepeltek:

Hajos Gyérgy: Center of Excellence on Biomolecular Chemistry

So6s Tibor: Application and development of some homogeneous catalytic processes in organic chemistry
Emri Zsuzsa: Genuine model of neuronal signalling reveals state-dependent response dynamics

Jenei Veronika: Role of protein E3B1 and nitric oxide in cell adhesion and migration

Fabian LaszIo: Special cases of polymorphism and isostructurality controlled by antidromic hydrogen bond rings



El6éadasok és rendezvények

Schubert Gabor: Theoretical studies on the mechanism of metal-assisted CO,-olefin coupling reactions
Keresztes Zsofia: Characterisation of nanostructured materials by surface energy mapping

Tompos Andras: Combined application of holographic research strategy and artificial neural networks for
catalyst library optimisation

Groh Werner Péter: New possibilities for the synthesis of well-defined polyisobutylenes by quasiliving
carbocationic polymerisation

Pukanszky Béla: Alteration of the interaction in PP/montmorillonite nanocomposites

Nagy Kornél: New approaches in clinical chemistry: application of mass spectrometry

Mészaros Erika: Thermal analysis of biomass materials

A rendezvény harmadik napja a Izotop és Fellletkémiai Intézetben zajlott. Ekkor a kévetkez6 elGadasok
hangzottak el:

Dajka Katalin: The H atom addition to the conjugated double bonds as studied by pulse radiolysis
Wootsch Attila: Reactions of hydrocarbons on noble metal catalysts. Effect of surface components
Belgya Tamas: Perspectives and status of the in-beam Mdssbauer spectroscopy project

2003. augusztus 23-28. kozott a Debreceni Egyetem adott otthont a 28. Inter-
national Conference on Solution Chemistry (ICSC) rendezvénynek. A kon-
ferencia elntke Palinkas Gabor volt. Az ICSC rendezvénysorozat az oldatkémia
kilonb6z6 agaival foglalkozd tudomanyos kutatok legatfogdbb foruma.

A Kémiai Intézet munkatarsai NATO Advanced Research Workshop on the
Dynamics of Elementary Chemical Reactions cimmel konferenciat rendeztek
Balatonfoldvaron 2003. junius 8-12. kozott. A Workshop szervezbje Lendvay
Gyérgy, a helyi szervezébizottsag tagjai intézetiinkb6| Bencsura Akos és Bene Erika
voltak. A szervezést a NATO Tudomanyos Programtél elnyert anyagi tdmogatas tette
lehetévé. A mihely szakmai szinvonalat jellemzi, hogy azon a tertlet legkivalobb
képvisel6i vettek részt, koztik a kémiai fizika legjobb 5 folydiratanak fészerkesztéje
és tobb akadémia tagjai.

Részletek a http://www.chemres.hu/ARW oldalon talalhatok.

2003. szeptember 28. és oktober 2. kdzott Budapesten, a Kongresszusi Kézpontban kerdilt megren-
dezésre az Eurocorr 2003 konferencia, amely az év legrangosabb eseménye volt a korrézidkutatas
terlletén. A konferenciat szervezé intézmények:

European Federation of Corrosion (EFC)

Magyar Korr6zids Tarsasag (HUNKOR)

MTA Kémiai Kutatékdzpont (MTA KK)

Paint Research Institute (PRI)

Diamond Congress Ltd.

A tudomanyos és szervezébizottsag elndke Kdiman Erika volt.

A vildg 43 orszagabol érkeztek el6adok; 22 szekcidban 329 el6éadas hangzott el.

A konferenciaval egy id6ben zajlott a Hungarocorr-Hungarocoat szakkiallitas, melyen kozel 100 cég vett részt.




Tudomanyos értekezések vitai, Kulfoldi el6éadok
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TUDOMANYOS ERTEKEZESEK VITAI

PhD-értekezések

2002. november 13. Bikadi Zsolt: Intra- és intermolekularis masodlagos koélcsdnhatasok: az egyedi
molekulatél a szupramolekularis rendezédésig

2002. december 20. Hamza Andrea: Energiaparticiés modszerek molekularis rendszerek vizsgalatara
2003. marcius 7. Czégény Zsuzsanna: Polimerek h8bomlasa mlanyaghulladékokban
2003. marcius 20. Baranyai Péter: Szingulett oxigén képz&désének, detektalasanak és kioltasanak vizsgalata

2003. aprilis 30. Bencsura Akos: Szabadgydkok elemi reakcidinak vizsgélata fotoionizaciés témegspekt-
rometriaval

2003. majus 16. Mészaros Gabor: A valtéaramu elektrokémiai méréstechnika alkalmazasanak egyes
kérdései a korrézios kutatasban

MTA-doktori értekezések

Lendvay Gydrgy: Elemi reakcidk potencialfellletének, kinetikajanak és dinamikajanak elméleti vizsgélata
Veres Zsuzsanna: A szelenofoszfat bioszintézise és a szelénatom beépllése a sejtek makromolekuldiba

Vinkler Péter: A kémia tudomanyos kommunikacios rendszereinek tudomanymetriai vizsgalata

KULFOLDI ELOADOK

2002. szeptember 18. Dr. Branko Ruscic (Chemistry Division, Argonne National Laboratory, Argonne,
lllinois, USA): A devertimento is thermochemistry: from photoionisation spectroscopy to active tablets

2002. szeptember 25. Prof. Ingmar Persson (Uppsala): Formation of sulfuric acid in marine archeological
wood

2002. oktéber 3. Prof. Igor G. Zenkevich: Actual problems of GC identification of organic compounds

2002. oktober 10. Dr. William J. Simonsick (Dupont Marshal Research and Development Laboratory,
USA): Application of Fourier transform mass spectrometry for the analysis of coatings and polymers

2002. oktéber 17. Dr. Denis P Curran (Department of Chemistry, University of Pittsburgh, USA): An intro-
duction to fluorous techniques for organic synthesis: from separating mixtures to making mixtures

2002. oktober 17. Dr. Katerina Meszarosova (Institute of Macromolecular Chemistry, Academy of
Sciences of the Czech Republic): Preparation of new chelating polymeric sorbents for the separation of
specific immunoglobulin IgG1 by metal ion affinity chromatography

2002. oktober 21. Prof. Paul Tordo (Université de Provence, Marseille, France): Alkoxyamine new initia-
tors for controlled free radical polymerisation and for free radical chemistry



2002. november 14. Dr. Dana losip (Institute of Macromolecular Chemistry, Romanian Academy of
Sciences, lasi, Romania): New aromatic polyimides containing pendant acetoxybenzamide groups

2002. november 21. Dr. Kroo Erik (Advanced Fuel Research Inc., East-Hartford, USA): Composite struc-
ture of coal

2002. november 22. Prof. Hisasi Takemouti (Université Pierre & Marie Curie, Paris, France): Corrosion inhi-
bition of copper in presence of ammonia in chloride medium by triazole compounds

2002. november 25. Prof. Hisasi Takemouti (Université Pierre & Marie Curie, Paris, France): Protection
against the tarnishing of silver and cupper-gold alloy by an electrochemically polymerised thin film

2002. november 25. Prof Michael Keddan (Universite Pierre & Marie Curie, Paris, France): Frequency
response of the double-layer capacitance in presence of Faradaic processes

2002. december 9. Dr. Bert U.W. Maes (University of Antwerpen, Belgium): Synthesis of (aza)(benzo)car-
bolines via a tandem Pd-catalyzed approach

2002. december 12. Dr. Dusanka Janezic (National Institute of Chemistry, Ljubljana, Slovenia): Sympletic
molecular dynamics integration

2003. marcius 4. Dr. Christopher F. Rose (Department of Cellular Neuroscience at Max-Delbriick Center
for Molecular Medicine, Berlin) The implications of ammonia neurotoxicity and glutamatergic dysfunction
in acute hepatic encephalopathy

2003. aprilis 8. Prof. Dr. Frank Endres (Technical University of Clausthal, Germany): lonic liquids solvents
for electrochemistry and electrochemical nanotechnology

2003. aprilis 11. A Modern Synthetic Metodologies in Heterocyclic Chemistry cimmel tartott
el6adoi Ulésen a kovetkezd el6éadasok hangzottak el:

Mikael Begtrup (Royal Danish School of Pharmacy, Department of Medicinal Chemistry, Denmark): Mani-
pulation with bases and metals by synthesis of heterocycles

Guy Quéguiner (Universite de Rouen — IUT — Dépt. Chimie, France): Synthesis of new organometallics of
pyridines and diazines

Branko Stanovik (Faculty of Chemistry and Chemical Technology, University of Ljubljana, Slovenia): 3-
dimethylaminopropenoates: the synthesis and transformations of 3-aminoquinolizin- and azaquinolizin-4-
ones and their azido analogues

Henk van der Plas (Laboratory of Organic Chemistry Agricultural University of Wageningen, Holland):
Oxidative dehydro substitution in azine

José Elguero (Instituto de Quimica Medica [CSIC], Spain): Polymorfism and related topics in heterocyclic
chemistry

Gottfried Markl (Universitat Regensburg, Institut fir Chemie, Deutschland): Monocyclic polyphos-
phanopolynes and dihydro-diphospha-tetraepoxyporphyrines

2003. aprilis 12. Mayer Istvan 60. szlletésnapja alkalmabdl tartott Ginnepi tudomanyos szimpdziumon a
kovetkezd, kilfoldi el6addk altal tartott el6adasok hangzottak el (a magyar eléaddkat lasd az El6adasok
és rendezvények fejezetben):

Suhai Sandor (Department of Biophysics, German Cancer Research Center, Heidelberg, Germany): Light
absorption and proton transfer in bacteriorhodopsin

Pierre Valiron (Laboratoire d'Astrophisique of Grenoble, France): Towards a 9_D PES for H,0-H, at cm”
accurancy: A challenge in support to the exploration of the molecular universe by the Herschel satellite

Kulféldi el6adok
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Janos Angyén (Laboratory of Theoretical Chemistry, CNRS and University of Henri Poincaré, Nancy, France):
An approximate dispersion energy functional using localised orbitals

Robert Ponec (Institute Chemical Process Fundamentals, Prague, Czech Republic): Electron reorganisation
in chemical reactions from the analysis of BO profiles

Paizs Béla (Department of Biophysics, German Cancer Research Center, Heidelberg, Germany): Fragmen-
tation pathways of protonated peptides: a meetingpoint for proteomics and theoretical chemistry

2003. aprilis 16. Prof. Elisabeth Csoregi (Lund University, Sweden): FP6 and Hungary, possibilities and real-
ity

2003. aprilis 28. Prof. Somogyi Arpad (University of Arizona, USA): A témegspektrometria alkalmazasa
proteinek azonositasaban

2003. majus 5. Dr. Linda Breci (University of Arizona, USA): Gas-phase H/D exchange of peptides

2003. majus 15. Prof. Peter J. Stang (Department of Chemistry, University of Utah, USA): Nanoscale
molecular architecture: design and self-assembly of metalocyclic polygons and polyhedra via coordination

2003. majus 16. Prof. Thorsten Bach (Lehrstuhl fir Organische Chemie, Technische Universitat Minchen,
Deutschland): Enantioselective photochemical reactions in solution

2003. junius 5. Dr. E. E. Nikitin (Technion, Haifa, Israel): High-precision control of molecular wave packet
dynamics (experiment and theory)

2003. junius 25. Prof. Jordi Marti (Department of Physics and Nuclear Engineering, Technical University
of Catalonia, Spain): The structure and dynamics of water confined in carbon nanotubes

2003. jualius 10. Dr. Fritz E. Kihn (Anorganisch-chemisches Institut der Technischen Universitat, Minchen,
Deutschland): Solvent stabilized transition metal(ll) complexes as polymerisation

2003. julius 29. Dr. Anne Millet (University of Grenoble, France): Structures and reactivity of small
HCI(H,O)N clusters: a theoretical study

2003. szeptember 2. Prof. Prokai Laszlo (University of Florida, Gainesville, USA): Makromolekuldk
témegspektrometridja: szintetikus polimerektél és fehérjéktdl az agykutatasig

2003. szeptember 18. Prof. Joseph R Kennedy (University of Akron, USA) , Polymers for biological applica-
tions” cimmel tartott el6éadast. Kennedy professzort Palinkas Gabor koszdntotte 75. szlletésnapja alkalmabdl.

2003. szeptember 22. Prof. Osvaldo A. Scelza (Univ. Nacl. Litoral, CONICET, Inst. Invest. Catalysis &
Petroguim, Fac. Ingn. Quim., Santa Fe, Argentina): Metallic catalysts supported on granular and felts of
activated carbon

2003. szeptember 25. Palinkas Gabor f6igazgaté meghivasara érkezett a kutatékdzpontba Prof. Sir
Harold Kroto (Sussex Nanoscience and Nanotechnology Centre, University of Sussex Brighton, UK), a
Nobel-dij 1996-0s nyertese. ,2010, NanoSpace Odyssey” cimmel tartott nagy sikerl eléadast.

2003. szeptember 26. Az Involvement of Free Radicals in Epilepsy Workshop keretében az alabbi
el6adasok hangzottak el:

Sylvia Pietri (SREP-CNRS Marseille, France): Some ESR methods used for free radical detection in several
biological models



Kulféldi el6adok

Uwe Heinemann and Oliver Kann (Johannes Muller Institute for Physiology, Charité, Humboldt University,
Berlin, Germany): Mechanisms of coupling of neuronal and metabolic activity

Alexei P Kudin, Nana-Yaw Bimpong-Buta and Wolfram S. Kunz (Department of Epileptology, University
Bonn, Medical Center, Bonn, Germany): Localisation of ROS producing sites in rat brain mitochondria
Paul J. E. Smith', Toju Lor??, Armando A. Gennazzani’, Ruth M. Empson': Damage or protection arising
from interictal type epileptiform activity in organotypic hippocampal slice cultures from rat

'School of Biological Sciences, Royal Holloway University of London, UK
*Department of Pharmacology, University of Cambridge, UK

)



Ertekezletek

@T

ERTEKEZLETEK

A Tudomanyos Vezetdi Tanacs lilései

2002. oktober 14.

Napirend:

1. Tajékoztatas az intézet aktualis gazdasagi helyzetérdl és a 2002. évi béremelésrol
2. Tajékoztatas a kutatokdzpont szervezeti atalakitasarol

3. Egyebek

2003. aprilis 8.

Napirend:

1. A Kémiai Intézet 2003. évi M(ikodési Terve

2. A Kutatokdzponti Kutatodi Tanacs Ujravalasztasa

3. A Nemzetkozi Tudoméanyos Tanacsado Testllet soron kovetkezé Ulése
4. A Kutatokozponti Tudomanyos Napok rendezvénye

5. Egyebek

Az MTA KK lgazgatotanacsanak ulései

2002. szeptember 23.

Napirend:

1. Tajékoztatas a kutatokdzpont elsé félévi gazdasagi helyzetérdl

2. A Kémiai Kutatokdzpont Nemzetkdzi Tudomanyos Tanacsadd Testlletének ajanlasai
3. A Kémiai Kutatokdzpont tematikai és szervezeti atalakitasanak aktualis kérdései

4. Egyebek

2002. december 20.

Napirend:

1. Tajékoztatas a kutatdkdzpont 2002. évi gazdalkodasardl és a 2003. évi tervekrdl
2. Egyebek

2003. aprilis 7.

Napirend:

. A kutatékdzpont 2003. évi MUkddési Terve

. A kutatékdzpont Gzemi altalanos és kdzponti kiadasainak 2003. évi terve
. A Kutatokdzponti Kutatdi Tanacs Ujravalasztasa

. A Nemzetkézi Tudoményos Tanacsadd Testiilet soron kovetkez6 Glése

. A Kutatékdzponti Tudomanyos Napok rendezvénye

. Egyebek
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PUBLIKACIOS ADATOK 2002.

Az 2000-2002. évi publikaciés pontok szervezeti egységenként

Idézetfigyelés

Szervezeti egység szama, Pontszamok

vezetd neve 2000 2001 2002 2000-2002

1.11. Jablonkai I. 3,105 8,208 4,158 15,471
1.12. Szammer J. 1,890 0,400 0,990 3,280
1.2. Hajos Gy. 11,968 5,343 13,608 30,919
1.31. Dérnyei G. 5,277 0,630 2,110 8,017
1.32. Fugedi P 0,384 4,754 0,000 5,138
1.4. Simonyi M. 6,463 22,853 24,588 53,904
1.5. Kardos J. 10,274 17,460 14,234 41,968
1.61. Vereczkey L. 0,255 6,206 12,424 18,885
1.62. Jakus J. 8,046 11,085 14,825 33,956
2.1. Simandi L. 2,267 2,324 13,602 18,193
2.2. Kalman E. 22,729 20,844 9,484 53,057
2.3. Margitfalvi J. 10,287 16,886 5,615 32,788
2.4. Kiricsi 1. 14,946 43,667 25,563 84,176
3.11. Rockenbauer A. 5,007 6,395 3,517 14,919
3.12 Vidoczy T. 2,367 4,410 1,742 8,519
3.12. Biczok L. 0,808 5,192 6,570 12,570
3.13. Géacs |.-né 3,406 2,982 4,403 10,791
3.14. Keresztury G. 7,281 4,959 5,426 17,666
3.2. Dobeé S. (Bérces T) 10,188 7,699 1,748 19,635
3.31. Kalman A. 16,499 12,842 9,763 39,104
3.32.3.33. Radnai T., Grész T. 2,486 0,087 5,424 7,997
3.4, Vékey K. 2,540 27,076 10,378 39,994
3.5. Papai . 11,104 22,884 17,354 51,342
Osszesen: 159,577 255,186 207,526 622,289

Publikaciés adatok 2002.

»)



Publikaciés adatok 2002.
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A 2002. évben 7, illetve tébb fliggetlen idézetet kapott cikkek

Dongré, AR; Jones, J.L.; Somogyi A., Wysocki, V.H.

Influence of peptide composition, gas-phase basicity, and chemical modification on fragmentation efficien-
cy: evidence for the mobile proton model

JOURNAL OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY, 118: 8365-8374 (1996)

32 fliggetlen idézet

Dongré, A.R.; Somogyi A.; Wysocki, V.H.

Surface-induced dissociation: an effective tool to probe structure, energetics and fragmentation mechanisms
of protonated peptides

JOURNAL OF MASS SPECTROMETRY, 31: 339-350 (1996)

20 flggetlen idézet
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I. MELLEKLET

AuPd kétfémes nanorészecskék SiO,-hordozén és TiO,-hordozon: szerkezet és katalitikus
aktivitas CO-oxidaciéban

Beck Andrea, Frey Krisztina, Venezia Anna Maria*, Liotta Leonarda*, Guczi LdszId

Arany nanorészecskék megfelelé hordozén, mint példaul valtozd vegyértékl fém-oxidokon kiemelkedd katalitikus aktivitast
mutatnak kilénbozo, elsésorban oxidacios reakciokban, mint példaul a CO-oxidacié. Ezekben a rendszerekben mind a kis ré-
szecskeméretnek, mind az arany—-hordozo kélcsénhatasnak meghatarozo jelentésége van. Aranynak palladiummal mint egy ma-
sik aktiv oxidacios katalizatorral valdé kombinalasa lehet6séget adhat aktivabb katalizator létrehozasara. A két fém egyuttm-
kodését SiO,-hordozos AuPd kétfémes részecskék esetén vizsgaltuk, mert ez esetben a hordozé inaktivnak tekinthetd. AuPd/TiO,
rendszer esetén harom katalitikusan aktiv komponens egytttmiikodését tanulmanyoztuk CO-oxidacidban.

Egyfémes Au, Pd és kulonbozd Gsszetétell kétfémes AuPd nanorészecskéket allitottunk el Au(lll) és Pd(ll) prekurzor ionokbal
vizes oldatban. A SiO,-hordozds mintakat etanolos redukciéval allitottuk el® polivinilpirrolidon-stabilizator és a szuszpendalt hor-
dozé jelenlétében. A TiO,-hordozos rendszerek esetén szik méreteloszlasu fémszolokat készitettink Na-citratos redukcidval cser-
sav jelenlétében, majd a fémrészecskéket adszorbealtattuk a hordozén. A transzmisszids elektronmikroszképias (TEM) vizsgéla-
tok szerint a fémrészecskék atméréje a 4-9 nm mérettartomanyba esett. A kétfémes mintdkon réntgendiffrakcios (XRD) és
EXAFS-mérések is igazoltak a kétfémes részecskék jelenlétét. A mintak nagy mennyiség(i szerves, féképpen stabilizdtormarad-
vanyokat tartalmaznak, amelyeket 400 °C-on végzett oxidaciéval tavolitottunk el. A minték Ujraredukéldsa utan TEM, XRD és CO
kemiszorpciés eredmények tantsaga szerint a fémrészecskeméret megnétt. CO-oxidacidban a két fém 6tvdzése SiO,-hordozén
csokkentette, TiO,-hordozdn csekély mértékben novelte a katalitikus aktivitdst ugyanolyan Au és Pd fellletl egyfémes mintak
egyuUttes aktivitdsahoz képest (Id. 1. tablazat)

1. tablazat Katalitikus aktivitas CO-oxidacioban

Kezdeti
Minta Traces reakciosebesség TO,FfRD TO.FTFM TO.FC,O
°C . min™ min™ min’
pmolmin’g,,,’
AU/SiO, 140 0,0 0 0 -
Pd/SiO? 140 9,3 0,59 0,53 0,56
Au/TiO? 60 12,1 0,84 1,35 -
Pd/TIO, 60 13,7 0,95 1,04 0,73
A kétfémes mintaéval azonos koncentracioju feldleti
Au- és Pd-atomot tartalmazo egyfémes mintakeverék
szamitott kezdeti reakciésebessége, pmolmin’g,,,’
Foxro Fotem Foco
AuPd/SiO, 140 3,6 8,6 6,0 5,6
AuPd/TiO, 60 22,9 13,6 15,2 22,1

*Instituto di Chimica e Tecnologia dei Prodotti Naturali (ICTPN-CNR)

Nanoszerkezetil amfifil polimer kotérhalok

Ivan Béla, Domjan Attila, Erd6di Gabor, Haraszti Mdrton, Szabd Sandor, Jonas Scherble*,
Ralf Thomann*, Rolf Mdlhaupt*, Manfred Wilhelm**, Hans W. Spiess**

Az amfifil kotérhaldk olyan j tipusu térhalds polimerek, amelyekben hidrofil és hidroféb polimer lancok kovalens kotésekkel
kapcsolddnak Gssze. Az egyébként egymassal nem elegyedd komponensek az amfifil kotérhalokban is kilén fazisokban
helyezkednek el, azonban jellegében egy teljesen Uj tipusu anyag jon létre nanoméret( fazisszeparacié kovetkeztében. Az amfi-

)
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fil kotérhalok makroszkopikus tulajdonsagaikat tekintve sem nevezheték hétkéznapi anyagoknak, ugyanis mind hidrofil, mind
hidrofob oldoszerekben egyarant duzzadnak. Akéar egyszerre is duzzaszthatok ilyen oldészerekben, kilénds médon |, elegyitve”
ezaltal egymassal dsszeférhetetlen olddszereket.

Az amfifil kotérhalok elallitasanak legaltaldnosabban alkalmazott médja az igynevezett makromonomer médszer, amelyben egy
telekelikus polimert (makromonomert) gydkds polimerizaciéval kopolimerizalunk egy vélasztott ellentétes filicitdsu polimer mono-
merével. Szamos esetben azonban problémat okoz, hogy nem talalhatd olyan k&zos olddszer, amelyben az amfifil kotérhalokat al-
kotd komponensek mindegyike oldhatd lenne. Ezt véddcsoportok alkalmazéasaval lehet kikuiszobdini, amelyre példakat mutatunk be.

Az amfifil kotérhalokban a komponensek szerkezeti elrendezédését széles dsszetétel-tartomanyban kilonféle médszerekkel tanul-
manyoztuk az utébbi idében. Ezek kozott kitlntetett helyet foglal el a transzmisszios elektronmikroszképia (TEM) és az atomerd

mikroszkdpia (AFM), melyek segitségével elséként a vildgon feltérképeztik ezen anyagok
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fazisok atlagos mérete rendkivil kicsi, a 3-20 nm tartomanyba esik, és egy kilénleges,
tgynevezett kofolytonos nanofazisokbdl allé szerkezet alakul ki széles 6sszetétel-tar-
tomanyban a legtobb kilonbdz6 anyagi 6sszetétell amfifil kotérhald esetében. Kis szog(
rontgenszorasi (SAXS) és kis szogl neutronszorasi (SANS) kisérletek, valamint spin diffu-
zi6s szilardtest NMR-spektroszkopiai mérések ravilagitottak arra, hogy a latszélag ren-
dezetlen szerkezetli morfolégidkban megjelennek az alapvet, blokk-kopolimerekben
pontosan leirt szimmetridk, azonban csak igen kis méretekben és erésen torzultan. A

hagyomanyos térhalos polimer rendszerekhez hasonléan az amfifil kotérhéalok duzzadasi
és diffuzios folyamatai szintén rendkivil fontosak. Kilonbézé oldészerekben torténd duz-

zadasuknak, illetve néhany kismolekulaju anyag transzportfolyamatainak vizsgalatait is
elvégeztik, melyekbdl levont kovetkeztetések nélkildzhetetlenek a tavolabbi jovoben varhato, elsésorban gydgyészati és nanotech-
nolégiai alkalmazéasok szempontjabdl.

*University of Freiburg , Material Research Center and Institute of Macromolecular
Chemistry, Freiburg, Germany
**Max Planck Institute for Polymer Science, Mainz, Germany

Litium- és kalciumionok vizes és alkoholos oldatainak szerkezetvizsgalata

Megyes Tiinde, Grdsz Tamdas, Radnai Tamds, Pdlinkds Gabor

Az oldatok szerkezetvizsgalata mar tobb évtizede folyik, azonban a mai napig kisszdmu szerkezetet ismerlnk elég részletesen,
kulonosen a nem vizes oldatok tertlete felderitetlen. A szerkezetkutatasok mar kordbban is elég sok informaciot feltartak mind a
litium-, mind a kalciumion oldatszerkezetérdl, azonban a kutatasok eredményei az ionolddszer-tavolsdgokban és a koordinacios
szamokban egyarant jelentds szérast mutatnak. Az egyszeres pozitiv toltésl, de a Mg, Ni**, Fe** ionokkal ¢sszevetheté méret( Li*-
ion kulonleges szolvatacios képességei miatt a szerkezetkutatas kedvelt témdja. A kation—oldoszer elsészomszéd tavolsag a litiu-
mion és a felsorolt ionok esetében kozel azonos. Elsésorban a litiumion kisebb toltése kovetkeztében azonban a szolvatburok
szerkezete jelent6s eltérést mutat. A kalciumion élettani fontossaga miatt az oldatokban lezajlé biokémiai folyamatok nagy érdek-
|6désre szamot tartd targya, valamint a viz keménységének f6 okozoja. A kordbbi munkék izgalmas, a kétértékd kationok kozott
egyedulallé megallapitasokhoz vezettek (8 és 9-es koordinacids szam lehetésége egyedi szimmetriatulajdonsagokkal, szelektiv ion-
parképzédési és komplexképz&dési mechanizmus); egyes vizsgalatok (pl. tomény oldatokban) ugyanakkor nagyon hidnyosak.
tria). Az egyes oldatok szerkezetét a rontgendiffrakcios vizsgalatbdl kapott parkorrelacios fliggvények elemzésébdl nyert szerkezeti
paraméterek és az oldatok sztdchiometridja alapjan modelleztik. 1 M oldatban a litiumion szolvatburka hat metanolmolekulabdl all,
a kloridiont hat, mig a jodidiont nyolc metanolmolekula veszi kordl. A koncentracié névekedése a kation és a kulénbdzé anionok

esetében egyarant a koordinaciés szamok csokkenését eredményezi. Az ion—olddszer

tavolsdgok nem fliggenek a koncentrécié valtozasatol. Tomény oldatok szerkezetét

il es L ldaloh radidin cuzian oldott ionparokkal és oldészerszeparalt ionparokkal, oldott séklaszterekkel modelleztiik.

——— A kalcium-kloridnak mind a vizes, mind a metanolos oldatat tanulmanyoztuk széles

: A g g . i koncentracidtartomanyban (1M-telitési koncentracioig). A rontgendiffrakcios mérésbél
el - ¥ - } kapott szerkezeti fliggvény illesztésekor nyert paraméterek alapjan a kalciumion els¢ szfé-

" i 1_.:.- '“'- N rdja maximum nyolc, mésodik hidratszféraja 14 vizmolekuldbdl all. Metanolos oldatban a

kalciumion szolvatburka oktaéderes szerkezet(i, a masodik szféra 11 metanolmolekulat
tartalmaz. A kloridion koordinciés szama mindkét olddszer esetében hat. Toményebb
oldatokban Ca—Cl kontaktionparokat és olddszerszeparalt ionparokat azonositottunk.
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Mikrohullamu feltaréedények feliileti degradaciéjanak FTIR és FT-Raman spektroszkopiai
vizsgalata

Mihaly Judith, Silvana Sterkel*, Hugo Ortner*, Kocsis Laszld, Hajba Laszl6**, Mink Janos

A nagynyomasu feltaréedények altaldban fluortartalmu polimerekbé&l és nagy tisztasagu kvarcbol készilnek. Ezeket az edé-
nyeket akdr tobb szaz feltarasra is alkalmazzak, aminek kovetkeztében a belsd falakon gyakran szabad szemmel is lathaté ron-
csolodas keletkezik. Ugyanakkor jél ismert tény, hogy mind a felGleten térténd adszorpcio, mind pedig az anyag oldatba torténé
beolvadasa jelentésen megné az anyag fellleti érdességének novekedésével. Ez kuléndsen a ng/g vagy annal alacsonyabb kimu-
tatasi hatarok esetében kritikus, ahol az anyag és a feltaroedény fala kézotti kolcsonhatasok korlatozhatjak a mérések teljesito-
képességét.
technikakkal. Az edényekkel novekvé szamu feltarast végeztiink (Multiwave rendszerben tejport nyomas alatt salétromsavval tar-
tunk fel). A mintakat 0 (4j), 50, 100 és 200 feltarasi ciklus utan vizsgaltuk. A szinképek kozotti kis kilonbségek azonositasara a
hasznélt edények spektrumaibdl kivontuk az Uj edények szinképeit. Megadtuk a TFE
alapu mintdk IR- és Raman-savjainak részletes hozzarendelését. A hasznalt TFE edények
ATR FTIR klonbségszinképei a polimer feliileti degradaciéjat igazoljak. A feltleten 200 fedthris wbind kvantminta
karbonatok keletkezését, szervetlen nitratok lerakddasat és FNO; vegyulet keletkezését kilionbeag FT-Raman szinkdes
azonositottuk. A Raman-spektrumok kiértékelésével igazoltuk a polimerlanc felsza-
kadasat, erre utalnak a keletkez& —CF; végcsoportok savjai.

Az FT-Raman spektroszkdpiai modszert kvarc feltaréedények esetében szintén sikerrel
alkalmaztuk. A feltarasok kovetkeztében a felllet Ujrakristalyosodasat mar joval korab-
bi stadiumban tudtuk detektélni, mint arra a pasztazd elektronmikroszképpal észlelt
morfoldgiai valtozasokbdl kovetkeztetni lehetett. A rezgési spektroszkdpiai mérésekkel i
kiegészitett pasztazé elektronmikroszkopos felileti morfolégiai vizsgalatok megfelel® =
modszernek bizonyultak a roncsolédott kvarcfeltletek tanulmanyozasara.

Bl ek,
L]

*Institute of Material Science, Darmstadt University of Technology
**\eszprémi Egyetem, Analitikai Kémiai Tanszék és MTA Analitikai Kémiai Kutatécsoport

Antagonistak kotédésének elméleti vizsgalata 5-HT,A-receptor modellen

Bikadi Zsolt, Maksay Gabor, Simonyi Miklds

Az 5-HTj; tipusu szerotoninreceptor a transzmitterek 4ltal szabalyozott ioncsatornak csaladjaba tartozik, hasonléan a nikotinos-
acetilkolin-, a GABA,-, GABA- és glicinreceptorokhoz. Ezek kdzos szerkezeti tulajdonsaga, hogy a fehérjealegységek pentamer
struktdrat alakitanak ki. Az 5-HT; aktivalasa Na* és Ca®* bedramlasahoz és a membran depolarizécidjdhoz vezet. Antagonistai a
kemoterapia és a sugarterapia okozta hanyinger és hanyas megel6zésében és kezelésében a leghatékonyabb vegyuletek kozé tar-
toznak. Egy acetilkolin-kotd fehérje kristalyszerkezetének meghataroza-
saval lehetévé vélt az azzal mintegy 20 szazaldkos homoldgidt mutatod
jioncsatorndk szerkezetének elméleti Gton torténé meghatarozasa, ami
attorést jelenthet ezen receptorok mikodésének megismerésében.

Homoldgiamodellezés segitségével elkészitettik az 5-HT;-receptor
N-terminalis, extracellularis szakaszanak modelljét. A receptor antago-
nistainak (granisetron, tropisetron, ondansetron, dolasetron) automa-
tizalt dokkoldsa szerint a kotdhely két alegység hataran talalhato, ahol
aromas aminosavak (W183, Y143, Y153, Y234) hidroféb zsebet alaki-
tanak ki, mig ennek kornyezetében negativan toltott oldallancok (E236,
E129) az antagonistak kvaterner nitrogénjeinek megkotésében jatsz-
hatnak szerepet. A setronok karbonilcsoportja az S227-tel alakithat ki
hidrogénkatést. Eredményeink 6sszhangban vannak az 5-HT;R-antago-
nistak elfogadott farmakofor modelljeivel, és lehet6vé teszik azok mo-
lekuldris szint( értelmezését, valamint Uj, hatdsos antagonistak terve-
zését.
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Ujonnan szintetizalt szekoergolinszarmazékok y-amino-vajsav és glutaminsav
transzportgatlé hatasa*

Héja Laszl6, Kovdcs llona, Szarics Eva, Incze Maria, Temesvariné-Major Eszter, Dérnyei Gabor,
Peredy-Kajtar Maria, Gacs-Baitz Eszter, Szantay Csaba, Kardos Julianna

Az epilepszia vilagszerte a népesség mintegy 1-2%-at érinti. Kezelése térténhet mind a y-amino-vajsav (GABA) éltal kozvetitett
szinaptikus gatlas erésitése, mind a glutaminsav okozta szinaptikus serkentés csokkentése révén. Az epilepszia GABA hipo-
tézisének értelmében a szinaptikus gatlas erdsitése — melynek egyik lehetséges modja az extracellularis GABA-koncentracié tartds
novelése — lehetdséget nyujthat az epileptikus rohamok megel&zésére.

Célul tlztuk ki 12 Ujonnan szintetizalt szekoergolinszarmazék [PH]GABA-transzportra gyakorolt hatdsanak vizsgalatat patkany-
agybdl izolalt plazmamembran vezikuldkban. Megvizsgaltuk a vegyuletek [*H]D-aszpartat transzportgatld tulajdonsagét. A leg-

hatékonyabb szekoergolinszarmazék a maximalis gatlé hatas 50%-at 0,3 mM-os kon-

centraciéban fejtette ki mindkét tesztrendszerben.
A szerkezet—hatas Osszefliggés értelmezésének céljabdl szamitogépes modellezési
vizsgalatokat végeztink. A GABA-transzporter haromdimenzids szerkezetének hia-

- ."' ._:- nyaban egy egyszerUsitett modellt allitottunk fel, melyet sikeresen teszteltiink kilén-
sy ¥ :x f Y, b6z6 standard GABA-transzport-inhibitorok segitségével. A modell képes volt kilénb-
£ l-‘ < il .-.' ""_ 5 séget tenni egy ismert inhibitor funkciondlisan aktiv és inaktiv enantimomerje kozott
. e’ (lasd az abrat). A modellt tovabbfejlesztve kisérletet tettiink a GABA-transzporter és a
/ o -~ o La- vele homolég szerotonin-, dopamin-, norepinephrintranszporterek transzmembran
régioi topolégidjanak meghatarozasara.
*A munka az 1/047 NKFP MediChem és a QLK2-CT-2002-90436 Center of Excellence on Biomolecular Chemistry tdmogatéséaval készult.
Polipropilén (PP)/rétegszilikat nanokompozitban
Pukanszky Béla ifj., Szazdi LaszIo Tamas, Pukanszky Béla
A rétegszilikat nanokompozitok polimer matrixban egyenletesen diszpergalt elemi szilikatlemezekbdl (1 nm vastag, 100-300
nm atmérdja) allnak. A kompozitokat feltletkezelt montmorillonitlemezek feldolgozas kzbeni delaminacidjaval, szétnyirasaval
allitjak eld. A hagyomanyos toltéanyagokkal szemben a nanokompozitokban jelent&s erdsité hatast varnak mar kis téltéanyag-
tartalomnal is. A nagyobb merevség mellett n6 a héalaktartéssag, langallésag, valamint gazzard képesség is. A legtobb rétegszi-
likat polimer kompozitban azonban a szilardsag javulasa gyakran elmarad a varakozasoktdl; kiléndsen vonatkozik ez a polipro-
pilén nanokompozitokra, melyek tulajdonsagai rendkivil gyengék.
Ezekben a kompozitokban a feluletkezelt szilikat és a polimer matrix kozotti adhéziét funkcionalizalt polimer vagy oligomer
hozzdadasaval modositjak. Az elképzelések szerint a maleinsav-anhidriddel ojtott oligomer (MAPP) polaris csoportjaival a rétegszi-
likadt (MMT) feltletéhez kapcsolédik, mig a PP-lanc interdiffuzidval kotddik a matrix polimerhez. MMT/MAPP/PP rendszerekkel vi-
szonylag sokan foglalkoznak az irodalomban, de még mindig nem tisztdzott az MAPP pontos szerepe, hatadsanak mechanizmusa.
A maleinsav-anhidrid csoport nem tud kélcsonhatasba Iépni a szilikat feltletével, mivel a tolto-
anyag feltlete méar szerves kationokkal fedett. Méasrészrél, ha a moédositott polimer mégis képes
megkotédni a szilikat feltletén, felmerll a kérdés, hogy mi torténik a fellletkezeld szerrel.
Munkank célja az volt, hogy meghatarozzuk a funkcionalizalt PP hatasmechanizmusat, a moé-
000 N84 dosftott polimer és a téltéanyag kozotti kolcsonhatas modjat, erésségét. A munka soran korab-
ban megkezdett modellkisérleteinket folytattuk kilonboz6é kompatibilizaldszerekkel, illetve felt-
2 s oA letkezelt rétegszilikdtokkal. Az eddig alkalmazott vizsgalati médszerek (DSC, FTIR) mellett ront-
F gendiffrakciéval (WAXS) vizsgaltuk a kompozitok szerkezetét és szakitd vizsgalattal a mechanikai
i tulajdonsagokat. A WAXS-mérések szerint MAPP alkalmazaséaval nagyobb mérték( delaminaciot

értink el (lasd az &brat), de a mechanikai tulajdonsagok javulasa elmaradt a varakozasoktdl.

3% N848 + 20% MAPP|

1% N848 + 20% MAPP

MAPP hatasa a kompozitszerkezete
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Felliletienergia-meghatarozas: lokalis és makroszkopikus megkozelités

Tolnai Gyula, Keresztes Zsdfia, Lucz Péter, Nagy Péter, Kalman Erika

Szilard fellletek energetikai szempontbdl torténd jellemzésére az elmult
évtizedben kifejlesztett pasztazoszondas mikroszkdpia alkalmazasa révén U
lehet&ségek nyiltak: lehetévé vélt a vizsgalatok nanométertartomanyban (lo-
kalisan) torténé megvalésitasa. A mérészonda fellletének definialt médo-
sitasan keresztl pedig tovabbi Uj lehet&ségek nyilnak specifikus, pl. hidroféb
feltleti kolcsonhatasok nagyfelbontast és nagy pontossagu detektalasara.
Ennek révén lehetévé vélik az anyagi jellemz6k nanométertartomanyban tor-
téné meghatdrozasa, amely a nanoszerkezetli anyagok fejlesztése és alkal-
mazasa soran kiemelt jelent6séggel bir.

Munkdank soran célul tliztik ki az atomierd mikroszképia médszerén ala-
puld lokalis feltletienergia-meghatéarozas metodikajanak kidolgozasat és hid-
roféb modellfeltleteken végzett kisérletek sordn a makroszkopikus vizsgalati
eredményekkel torténd sszehasonlitdsat. Ennek érdekében kulonbozé fell-
leti energi4ju atomieré mikroszkdp szondékat éallitottunk el6 tiolvegyuletek monomolekularis rétegeinek kialakitasaval. A mo-
dellként szolgald kilonbozo feltleti energidju, szilanizalt Gvegfellleteket nedvesedési vizsgalatokkal jellemeztik. Adhézids fellleti
erétérképek detektaldsa révén vizsgaltuk a modositott szondak és a modellfellletek kdzotti kélcsdnhatasi energidt kilénbozé szol-
vataciods képességli folyadékok kdzegében, majd ezt kdvetéen termodinamikai modellek felhasznalasaval meghatéaroztuk a szilard
fazisok lokalis felUleti energidjat.

A lokalis és a makroszkopikus vizsgalatokbol adodé fellletienergia-értékek dsszehasonlitd elemzése soran meghataroztuk a
mérési modszer alkalmazhatosaganak korlatait.

Il. MELLEKLET

Genuine model of neuronal signalling reveals statedependent response dynamics

Zsuzsa Emri', Karoly Antal’, Vincenzo Crunelli?
" Department of Neurochemistry, Institute of Chemistry, Chemical Research Center
2 School of Biosciences, Cardiff University, Cardiff, UK

As based on experimental data, genuine models are used to analyse and plan measurements as well as to make predictions.
Taking the example of thalamocortical signalling we have constructed a detailed model of thalamocortical neurones, which incor-
porated their morphology, voltage- and ligand-gated currents.

Thalamocortical neurones have dual function. They relay sensory information towards the cerebral cortex during wakefulness
and are involved in brain oscillatory activities during sleep. The most common thalamic dysfunction is the absence epilepsy char-
acterised by synchronised oscillatory activities that interrupt the state of wakefulness. The transition from wakefulness to sleep
or absence epilepsy is helped and prevented by neuronal hyperpolarisation and depolarisation, respectively. Thalamocortical neu-
rones are hyperpolarised by inhibitory ligand-gated currents arriving from the neurones of another thalamic nucleus, the nucle-
us reticularis thalami (NRT). Inputs from sensory organs and from the cerebral cortex activate excitatory ligand-gated currents. In
addition, the ligand-gated currents of cortical and NRT inputs consist of two components: a large and rapid ionic and a small and
slow metabotropic component, while the sensory inputs has only ionic components. Since each neurone possesses 3000 to 5000
synapses allowing a huge number of possible combination of activated ligand- and voltage-gated currents, the planning and
interpretations of experiments are difficult, in particular, when the function of the small, excitatory metabotropic glutamate-
receptor gated components is to be addressed.

We used our model to study how the metabotropic component of the cortical input affects the flow of sensory inputs toward
the cerebral cortex or how they are able to perturb the oscillatory activity. We found that a minute metabotropic component of the
cortical input can effectively suppress action potential generation when the neurone is hyperpolarised but has little effect when the
neurone is depolarised. The cortical metabotropic input also enhanced the perturbatory effect of inputs arriving to an oscillating
cell. These results indicate a significant role for the metabotropic cortical inputs in the suppression of burst activity and the desyn-
chronisation of thalamic oscillation and suggest the use of selective metabotropic agonists in the treatment of absence epilepsy.
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Special cases of polymorphism and isostructurality controlled by antidromic hydrogen bond rings

Laszlo6 Fabian, A. Kalman, Gy. Argay, G. Bernath, Zs. Cs. Gyarmati
Crystal Diffraction Laboratory, Institute of Chemistry, Chemical Research Center

In the crystal structures of 2-hydroxy-cycloalkanecarboxylic acids and carboxamides, hydrogen bonded homo- or heterochiral
chains are assembled in antiparallel or parallel mode. The parallel assembly of the chains leads to the formation of 18-membered
antidromic hydrogen-bond containing rings. Antidromic rings generate significant dipole, which can be compensated by appro-
priate layer stacking. In (7R* 25* 5R*)-5-tert-butyl-2-hydroxycyclopentanecarboxylic acid (1), subsequent layers are rotated
through 180° around an axis perpendicular to the layers.

The polymorphism of trans-2-hydroxycycloheptanecarboxylic acid (2) [5] and the structure of the analogous carboxamide (3)
reveal two further forms of dipole compensation. 2, depending on the solvent, crystallizes in two forms with virtually the same unit
cell parameters. In both forms, the subsequent layers are rotated around an axis that is parallel to the plane of the layer. In form
I, the rotation axis is perpendicular to the overall dipole generated in the antidromic rings, whereas the dipole vector and the rota-
tion axis are parallel in form I. Thus, the dipoles in form | are compensated by the antiparallel stacking of crystal domains. The two
forms are assembled from identical layers with different stacking sequences. This means, that half of the unit cells of form | and Il
are identical, while the other halves are related to each other by a rotation (1111 vs. tit1 ).

A similar relationship exists between 3 and trans-2-hydroxycyclopentane carboxamide (4). The layer stacking of 3 is antiparal-
lel, while the translation-related layers of 4 are parallel. The layers of 3 and 4 are isostructural, and every second layer in their
respective stacking sequences has the same orientation. The structure of 4 suggests that the dipoles of antidromic rings may be
compensated by the presence of other hydrogen bonds.

New possibilities for the synthesis of well-defined polyisobutylenes by quasiliving carbocationic
polymerization

Werner Péter Groh’, Béla Ivan', Marta Szesztay', Feike de Jong® and Teun Graafland®
'Department of Polymer Chemistry and Material Science, Research Laboratory of Materials and
Environmental Chemistry, Chemical Research Center

2Shell Internatinal Chemicals B.V.,Amsterdam, The Netherlands

In recent years, significant developments have occurred in the field of polymers with well-defined molecular weights and archi-
tectures. Due to its remarkable chemical and physical properties, polyisobutylene (PIB) is an important chain segment in such poly-
mer structures. PIBs with exact microstructure can be prepared by quasiliving carbocationic polymerization (QLCCP) of isobuty-
lene in the presence of nucleophilic additives. The synthetic applications of this polymerization technique have been intensively
studied, but the mechanism of the polymerization process is still not clear in details.

In our studies, QLCCP of isobutylene induced by 2-chloro-2,4,4-trimethylpentane/TiCl, initiating system was investigated in the
presence of chelating compounds, as a new class of nucleophilic additives in these polymerizations. According to our results, the
different nucleophilic additives influenced the polydispersity and the structure of the resulting polymers differently. The molecu-
lar weight distribution (MWD) of the polyisobutylene prepared in the presence N,N,N'N'-tetramethylethylenediamine (TMEDA) is
extremely narrow, its polydispersity is lower than the expected theoretical values. Our observations indicate that certain chelate
complexes (e. g. Lewis-acid-TMEDA) effect the living-nonliving equilibrium and/or the reactivity of the carbocationic propagating
chain ends by a specific way which is not explained by currently existing mechanistic considerations.

The QLCCP of isobutylene shows strong solvent effect. On the basis of this phenomenon, for the first time according to our
knowledge, we have carried out carbocationic polymerization experiments in benzotrifluoride, an environmentally benign solvent,
at elevated temperatures (-20...0 °C). The monomer conversions reached completion within short times. The molecular weights
were close to the target values in conjunction with unimodal, narrow MWD. We have found that the widely used dichloromethane
or its mixtures with n-hexane can be successfully replaced by less toxic benzotrifluoride in the QLCCP of isobutylene.
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Role of protein E3B1 and nitric oxide in cell adhesion and migration

Veronika Jenei? K. Dib2, G. Scita’, Judit Jakus'

" Bio-oxidation Group, Institute of Chemistry, Chemical Research Center

? Division of Experimental Pathology, Lund University, University Hospital, Malmé
? Division of Experimental Oncology, European Institute of Oncology, Milan, Italy

Several signal transduction pathways are involved in the regulation of cell attachment and migration, such as integrin and epi-
dermal growth factor receptor (EGFR) signaling. Free radicals have also been shown to act as second messengers in these path-
ways. In our study, we focus on the role of nitric oxide and the function of protein E3B1 in EGFR signalling.

As a model we used a NIH3T3 fibroblast clone overexpressing EGF-receptor and protein E3B1. This protein forms a complex
with eps8, Sos-1 and PI3K and thus participates in the EGF-induced signal transduction. In previous studies it was shown that
overexpression of E3B1 inhibits cell growth and it has a possible effect on actin remodelling. In our study we examined the effect
of E3B1 on cell adhesion to different extracellular matrices, on cell-cell adhesion and cell migration using cell adhesion and wound
healing assays. We found that protein E3B1 inhibits cell-cell association and cell-matrix adhesion on fibronectin-, vitronectin- and
laminin-coated surfaces, as well as cell migration. Furthermore, we investigated the activity of different small G-proteins using
GST pull down-assays and showed that E3B1 affects EGF-induced Rac, as well as Rap activation. Since E3B1 is phosphorylated in
the G1 phase of the cell cycle, we determined the level of endogenous *NO during this period by EPR spectroscopy. In conclu-
sion, our results suggest that, E3B1 affects cell adhesion, migration and also *‘NO production, however, the determination of the
exact role of *NO in regulation of cell adhesion needs to be further addressed.

Characterization of nanostructured materials by surface energy mapping

Gy. Tolnai, Zs. Keresztes, P. Lucz, P. Nagy and E. Kalman
Department of Surface Modification and Nanostructures, Intstitute of Chemistry, Chemical
Research Center

Material properties mapped in nanoscale has a huge importance in the development, characterization and application of nanos-
tructured materials. Lately new approaches of surface characterization became feasible due to the development of scanning probe
microscopes. These nanometer scale experiments offer new possibilities for the different aspects of local surface investigations.
Surface modifications of the probes made the detection of specific and non-specific, e.g. the hydrophobic interaction possible with
great resolution and accuracy.

Our aim was to develop a methodology based on atomic force microscopy based the detection of local surface energies and
evaluate this method by comparison with macroscopic experiments carried out on model surfaces. Hydrophobic probes were fab-
ricated by chemisorption and monolayer formation of methyl-terminated long-chain alkyl-thiols on metallized atomic force micro-
scope probes. A series of silanized glass surfaces were used as model surfaces with defined hydrophobicity and were character-
ized by contact angle measurements.

Detection of adhesion maps between such hydrophobic modified probes and model surfaces in the environment of different
solvents gave information about the energy of interactions, and the local surface energies of solid phases could be calculated
according to thermodynamic models. Based on the evaluation of local and macroscopic surface energy values the application
constrains of the developped nanoscale surface energy mapping has been also determined.

Thermal analysis of biomass materials

Erika Mészaros, Emma Jakab, Gdbor Varhegyi
Thermolysis Group, Research Laboratory of Materials and Environmental Chemistry,
Chemical Research Center

Owing to environmental and economic reasons, the importance of renewable energy and raw material sources is gradually
increasing. Biomass materials play a significant role among these resources. The application of materials of plant origin results in
the reduced carbon dioxide production, which helps to achieve the aims of the Kyoto Protocol, namely the reduction in the emis-
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sion of the gases responsible for the greenhouse effect. Besides the aforementioned treaty, several others have dealt with the
problem of the increasing amount of carbon dioxide in the atmosphere. The European Union has also put great emphasis on the
solution of the problems arising as a result of the use of fossil materials. In The Renewable Energy White Paper it is suggested
that the amount of renewable energy sources should be doubled by 2010 to 12% from a total consumption of 6% in 1996.

Although extensive research has been carried out in the field of biomass materials, several characteristics of plants are not well
understood due to the chemical and structural diversity of biomass and the complexity of the products. These facts justify the
need for a thorough and in-depth study of plant materials.

The Thermolysis Group of the Chemical Research Center has already studied the thermal behavior of lignocellulosic biomass
materials as parts of co-operations in several areas:

e possibilities for the environmental-friendly utilization of various wastes and by-products;

e basic research to develop new, high-yield charcoal production methods;

e basic research for the production of new sorts of activated carbons and other high value special carbons;

e studies for the energetic utilization of biomass materials.

In this presentation studies concerning the utilization of plant materials by combustion will be shown in detail. Poplar species, aca-
cia, willow and Miscanthus Sinensis improved for energy production, cultivated in a short rotation forestry system have been stud-
ied. In case of direct combustion the first step is the formation of volatiles from the fuelwood, which is followed by the burning of
the volatiles. At the last stage the previously formed char burns off. The formation of volatiles and the burn-off of the carbonaceous
residue have been studied by thermogravimetry and thermogravimetry / mass spectrometry in inert and oxidative atmospheres.

In addition to the basic thermal characteristics of the samples, several other factors, which may have an influence on the ther-
mal degradation properties, have been investigated. Thus, the effects of age, inorganic constituents and extractive components
have been studied. The composition of the young shoots harvested in energy plantations differ from that of the traditional fuel-
wood: among others, the younger shoots contain higher amounts of bark than the older trees. As a consequence, a detailed
analysis of the inner part and the bark has been carried out. The chemical composition of the ethanol extractives has been deter-
mined with gas chromatography / mass spectrometry. The results of the experiments have proven to be useful in the understand-
ing of the thermal behavior of these types of fuels.

Kinetic analysis has been performed for the deconvolution of the complex DTG curves of the biomass samples. For these stud-
ies various temperature programs, composed of non-isothermal and isothermal sections, have been employed to gain informa-
tion in a wide range of experimental conditions. Series of thermogravimetric experiments have been evaluated simultaneously by
the method of least squares to establish complex models. In this way reliable information has been obtained on the thermal
behavior of cellulose, hemicellulose and lignin in the biomass samples.

New approaches in clinical chemistry: Application of mass spectrometry

Kornél Nagy, Madria Bihari, Karoly Vékey
Department of Mass Spectrometry, Institute of Chemistry, Chemical Research Center

The introduction of soft and atmospheric pressure mass spectrometric methods opened a new horizon for qualitative and
quantitative analysis of clinically important diagnostic compounds, such as small molecular weight amino acids, acyl-carnitines or
even very high molecular mass biopolymers such as tumor marker glycoproteins. Thus, with the help of mass spectrometry early
medical intervention, consequently avoidance of death, mental and physical retardation is possible. The relationship between the
clinical diagnosis and the mass spectrometric results relies on the fact, that in the case of many illnesses (most metabolic disor-
ders, cancer) the composition of body fluids reflects the clinical condition of the patients.

Applying mass spectrometry the sample requirements are very small. Amino acid and acyl-carnitine profiles can be obtained
from the same 5 pl blood, besides the analysis times can be reduced down to 2 minutes. Such capabilities make mass spectrom-
etry suitable for the screening of a whole population. The scale of routinely measured compounds ranges from amino acids, acyl-
carnitines, through bile acids, nucleosides, fatty acids to aldehydes. Nevertheless, further research and developments are in
progress to extend the list of screenable illnesses and to merge the existing methods in order to decrease cost and enhance per-
formance. Also the characterization of high molecular weight components of blood receives more and more attention mainly
through the analysis of tumor marker glycoproteins to find relationship between the micro heterogeneities of these molecules
and the status of the malignant diseases.



Alteration of the interaction in PP/montmorillonite nanocomposites

Béla Pukanszky
Department of Applied Polymer Chemsitry and Physics, Research Laboratory of Materials and
Environmental Chemistry, Chemical Research Center

Recently the interest in nanocomposites increased enormously both in industry and academia. This new class of materials can
be prepared by various routes resulting in composites with different structures. Layered silicate nanocomposites contain exfoliat-
ed clay particles. They can be prepared by intercalation and in-situ polymerization of a monomer in the galleries of the nanoclay
or by the exfoliation of the layers during processing. This new class of composites claimed to have numerous advantages. The
homogenously dispersed thin clay layers increase stiffness and strength considerably already at very low filler contents. Contrary
to traditional particulate filled composites, in nanocomposites efficient reinforcement can be achieved already at 3-5 wt% filler
content. Further advantages of these materials are their low flammability, increased dimensional stability and HDT as well as
decreased permeability. However, inspite of their potentials technical problems and relatively high price hinder the extensive appli-
cation of these materials, further research is needed before a real breakthrough is achieved.

A major problem of nanocomposites prepared by exfoliation during processing is that their stiffness, but especially strength
remains much below the expected value. The silicate must be surface treated, organophilized in order to increase the distance
berween its galleries and facilitate exfoliation. However, treatment leads to decreased surface tension and low interaction with
the matrix. Since organophilization is a precondition for succesfull exfoliation and thus the preparation of nanocomposites, the
problem is very difficult to circumvent.

Recently several attempts were made to improve adhesion between the organophilized silicate (OMMT) and the polymer matrix
by the introduction of modified polymers both in polypropylene and polyethylene. The maleinated polymer (MAPP) is claimed to
adhere to the surface of the silicate layer and improve intercalation through interdiffusion, the formation of entanglements.
However, this explanation raises several questions. The maleic anhydride group cannot possibly react with the surface of the filler
chemically. Moreover, the surface is covered already by the organic cation, usually a quaternary ammonium ion. Surface cover-
age is high, sometimes more amine is added to the filler than its theoretical ion exchange capacity. On the other hand, if the
maleinated polymer adheres to the surface of the filler, it is a question what happens with the surfactant used for the treatment
earlier. According to our knowledge these questions had not been investigated in detail or answered satisfactorily until now.

The goal of our study was to find an acceptable answer to the questions raised in the pervious paragraph. Model reactions were
carried out with maleinated polypropylene (MAPP) and various compounds used for the organophilization of layered silicates (long
chain aliphatic amines, cetylpyridinium chloride). The reaction was followed by FTIR spectroscopy and DSC measurements.
Organophilic montmorillonite was homogenized with the functionalized polymer and the interaction of the componentswas deter-
mined by the same techniques. Finally PPPOMMT/MAPP composites were prepared and their structure as well as properties deter-
mined as a function of composition. The results indicate that maleinated PP and the amine react with each other with the forma-
tion of imides. The effect of MAPP depends on its functionality and composition. The study continues in order to determine the
mechanism of interaction between the modified polymer and the filler as well.

Theoretical studies on the mechanism of metal-assisted CO.-olefin coupling reactions

Gabor Schubert and Imre Papai
Department of Theoretical Chemistry, Institute of Chemistry, Chemical Research Center

Catalytic C-C coupling reactions between carbon dioxide and unsaturated hydrocarbons have been of considerable interest to
synthetic chemistry in the past decades. Despite the enormous efforts put forth in developing preparative methods in this field,
our knowledge about the mechanism of these reactions is still fairly limited. Recent advances made in the application-oriented
quantum chemistry provide a complementary methodology along these lines.

Similar to our previous theoretical studies focusing on the reactions of bare transition metal atoms with CO,, we apply density
functional theory to reveal the elementary steps of transition-metal-mediated CO,-C,H, coupling reactions. Our main goal is to locate
relevant stationary points on reliable model potential energy surfaces and relate them to possible reaction intermediates. Based upon
the energy profile obtained from the energies of located minima and transition states we identify the lowest energy path towards
the products. The electronic structure of intermediates of key importance is analyzed in terms of molecular orbital interactions.

The reaction we have first investigated is the formation of binuclear hydrido-acrylate complexes in stoichiometric reactions of
CO, with bis(ethylene) complexes of Mo and W (trans-M(C,H,),(PMes),), which has been characterized experimentally in detail
by Carmona et al. Our results clearly establish the intermediacy of a metalla-lactone species in the reaction and we show that this
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intermediate is reached from a precursor complex that involves coordinated CO, and C,H, ligands via a single low energy activa-
tion barrier. We follow the fate of the metalla-lactone intermediate along the route toward the hydrido-acrylate product and give
a detailed account of the elementary steps of the entire reaction. The effect of the solvent medium on the relative energy of reac-
tion intermediates and transition states is examined and found to be important to predict reliable energetics.

We also consider a few other transition metal complexes as active sites that may facilitate the CO,-C,H, coupling reactions.
An example is given where a metal-hydride complex is chosen to model the active metal center and the reaction give rise to coor-
dinated acrylic acid.

Application and development of some homogeneous catalytic processes in organic chemistry

Tibor Sodés
Organometallic Research Group, Institute of Chemsitry, Chemical Research Center

Our research program revolves around the theme of catalysis. Research goals include discovery of new reactions and catalysts,
development of synthetic methods and techniques for catalyst immobilization.

Method developments: The large and varied number of oxacycles in natural products has fueled interest in the devel-
opment for their constuction. We have been investigating the olefin metathesis reaction of oxygen containing trienes which gives
an easy access to oxacycles. In parallel with this investigation we initiated a complementary approach based on Kulinkovitsch reac-
tion.

Catalyst immobilization: A second major focus of our group is the field of "fluorous chemistry". We are currently active
in the synthesis of fluorous pincer type catalysts for Suzuki and Heck reactions.

Catalyst development: An exciting new direction is the organocatalytic reactions. Simple organic molecules can replace
metals in catalytic processes and do so in lower cost and enviromentally friendly manner. We designed several chiral secondary

amines for asymmetric Diels Alder reaction and aldol reactions.

Combined application of holographic research strategy and artificial neural networks for catalyst
library optimization

Andras Tompos
Department of Organic Catalysis, Institute of Chemistry, Chemical Research Center

We recently have described the "Holographic Research Strategy" (HRS) to design catalyst libraries. The new approach has been
used for virtual preparation and testing of relatively large number of multi-component catalysts. On the other hand Artificial
Neural networks (ANNs) has been used for information mining in different fields. Recently the use of ANNs has been applied for
catalyst library optimization in combination with genetic algorithm.

In this contribution we describe the combination of ANNs for information mining and HRS for optimization via virtual catalyt-
ic experiments. Moreover, since the visualization ability of experimental spaces is an inherent property of HRS it can be exploited
in data mining as well. In our study catalyst compositions generated during HRS optimization were virtually tested using ANNs
and were presented and visualized in the form of two-dimensional holograms.

Experimental propane conversion values of a catalyst library containing catalysts with different composition were used as input
data to create linearly combined neural networks. The formed ANNs were used as black boxes to establish the relationship between
the catalyst composition and the conversion during the optimization phase. Thus, new catalyst compositions generated by HRS
were virtually tested using the linearly combined neural networks. The best predicted conversion values were 54% and 89% at
100 °C and 150 °C, respectively. These values are higher than the highest conversions measured experimentally (37% and 84 %,
respectively).



Perspectives and status of the in-beam Mossbauer spectroscopy project

Tamas Belgya, G.L. Molnar, K. Lazar
Department of Nuclear Research and Department of Catalysis and Tracer Studies, Institute of
Isotope and Surface Chemistry, Chemical Research Center

Mossbauer spectroscopy provides information about chemical bonds, oxidation states, geometrical location and magnetic state
of the Mdssbauer isotope as influenced by its surrounding atoms.

The Maossbauer effect was observed on 82 isotopes of 44 elements, but only a few of them are used in practice. The *’Fe and
*’Co pair is used in 80% of the cases, while ""°Sn and all the others share the remaining 20% equally. The rare usage of the other
Mossbauer nuclei is due to difficulty in their production or the short half-life of the exciting radioactive nuclei or their small abun-
dance.

A way to increase the number of usable Mdssbauer nuclei is to produce them in-beam. In 1965, Hafmeister and Shera demon-
strated the Mossbauer effect of the 29.4-keV neutron capture gamma ray of “K in a neutron beam of 2.4x10° cm?s”. They con-
cluded that the recoilless fraction is not greatly impaired by the displacement of the “°K atom due to neutron capture.

After the installation of the cold neutron source in the year of 2001, it became possible to widen our experimental possibili-
ties at Budapest Neutron Center (BNC). From a number of possibilities; the in-beam Mdéssbauer spectroscopy has been selected.
In 2002, we were selected by KMUFA for construction of an in-beam Mdssbauer spectrometer using neutron capture to produce
the excited states of various Mossbauer nuclei at the cold neutron-beam facilities of the BNC.

The expected cold neutron flux will be about 3x10% cm™s™ at the target position. The quasi-parallel, focused neutron-beam will
provide excellent experimental conditions with a specially designed He-cooled Md&ssbauer-cryostat. The target can be the emit-
ting source or the absorber depending on the situation.

Prospective prompt-gamma nuclei for in-beam excitation are identified (“°K, Gd, Er, Dy, Yb, '°Hf, '®0s, 'Hg). The short-lived
continuously activated sources and the corresponding Mossbauer nuclei ("**Er, "*°Er, '°Lu, '®Os, *"'*Ir, "**Pt, '’ Au) can also be used
in beam. Longer half-life nuclei can be activated in the reactor and used during the reactor shutdown periods (**'Pr, ”’I, "I, "*'Ta,
mW).

Fields of application includes biological systems (*K), catalysis (Au, Pt), HTC superconductors (Pr), granite and magnetic layers
(Gd, Er, Dy, Yb) or the chemical behavior of the nuclear waste of '*I.

The new in-beam Mossbauer spectrometer will provide unique experimental possibilities for the researchers of the Chemical
Research Center and other Hungarian research institutions or universities. International access will be provided within the FP6 of
the EU.

The H atom addition to the conjugated double bonds as studied by pulse radiolysis

Katalin Dajka, L. Wojnarovits, E. Takdcs
Department of Radiation Chemistry, Institute of Isotope and Surface Chemistry,
Chemical Research Center

The high-energy radiation initiated polymerization of acrylic and methacrylic acid esters have industrial importance in surface
modification by electron beam induced curing. The acrylamide monomers are applied for producing thermoresponsive drug-deliv-
ery hydrogels for medical purposes.

At the Radiation Chemistry Department we apply pulse radiolysis technique with optical detection to study the reactivity of
acrylic acid esters and acrylamide monomers. We carry out most of our investigations in dilute aqueous solutions, in these solu-
tions the short-lived intermediates of water radiolysis (hydrated electron, H atom and OH radical) react with the monomers. The
results on the reactions of hydrated electrons and OH radicals are now published. In our latest work we investigated the rate
coefficients of the H atom addition to these conjugated double bonded compounds; here report on the newest results.

We record the kinetic curves (absorbance vs time) at different wavelengths in the UV-visible region in order to identify the inter-
mediates.

The H atom adds to the B-carbon atom of the CP=Ce-C=0 system and in the process short-lived a-carboxyalkyl type H atom
adduct forms. The rate coefficients of the addition (ki neasures) Were calculated from the build-up curves taken at the A, of the
adduct absorbance. The ki measured Values (2x10%-1x10" mol"' dm’ s7) are in the so-called near-diffusion-controlled region. The
reactivity of the monomers becomes higher in the order crotonates (ky measured=2.4%10° mol" dm’ s7) = maleates < fumarates <
acrylates = acrylamides (~7x10" mol” dm?® s™) < metacrylates. We used semiempirical calculations to separate the chemical reac-
tion rate coefficients (ky cnem) from the effect of the diffusion.
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There is a relatively good correlation between the rate coefficients of the H addition and the reaction enthalpies. AH,4q4 is most
exothermic for the H addition to the methacrylic acid esters (~-190 kJ mol"); less exothermic in the reaction of the crotonates
(~-160 kJ mol”). The reactivity of the monomers is influenced by the substitution on the C=C double bond. The high rate coef-
ficients measured for methacrylic acid esters are due to the stable tertiary type radical that forms in the reaction of the a-methyl
substituted monomers. The reactivity differences between fumarates and maleates are not easily understandable on the basis of
the reaction enthalpy values.

The rate coefficients measured in the addition reactions of OH radicals (Kou measurea) @Nd H atoms (K measurea) fOr the same com-
pound practically coincide. However the diffusion controlled rate coefficient for OH reactions, 1.4x10'" mol" dm?®s™ is much lower
than the value for the H atom reaction, 3x10' mol" dm? s”'. After making a correction for the effect of diffusion, the rate coef-
ficient of the chemical reaction appears to be approximately two times higher for the OH radicals than for the H atoms.

Reactions of hydrocarbons on noble metal catalysts. Effect of surface components

Karoly Lazar, Zoltan Paal, Attila Wootsch, Dtere Teschner, Nora Gyérffy, Olga Pozdnyakova
Department of Catalysis and Tracer Studies, Institute of Isotopes and Surface Chemistry,
Chemical Research Center

Skeletal reactions of hydrocarbons over noble metal catalysts have been in the focus of interest in our research group. A "cat-
alytic system" is produced by the interaction between the active metal, the adsorbed reactants (intermediates) and the other sur-
face components (such as carbonaceous deposits).

The effect of hydrogen is probably the most important feature during skeletal reactions of hydrocarbons. It is not "only" a
reactant. Our profound studies on the kinetic parameters proved that the reaction mechanism of hexane transformation over
supported and unsupported Pt is noticeable different in the region of positive and negative hydrogen order. Hydrogen also influ-
ences the amount and the structure of carbonaceous residues and the bulk phase of Pt, too.

The catalytic effect of carbonaceous deposits was examined by (i) reactions on intentionally carbonized Pt catalysts, (ii) hydro-
genative removal of carbonaceous residues using protium or deuterium, and (jii) surface spectroscopic measurements after car-
bonization treatments analogous to those before the catalytic measurements. Carbonization reduced the activity and changed
the selectivity pattern of the catalysts. Supported catalysts were less sensitive for deactivation, than Pt black, accordingly the H/C
ratio was found to be 1.0-1.6 on Pt/SiO,, and 0.4-1 on Pt black [4]. Four types of deactivation degree can be distinguished: (i)
beneficial deactivation: more than 85% of the original activity remained, isomer and fragment selectivity increased; (ii) non-selec-
tive deactivation: residual activity 30-85%, selectivities almost unchanged; (iii) selective deactivation: residual activity 10-30%,
selectivity of isomer and fragment formation decreased, production of hexenes increased; (iv) severe deactivation: residual activ-
ity is less than 10%, only hexenes and benzene were produced. Three-dimensional carbonaceous deposits (including graphitic
entities) caused the overall activity drop, "non-graphitic, hydrogen-poor" deposits changed the selectivity pattern, while single C
entities had only minor effect on the catalytic properties.

Lately, our attention has been turned to the modification of active sites by addition of inactive metals. Germanium was selec-
tively deposited on Pt/Al,O; and Rh/ALL,O; by controlled surface reaction via organometallic compounds. Certain amount (about
1/8 monolayer) of germanium on Pt could selectively block the sites that chemisorb the Cg-aromatic ring parallel to the metal sur-
face. Accordingly, this catalyst resulted in high isomer and low benzene selectivity in hexane transformation. The results indicat-
ed that the addition of low amount of a second metal in a controlled way cause unique catalytic behavior, which may be of prac-
tical importance.

In the near future we shall focus on studying the role of hydrogen and carbonaceous deposits in transformation of hydrocar-
bons over bimetallic catalysts prepared by different methods.
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lonizalt makromolekulak
Népszabadsdg e 2002. oktober 19. o Szerzé: Otvés Zoltan

John B. Fenn amerikai, Tanaka Koichi japan és Kurt Wiithrich svéjci tudésé az
idei kémiai Nobel-dij. A tizmillié svéd koronas dij felén Fenn és Tanaka osztozik,
a masik felét Withrich kapja. A harom kutaté a bioldgiai makromolekulak
azonositasa és szerkezeti elemzése teriiletén végzett munkajaért érdemelte ki
az elismerést.

A nukleinsavak (DNS és RNS) és a fehérjék makromolekulait nehéz tanul-
manyozni, mivel igen érzékenyek, konnyen elvesztik természetes, egyuttal
rendkiviil bonyolult szerkezetiiket. Ma mar tobb modern fizikai-biokémiai méd-
szer is alkalmas a makromolekuldk szerkezetének tanulmanyozasara.

Penke Botond, a Szegedi Tudomanyegyetem professzora szerint J. B. Fenn korszakalkoté munkaja ezek kozil az elektrospray-
ionizacié (Sl) felfedezése és bevezetése volt. Mddszerének lényege, hogy a fehérjeminta kissé savas vizes oldata spray forméajaban
egy vakuumos térbe ker(l, ahol az olddszer java része gyorsan elparolog, és az er6s elektromos térben egy szabadon mozgé,
toltésekkel rendelkezé ion marad vissza. A folyadékcsepp tehat bekoncentralodik, és a végeredmény példaul egy ,meztelen”,
szamos pozitiv toltéssel rendelkezd fehérjeion. Utolso Iépésként ez repil a detektorhoz. Ennek az ionnak a pontos moleku-
lanagysaga, témege ezutan mar kilénbdzé modszerekkel mérhetd.

Tanaka Koichi, a Shimadzu m(iszergyar mérnéke mas médon oldotta meg a biomolekulak , elparolog-
tatadsanak” problémajat. Az alapvet® cél mar az 1970-es években adott volt: a makromolekulat ionizalt
formdban, gazfazisba kell hozni. Tanaka 1987-ben fedezte fel, hogy a fehérjemolekuldk kis energiaju
|ézersugarral is gazfazisba hozhatdk. Az elektrospray és a lézer deszorpcios ionizacié modszerrel a fehér-
jék kozotti kolcsdnhatasok tanulmanyozhatok, a két eljaras emellett a sejtek jelrendszerének gyors és

érzékeny vizsgalatara is alkalmas.

Kurt Wthrich ,,az olddédo oridasmolekuldk haromdimenzids szerkezeti azonositasaban alkalmazhato,
magneses magrezonancian (NMR) alapuld spektroszkopikus médszer kidolgozasaért” kapta az elismerést.
Az idén 64 éves svajci kutatd a nyolcvanas évek elején jott ra, hogy az NMR-rel a fehérjék lathatova tehetok.
Harom évvel késébb munkatarsaival elkészitette az elsé ilyen felvételt. A modszert elsésorban a
gydgyszerkutatasban alkalmazzak, segitségével a nagymolekulakrél atomi szintl informacidkat kapunk. Az
eljaras elénye: nincs szlikség a vizsgalandé anyagok kikristalyositasara, a szikséges adatokat az oldatok
elemzésével nyerik. Az NMR-rel hazankban Debrecenben, Szegeden és Budapesten foglalkoznak. Egy
korszer(i készulék 300-600 milli6 forintba kerdl.

Perczel Andrés, az ELTE kutatdja szerint, annak ellenére, hogy a nagyon draga, sokszor egymillié dol-
larba kerllé tomegspektrométerek beszerzéséhez a hazai kutatotarsadalom nemigen kapott tamogatast,
t6bb laboratérium, anyagi erejét meghalado eréfeszitésekkel elkezdte a munkét. J6 eredménnyel folynak itthon a kutatasok, bar
az olcsdbb és elavult témegspektrométerek miatt csak lassan tudnak haladni a munkaval.

|
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George A. Olah Award in Hydrocarbon or Petroleum Chemistry

Chemical & Engineering News ¢ 2003. februdar 3.

Sponsored by the George A. Olah Endowment

There's an old saying: ,When you want something done, ask a busy person.” By many accounts, Peter J. Stang, who is being
honored for his pioneering research in hydrocarbon chemistry, exemplifies the adage.

Stang is editor of the Journal of the American Chemical Society, ACS's flagship journal, which publishes its 125" volume this
year. Previously, Stang was an associate editor of JACS for 18 years and also served as editor of the Journal of Organic Chemistry
in 2000-01.

His editorial duties are in addition to serving as distinguished professor of chemistry, director of a highly productive research
group, and dean of the College of Science at the University of Utah; chairman of the ACS Committee on Nominations & Elections;
and an adviser to numerous government and National Research Council panels.

All of this productivity comes from a person who spoke not one word of English when he came to the U.S.
from Hungary in 1956. Stang's father was Hungarian; his mother, German. His parents met and lived in Paris,
but when World War Il broke out, his father went back to Hungary. Stang was born in Nirnberg, Germany,
in 1941, but returned to Hungary as an infant.

Stang's interest in chemistry dates back to Hungary, where as a teenager he made his own chemistry set
from store-bought chemicals. But although he got top marks in geometry and chemistry in his U.S. high
school, he failed English and American history. The teachers gave him an 1Q test: With his still-limited English
ability and unfamiliarity with multiple choice exams, Stang had an 1Q score of only 73. He says with a laugh
that , probably no other member of the National Academy of Sciences [to which he was elected in 2000] can
make that claim."

He received a B.S. from DePaul University in Chicago in 1963; a Ph.D. from the University of California, Berkeley, in 1966; and
did a two-year postdoc at Princeton University. He joined the faculty of the University of Utah in 1969 and has been there ever
since. He is also a senior fellow of the Loker Hydrocarbon Research Institute at the University of Southern California.

In 1969, Stang was the first person to report the preparation of vinyl triflates and solvolytically generate vinyl cations, which are
novel members of the family of carbocations. Carbocations are among the most important reactive intermediates in chemistry and
play a vital role in petroleum refining and hydrocarbon chemistry. In 1979, Stang coauthored the definitive monograph in the field
and in 1997 coedited an updated version. ,,Modern synthetic organic chemistry, hydrocarbon chemistry, as well as pharmaceutical
and materials chemistry would be severely compromised and hardly imaginable without vinyl and aryl triflates,” a colleague notes.

Later, Stang shifted research interests, and his preparation of diverse alkynyliodonium salts was responsible for a renaissance
in polyvalent iodonium chemistry. In the early 1990s, he turned his attention to supramolecular chemistry and self-assembly. He
pioneered a novel paradigm by using coordination and metal-ligand dative interactions for the self-assembly of unique, metalla-
cyclic polygons and polyhedra.

Stang was the first to report chiral nanoscopic assemblies; the self-assembly of a unique cuboctahedron and truncated tetra-
hedra; and nanoscopic dodecahedra (from 50 predesigned components). These unique systems are stable microcrystalline solids
that ,have the potential to revolutionize zeolite-based petroleum refining in the 21st century,” a colleague says.

Stang is the author of more than 350 articles and numerous monographs. Among his awards are the Alexander von Humboldt
Senior U.S. Scientists Award (1977), University of Utah Distinguished Research Award (1987), Governor's Medal for Science &
Technology (State of Utah, 1993), and ACS James Flack Norris Award in Physical Organic Chemistry (1998).

So how does Stang manage to accomplish so much as researcher, teacher, editor, dean, and mentor? , There are two things
I've learned,” he says. ,One is that you need to delegate. The other is you need to focus. Hire the best people, then delegate
and focus on what's important.”

The award address will be presented before the Division of Organic Chemistry.--MADELEINE JACOBS

Nemzetkozi elismerés
Népszabadsdg ® 2002. oktdber 19.

A heterogén katalizissel és a szilard fellletek kémidjaval foglalkozé magyar kutatok, Guczi Laszlé budapesti professzor és
Solymosi Frigyes szegedi akadémikus 70. szliletésnapja alkalmabdél — tudoméanyos munkassaguk elismeréseként — két nemzetkozi
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folydirat kildnszamot jelentetett meg. Az Applied Catalysis Guczi Laszlé, mig a Catalysis Today Solymosi Frigyes nemzetkdzi vi-
szonylatban is jelent&s kutatasi eredményeit ismertette és méltatta palyafutasukat, a szaktertlet legjelesebb képvisel6i pedig dol-
gozataikkal tisztelegtek sziletésnapjukat Gnneplé magyar kollégaik el&tt.

Programozott sejthalal
Népszabadsdg * 2002. oktober 19. o Szerzd: Otvés Zoltdn

Sydney Brenner brit, illetve John E. Sulston és H. Robert Horvitz amerikai kutaték nyerték el az
orvosi Nobel-dijat. Az elismeréssel a szervfejlédés génszabalyozasanak és a programozott sejt-
halalnak a kutatasaban elért eredményeiket ismerték el.

u.

Utvonalak, 616 mechanizmusok, géatlé fehérjecsaladok léteznek. Megtortént ezek részletes jellemzése, bar még
napjainkban is Ujabb és Ujabb, eddig ismeretlen sejthalalfehérjék kertinek el6. Szinte nincs olyan betegség,
amelynek kialakulasédban ne szerepelne valamilyen médon a sejthalalgének altal kodolt fehérjék koros mikddése. Az apoptdzisgének

csokkent vagy elmaradt mikddése a tumorok kialakuldsanak meghatarozo 1épése, autoimmun betegségekhez, nehezen befolyasol-
hat6 gyulladasokhoz vezet.

Sydney Brenner

Az USA-ban 1988-ban rendezett konferencian valt igazan elfogadotta az eml@ssejtek természetes, progra-
mozott elhalasat definiald apoptdzis létezése. Itt taldlkozott elészor az egyik idei Nobel-dijassal, Robert Horvitz-
cal Fésus Laszlé akadémikus, a Debreceni Egyetem Biokémiai és Molekularis Bioldgiai Intézetének igazgatdja.

A jelenséget addig sokan a kisérletek melléktermékének tartottdk. Horvitznak a C. elegans nevl fonal-
féreggel végzett genetikai kisérleteinek konkrét eredményei gy6zték meg a tudomanyos kozvéleményt arrdl,
hogy létezik gének altal vezérelt, programozott sejtelhalas. A tudomanyég atyjaként is tisztelt Sydney Brenner
valasztotta ki alapvetd sejtbioldgiai kérdések vizsgalatahoz az ezer kordli sejtbdl llo, igy konnyen tanulmany-
ozhato C. eleganst. John Sulston j6tt ra, hogy e sejtek egy része génektdl fliggs, programozott médon elhal.
Horvitz meghatarozta az alapvet6 sejthalalgének biokémiai funkciojat.

John E. Sulston

Az élélények sejtjeinek donté része rendszeresen lecserélddik, a régiek helyére Gjak ,allnak”. A sejthaldl
pontos menetrend szerint zajlik, zavar esetén a szervezetben végzetes folyamatok mehetnek végbe. Tul sok
sejt elpusztulasa esetén elsorvadhatnak szerveink, ellenkezé esetben viszont sejtszaporulat 1ép fel. A kilenc-
venes évek kozepére, masodik felére mar vilagszerte kutatécsoportok szazai dolgoztak a programozott sejt-
halal tanulmanyozasan, ennek kapcsan Uj folyodiratok, nemzetkdzi tarsasagok, kutatédintézetek, diagnosztikai
cégek jottek létre.

Vildgosséa valt, hogy az emberi sejtekben az apoptdzis szabalyozasara receptorrendszerek, kulonféle jelatviteli

Robert Horvitz

Fokozott apoptozis felelés példaul az AIDS és mas immunhidnyos éllapotok létrejottéért, a sorvadasos ide-
grendszeri betegségekért, de szerepe van az agyvérzés vagy szivinfarktus soran bekévetkezé sejtelhalas egy
részéért is. Természetes, hogy napjainkban Uj gydgyszerek egész sorat fejlesztik ki a gydgyszergyarak az
apoptozis terapias célt befolyasolasara.

A magyar orvosbioldgiai kutatasokba is bevonult az apoptézis vizsgalata és annak médszertana. Eredmé-
nyes alapkutatasok folynak a Semmelweis Orvostudomanyi Egyetemen és Debrecenben is. Fésiis professzor
vezetésével 18 orszag kutatdi europai apoptédzishaldzatot mikodtetnek az Uj informaciok, modszerek cseré-
jére, valamint az ezen terileten dolgozo fiatal kutatdk képzésére.

A Nobel-dijak odaitélését gyakran koveti vita azok jogossagérdl, az esetleg méltatlanul kihagyottakrél. Fésiis professzor szerint
ebben az évben erre nem kell szamitani, hiszen minden kétséget kizaréan e harom kutaté munkassdga az orvosbioldgiai kutata-
sok olyan dimenzidit nyitotta meg, amelyek nagyon hamar elvezettek nagy populdcidkat érinté betegségek megértéséhez, és
azok teljesen Uj alapu gyogyitasanak lehet6ségéhez.

@
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El6retortek az élettudomanyok
Vegyipar ® 2003/2 * Szerz8: D. Szekeres Agnes
MTA KEMIAI KUTATOKOZPONT

A Kémiai Kutatékodzpontot 1998-ban hozta létre a Magyar Tudomanyos Akadémia a Kozponti Kémiai Kutatéintézetbdl az Izotdp-
kutato Intézetbdl és a Szervetlen Kémiai Kutatélaboratériumbdl, hogy az egytttmkodés lehetéségét kihasznélva a koézos infrastruk-
tlra és miszerallomany racionalis felhasznalasaval eredményesebben és gazdasagosabban folytathassa tudomanyos tevékenységét.

Vinkler Pétert, a kdzpont tudoméanyos titkarat egyebek kozt ennek részleteirdl kérdeztik.

— A kutatokézpontban folyd kutatasok kévetik-e a vilagban elétérbe kerlilt tendencidkat, irdnyokat?

— A Kémiai Kutatékdzpont legrégebbi kutatdhelyének, a Kézponti Kémiai Kutatdintézetnek az alapité oklevele 1952. évi kelte-
zés(. Az intézet kutatasi céljait és a tevékenység terlleteit az 1950-es évek els6 felének ismeretei hataroztak meg. Az akkori célki-
tlzés: a kémiai szerkezet és a reaktivitas kozotti dsszefliggések vizsgéalata még mindig id6szer(i. Hasonloképpen az egyes kutatasi
terlletek — Uj, potencidlisan biolégiailag aktiv szerves molekuldk el6allitasa, kinetikai és
katalizisvizsgalatok, polimerkémiai, valamint anyagszerkezeti kutatasok — ma is fontosak
a kémia tudomanyaban. Jelenleg két {6 irdny kilonboztetheté meg a vildgban. Az egyik
a kémia és az él6 rendszereket tanulmanyozé tudomanyagak ismereteinek és médszere-
inek kozos alkalmazéasa az él6 szervezet miikddése megértésének, a fizioldgiai tor-
ténések felderitésének és Uj gydgyszerek kidolgozasanak céljabol. Ezért inditotta meg az
intézet mar a 70-es években bioorganikus kémiai, nukleotidkémiai és természetes szer-
ves vegyUletekkel foglalkozo kutatasait, késébb a receptor- és fehérjek6tédési, a farma-
kobiokémiai és a neurokémiai kutatdsokat. Az élettudomanyok elGretorése azota is
vilagszerte folytatodik. Ennek eredményei a gyogyaszatban is jelentkeznek, jelentés
részben éppen a kémia egyre nagyobb szerepvallalasanak koszonhetéen. A masik f6
irdny az anyag szerkezetének és funkcidjanak, az anyagok egymasra hatasanak, a lejatszodd reakcioknak az elemi lépések, a
molekulak, atomok szintjén torténd mind pontosabb megismerése. Ezen belll a kémia és a fizika hatartertletei a legizgalmasabbak.

— A kutatdkézpontban is megvaltoztak a kutatdsi aranyok az élettudomanyok javara?

— A vilagban tapasztalhaté altalanos tendencia, hogy az élettudomanyok kutatasara forditott kutatoi és anyagi potencial
aranyai noévekednek, mintegy 60-70 szazalék a részaranyuk az 6sszes kutatason belll. Ez az arany Kozép-Kelet-Europaban 35-50
szézalék kozott van, ndlunk mintegy 50 szazalék. A Kémiai Kutatokdzpontban a kordbban dominalé szerves kémiai kutatasok
dtalakultak, s ma mar a biomolekuldris kémiai kutatasok az egész tevékenységnek mintegy 25 szazalékat teszik ki.

— Hogyan alakitjak ki a feladatokat, azt, hogy mivel foglalkoznak, mit kutatnak?

— A tudomanyban 4ltalanos tendencia, hogy az eddigi diszciplinaris kutatasok helyett inkdbb a funkcidvezéreit kutatasok kerul-
nek el6térbe. Sem a tudomanyban, sem az iparban nem gy fogalmazddik meg a kérdés, hogy fejlessziik-e a szerves kémiat vagy
a fizikai kémiat. Azt mondjak példaul, hogy szikséglnk van olyan szerkezetl anyagokra, amelyek biokompatibilisek, amelyek
csipbprotézisként hasznalhatok. Vagy igen magas hdmérsékletet is elvisel§ anyag kellene, vagy koérnyezetkimélé motorhajto-
anyagra, tumorellenes gydgyszerekre, specialis mianyagokra van sztikség. Tehat a funkcié oldalarol fogalmazédik meg az igény.
Itthon mar a hetvenes évek elejétdl hozzaszoktattak a kutatdkat, hogy a gazdasag igényeinek oldalarél célszer( elindulni. Ma ez
a tendencia érvényesil a nemzetkdzi életben, igy az eurdpai kutatasi palyazatokban is.

Palinkas Gabor féigazgatd kezdeményezésére olyan tematikai dtrendezés, korszerUsités torténik a ku-
tatékdzpontban, ami az erék koncentraldsat, a kutatasi témdk vilagtendencidkhoz valé illesztését szol-
gélja. A Kutatékdzpont 2004-ig meghatdrozott kutatasi koncepcidjdban az Uj, biolégiailag hatékony
molekulak felismerésében és tervezésében kiemelt szerep jut , A validalt célmolekulakon alapuléd gyégy-
szer- és diagnosztikumtervezés” cim( Nemzeti Kutatasi Fejlesztési Program projektben megcélzott ha-
tastani terlletek kozll a neuroprotektiv és a tumorellenes hatdsvizsgéalatoknak. Ennek megfelel6en a
biomolekularis kutatasok foként a kodzponti idegrendszer patolégias allapotait, illetve betegségeit
tlkrézé — a molekularistol a komplex bioldgiaiig terjedé — modellek vizsgalatara 6sszpontositanak.

A feltletkémiai és heterogén kataliziskutatasok témacsoportjaban elsésorban a rendezett szerkezetd,
nem fémes anyagok, mint a zeolitok, a mezoporusos oxidok, a nanopérusos szervetlen anyagok, tovab-
ba a fémfellletek szerkezetének és katalitikus hatasanak vizsgalatat végzik. A nanoszerkezetek, a nano-
méretl anyagok kutatdsa egyre jelentésebb. A kornyezeti kémiai kutatdsok kézil a mlanyag hulladékok pirolitikus ujra-
hasznositasat el¢segité kémiai reakciok kutatasat emlitem. Tébb témdban részt vesziink az EU 5. Keretprogramban és reményeink
szerint majd az EU 6-ban is.

Szoros kapcsolatot épitettink ki az egyetemekkel, a BME, az ELTE, a SOTE doktori iskoldjaba beiratkozottak kézul 60 PhD-hall-
gatod itt végzi kutatomunkajat. Hét kdzos tanszéktnk van egyetemekkel, ahol a Kémiai Kutatokdzpont és az egyetemek kutatoi
egyutt dolgoznak.




