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Elektrokémiai és Elektroanalitikai Laboratorium (EEL)

A laboratérium tagjai az elektrokémia és az elektroanalitika szdmos tradiciondlis és ]
teriiletén folytattak kutatasokat 2006-2008 idészakban az eredeti tematika szerint. Ezek koziil
a kovetkezdket emeljiik ki:

* Elektrokémiailag aktiv feliileti rétegek, redoxi és elektronvezetd polimerek, sokmagva
komplexek, (elektrokémiailag modositott f€moxidok), stb. eldallitasa, tulajdonsagaik
meghatarozasa (toltéstranszport mechanizmusa ¢és kinetik4ja, egyenstlyok), valamint
alkalmazasuk (elektrokatalizis, elektrooptikai kijelzok, gazérzékelok, potenciometrias €s
amperometrias szenzorok), elektrokémiai oszcillaciok

* Tlizel6anyag-elemek

» Kdrnyezeti elektrokémia (szennyez6 anyagok detektalasa, extrakcioja, illetve elbontésa)

* Elektrokémiai anyagtudomany, korr6zid, anédos fémoldodas, passzivalodas, kompozitok,
kémiai redukcids bevonatok

* Molekularis elektrokémia, szerves vegyiiletek elektrokémiai atalakitdsa (szintézis, analizis)
* Szilard fazisu elektrokémia €s elektroanalitika

* Nanoelektrogravimetria

» Elektrokémiai impedancia-spektroszkopia

Vesztergomb Soma OTDK I. Dijat nyert, Németh Katalin, Berkes Balazs és Sas Norbert a
Hazi TDK- n nyertek dijat.

Puskas Zso6fia befejezte doktori tanulményait €s jelenleg doktorjeldlt.

Roka Andras 2009-ben inditja meg a doktori eljarasas, Kriston Akos 2009-ben fejezi be
doktori tanulmanyait.

A HY-GO fantdzianevi (hidrogénhajtasu) haromkerekii kisautod nyerte a 2009. aprilis 25-én
Gyorben rendezett alternativ hajtasu jarmiivek IV. Széchenyi Futaman a Prototipus kategoria
1. dijat, a leginnovativabb jarmii dijat és a fészponzor Honda kiilondijat. A HY-GO csapatot
az ELTE Kémiai Intézetének munkatarsai szervezték: Dr. Inzelt Gyorgy professzor és
Kriston Akos doktorandusz, valamint itt késziilt a jarmii aramforrasa, a tiizeldanyag-cella is.

Tovabbi informdcio:
Dr. Inzelt Gyorgy

egyetemi tanar
e-mail: inzeltgy@chem.elte.hu
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Elméleti Kémiai Laboratorium (EKL)
A Laboratérium jelen formajaban valdé miikodésének elso 3 évében tagjaink voltak:

Surjan Péter egyetemi tanar, a Laboratorium vezetdje

Fogarasi Géza egyetemi tanar, belsé tag

Szabados Agnes egyetemi adjuntus (korabban tud. mts), bels6 tag
Szalay Péter egyetemi tanar, belso tag

Pongor Gébor ny. docens, kiils6 tag.

A Laboratérium 31 tudomanyos publikaciot jelentetett meg (1d. a mellékelt
publikécios listat), elsdsorban vezetd nemzetkodzi lapokban. Nem hanyagoltuk el teljesen a
magyar nyelvii publikalast sem: két hazai lapban kozoltiink 6sszefoglalo jellegli taulmanyt.

A legfontosabb miivelt témak: csatolt klaszter elmélet €s alkalmazasai, vibronikus
kolesonhatasok, diagonalis Born-Oppenheimer korrekcid, molekuladinamika, multi-
referencia elmélet, perturbaciészamitas, elektronlokalizacio, linearisan skalaz6do modszerek,
nanorendszerek kvantumkémidja.

A Laboratorium munkatarsai szamos konferencian vettek részt, tartottak posztereket
€s szdbeli
eléadasokat.

Az Elméleti Kémia Laboratorium szeminariumanak programja 3 év alatt az alabbi 12
szeminariumot Slelte fel :

12. Sanghamitra Das (Budapest University of Technology and IACS, Calcutta):
Applications of Molecular Many-Body Methods for Treating Strongly Correlated Molecular
States 8th May, 2009

11. Hideo Sekino (Toyohashi University of Technology): New space representation in quantum chemical
computations 24th April, 2009 14pm, room 059, Chemistry Building

10. 2008.04.29 Ante Graovac (Zagreb)

Topological generation of molecular geometries - application for nanotubes and tube
junctions

9. 2007.12.4 Leonid Chernozatonskii
Modelling of nanocarbons: structures and their properties
8. 2007.10.16 Masato Kobayashi (E6tvos Univ, Budapest)
Post-Hartree-Fock calculations based on the divide-and-conquer method

7. 2007.04.27 Zsoéfia Szalay (E6tvos Univ, Budapest)
Monte Carlo simulation of dynamic NMR spectra

6. 2007.02.08 Zoltan Rolik (LTC)
A sparse full-Cl algorithm

5. 2006.12.19 Péter Szalay (LTC)



Triplet instabilities in doublet systems

4. 2006.11.17 Andzrej Okninski (Univ of Kielce, Poland)
Chaotic Operator Dynamics

3. 2006.09.09 Péter Surjan (LTC)
Potential use of Singular Spectral Operators

Bijaya Kumar Sahoo (Max-Planck Institute for the Physics of Complex Systems,
Dresden, Germany)

Applications of the Relativistic Coupled-cluster Theory to High Precision
Calculations in Atoms

2. 2006.08.24

1. 2006.08.09 Reinhold Fink (Univ of Wiirzburg, Germany)
New perturbation theory approaches to the electron correlation problem

Tovabbi informadcio:

Dr. Surjan Péter
egyetemi tanar
e-mail: surjan@chem.elte.hu

Dr. Szalay Péter
egyetemi tanar
e-mail: szalay@chem.elte.hu
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Elvalasztastechnikai Oktato és Kutaté Laboratérium (EKOL)

Az Elvalasztastechnikai Kutaté és Oktatd Laboratorium (EKOL) az elmult harom év
soran miikodésével bizonyitotta, hogy a szokatlan, egyiittmiikddéses ilizemeltetési forma
nemcsak kivald otlet, hanem a gyakorlatban sikeresen kivitelezhetd megoldas. Az
egyluttmikodd felek komoly elkotelezettségének jele, hogy az elmult idészakban sok
tekintetben a gyarapodas jellemezte leginkabb a laboratoriumot. A Kromat Kft. és a
WESSLING Kht. jovoltabol folyamatosan bdviilt miszerparkunk. Ugyancsak e két
partnernek koszonhetden folyamatosan biztositott ¢ megndvekedett miiszerpark tizemeltetése.
Ez a novekedés egyben lehetové és sziikségessé tette az EKOL-ban dolgozo hallgatok
létszamanak novekedését. Mindezt a Kémiai Intézet a rendelkezésre 4llo teriilet egy
irodahelységgel €s egy miiszeres laboratoriumi helységgel valo bovitésével tamogatta.

A laboratérium 1étét megalapozd egylittmiikodési szerzddés szellemének megfelelden
egyarant nagy sulyt fektettiink az egyetemi oktatasi €s a kutatasi feladtatok ellatasara. E két
feladat egyszerre jelentkezik a TDK munkékban, szakdolgozatokban és a PhD kutatasokban.
Egyarant biiszkék vagyunk a megsziiletett dolgozatok mennyiségére €s mindségére. Kende
Aniké ,MintaelOkészitési €s mintabeviteli modszerek élelmiszerek novényveédo-
szermaradékainak gazkromatografids meghatarozdsdban” cimii doktori disszertacidojanak
pozitiv biralatai és summa cum laude mindsitése mar 2006-ban egyértelmi elismerés volt az
EKOL munkajanak  szinvonaldval kapcsolatban. TDK-s hallgatoink  egyarant
biiszkélkedhetnek a hazi és az OTDK elért eredményeikkel (I-III. dijaikkal, Téth Tibor
dijaikkal). Az elmtlt harom tanév tobb mint 10 szakdolgozdjanak mindegyikérdl
elmondhatjuk, hogy a végzést kovetden sikeresen elhelyezkedett, megallja helyét a
munkaerdpiacon.

Akarcsak az elobb emlitett dolgozatok, kutatasi projektjeink is széles spektrumot 6leltek
¢s Olelnek fel. Analitikai modszerfejlesztéseink témakdoreinek valtozatossagat érzékeltetendd
példaként emlithetjik az ¢élelmiszeranalitika terliletér6l a novényvédd-szermaradék
vizsgalatokat, a kornyezet analitika teriiletérdl a felszini vizek gydgyszerhatdanyag
maradvanyainak vizsgalatat, a talajok illékony szerves szennyezdinek vizsgalatat, vizek PAH
szennyezéseinek meghatarozasat. Az égésgatlok meghatarozasa polimerekben, vagy az
allergének kimutatdsa kozmetikai termékekbdl a termék ellendrzések teriiletére sorolhato.
Kiilsd partnerekkel valo egyiittmikodéseink jo példai a karotinoidok vizsgalata
énekesmadarak tojasaiban (ELTE Allatrendszertani és Okologiai Tanszék), illetve a
robbanoanyag-analitikai feladatok megoldasa (Nemzetbiztonsagi Szakszolgalat). Jelenleg két
doktoranduszunk is dolgozik doppinganalitikai teriileten.

Sajat kutatasaink mellett az Intézet tobb kutatdja, kutatdlaboratériuma szamara
biztositunk kutatdsaihoz analitikai hatteret.

A kutatasi feladatok ellatasa mellett modern muszerparkunkat az oktatasi feladatok
ellatasdba is bevonjuk. Az oktatasi rendszer 4talakuldsa nyomén valtozd laboratériumi
gyakorlatok a laboratérium terheit szamottevéen novelik. A 2008/2009-es tanévtdl 1j
laboratoriumi gyakorlatokat inditottunk. 2008 6szén bekapcsolodtunk a Kornyezettan BSc
szakosok Kornyezetmindsités cimii gyakorlataba. 2009 tavaszdn elinditottuk az
Elvalasztastechnikai laboratoriumi gyakorlatot a Kémia BSc hallgatok szdmara. A kovetkezd
félévben szintén elézmények nélkiili, 0 laboratérium gyakorlat inditasara keriil sor a Kémia
MSc szakosok szamara.

Az ELTE Kémiai Intézetének jo hirnevéhez a nemzetkozi folyoiratban elhelyezett
publikacidink és hazai, valamint nemzetkozi konferenciakon valo részvételiink mellett
laborlatogatasokkal és a népszertisité programokban (Alkimia Ma, Kutatok Ejszakaja) valo
részvétellel egyarant hozzajarulunk.



Tovabbi informacio:

Dr. Eke Zsuzsanna
egyetemi tanarsegéd
e-mail: eke.zsuzsanna@wirec.eu
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Fizikai Fémorganikus Kémiai Laboratorium (FFKL)

A Fizikai Fémorganikus Kémiai Laboratorium (FFKL) 2006-ban prof. Szepes Laszlo
iranyitasaval jott létre. A laboratérium belsé tagjai Bodi Andrds, Csonka Istvan, Frigyes
David, Gengeliczki Zsolt, Sztaray Balint és Vass Gabor voltak.

Személyi valtozasok:

Bddi Andras 2006-ban, Csonka Istvan 2007-ben, Frigyes David, Gengeliczki Zsolt és
Sztaray Balint 2008-ban tavoztak az egyetemrdl és a laboratérium kiilsé tagjaként folytattak
munkajukat.

Révész Agnes és Pongor 1. Csaba 2007-ben, tovabba Pasinszki Tibor 2008-ban
csatlakozott a laboratoriumhoz, mint belsd tagok.

A laboratérium 6 kutatési témai:
1. Fémorganikus vegyiiletek szintézise inert atmoszféras technikéak alkalmazasaval
--- kobalt-izonitrilek el6allitasa
--- kalkokarbonil-komplexek eldallitasa
--- krém-furoxan komplexek eldallitasa
2. Ultraibolya fotoelektron spektroszkopia (UPS) és fotoelektron-fotoion koincidencia
spektroszkopia (PEPICO)
--- fémorganikus asszociatumok szerkezetvizsgalata
--- atmenetifém komplexek szerkezetvizsgalata
--- tiadiazolok szerkezetvizsgalata
--- ligandum-fém kolcsonhatas energetikajanak vizsgalata
3. Instabil vegyiiletek eldallitasa és szerkezetvizsgélata
--- trimetilszilil-, trimetilgermil- és trimetil-sztannil gyokok vizsgalata
--- nitril-szulfidok és nitril-oxidok vizsgalata
4. Kapcsolodo elméleti kémiai szamitasok
--- elektron és térszerkezet szamitasa
--- ionizacids energiak, rezgési frekvenciak és UV elnyelések szamitasa
--- reakcidmechanizmusok szdmitasa

Nemzetkozi kutatasi egylittmikodések:
--- Prof. Nicholas P. C. Westwood, University of Guelph, Ontario, Kanada
--- Prof. Tomas Baer, University of North Carolina, Chapel Hill, N.C., USA
--- Prof. Alberto Modelli, Istituto Chimico ,,G. Ciamician”, Universita di Bologna, Bologna,
Olaszorszag

Publikacids tevékenység:

A laboratérium belsd tagjai a fenti iddszakban 1 konyvfejezetet és 27 tudomanyos
kozleményt irtak, valamint 16 el6adast (szobeli, illetve poszter) tartottak hazai és nemzetkozi
konferencidkon. A tudomanyos kdzlemények dsszesitett impakt faktora 79,8.

Tovabbi informacio:

Dr. Pasinszki Tibor
egyetemi docens
e-mail: pasinszki@chem.elte.hu
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Hatarfeliileti- és Nanorendszerek Laboratoriuma (HNL)

A Laboratérium tevékenysége harom f6 teriiletre csoportosithatd, ugymint elméleti és
kisérletes munkak, valamint szamitogépes szimulacidk. A munkacsoport tenzidek, polimerek,
polielektrolitok, biopolimerek és ezen komponensek oldatban és hatarfeliileteken képz6dod
komplexeinek tanulmanyozasaval foglalkozott.

Elméleti munkak

Modell kidolgozésa a tenzidek anomalis hidrofob kdlcsonhatasanak értelmezésére.

Modell kidolgozésa a vizes oldatok felszinén adszorbealddott ionos tenzidek elektromos
szerkezetének leirasara €s az ellenionok szerepének értelmezésére.

Kisérletes munkak

Neutralis féslis polimerek ¢€s ionos tenzidek kolcsonhatasanak vizsgalata (tenzidkotési
izotermak).

Ellentétesen toltott makromolekulak és ionos tenzidek kozotti kolcsonhatas (kotési

izotermak, DLS, elektrokinetikai potencial mérések).

Polimer homoldég sor szabadfelszini adszorpcidjanak ¢€és a polimer-tenzid egyiittes
adszorpciojanak vizsgalata (feliileti fesziiltség mérések).

Langmuir-Blodgett, rendezett szerkezetii - biodegradabilis polimer - molekulafilmek
eloallitdsa, kémiai €s morfoldgiai jellemzése (nedvesedés vizsgalat, XPS és AFM mérések).
Lipid-polielektrolit kolcsonhatas tanulmanyozasa fluid hatarfeliileten, egyszerii és Gsszetett
sejtmembran modellek alkalmazasaval.

Tudo feliiletaktiv anyagok és antibakterialis hatdoanyagok kdlcsonhatasa, Langmuir-
monoréteges modellvizsgalatok az iranyitott gyogyszertranszport tervezéséhez (SFG
mérések).

Biokompatibilis és biodegradabilis polimerek alkalmazasa gydgyszerhordozo nano- és
mikrogdmbdcskeként (fényszoras, XPS mérések).

Biokompatibilis feliilletmodositéas sejtszelektiv letapadast biztositdé polimer bevonatok
kifejlesztésével (AFM, nedvesedés vizsgalat)

Szamitogépes szimulaciok
Hatarfeliiletek ¢és e feliileteken torténd adszorpcid vizsgalata (ionos tenzidek adszorpcidja
oldatuk szabad felszinén).

Epesavsok vizes kozegben alkotott aggregatumainak (micellainak) vizsgélata.

Lipid membranok vizsgalata.

Az eredményekrdl 53 publikécio jelent meg, melyek Gsszesitett impakt faktora 154, a
fiiggetlen hivatkozasok szdma 68.

Tovabbi informacio:

Dr. Gilanyi Tibor
egyetemi tanar
e-mail: gilanyi@chem.elte.hu
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Kémiai Informatika Laboratorium (KIL)

Klasszikus vizmodellek segitségével végrehajtott jég és viz szimuldaciok:

A jégnek 15 ismert kristdlyos modosulata van, amelyek a hdomérséklet és a nyomas
fliggvényében eltérd tartomanyban fordulhatnak eld termodinamikailag stabilan, vagy
instabilan. A végrehajtott szimulaciok alapjan sziiletett fontosabb megéllapitasaink, hogy a
nagy nyomason Ilétez0 moddosulatok (jég VILVII) energidjat a nem polarizalhatd
potencialmodellek talbecsiilik; a proton rendezetlen fazisokban a rendezetlenség mértéke
kimutathatdéan eltéré energidkat szolgaltat, amit figyelembe kell venni fazisdiagramok
szamitasanal.

Klasszikus polarizalhato vizmodell eléallitasa:

Készitettiink és egy sor makroszkopikus tulajdonsagra teszteltiink egy potencialmodellt,
amely a polarizacio mellett figyelembe veszi a molekuldk polarizacié okozta méretvaltozasait
is. Egy Iétez6 modellt, pedig optimalizaltunk €és szamitasat gazdasagossa tettiik.

Vizmolekulafiirt anionok szimuldcioja:

Szimulaciés  vizsgalatokat  hajtottunk  végre  semleges  vizmolekulafiirt-anionok
elektron megkotésére alkalmas lokalizdcidos helyeinek felderitésére vonatkozoan.
Vizsgalataink  kiterjesztettik  szimuldcids  vizsgdlataink a  kiilonb6z6  allapotu
viz/levegd hatarfeliileteken stabilizdlodo  extra elektron szerkezeti, energetikai
¢s dinamikai tulajdonsagainak jellemzésére. Szimulacidés vizsgalatokat hajtottunk
végre 300 K hémérsékleti  viz/levegd hatarfeliilleten, 200 K  homérsékletii
talhiitott viz/levegd hatarfeliileten, 200 K hémérsékletii jég/levegd
hatarfeliilleten ¢és 100 K  homérsékleti  amorf  jég/levegd  hatarfeliileten
stabilizalodo felesleg elektron tulajdonsagainak jellemzésére.

Idokorrelacios fiiggvények alkalmazasa gerjesztett elektronallapotok
megsziinésének sebessége szamitasara:

Munkank soran a  Fermi-féle aranyszabalyb6l kiindulé, az elektronallapot
relaxaciojanak sebességére vonatkozo 1j formalizmust alkalmaztuk. A formalizmus
alkalmazasaval megmutattuk, hogy az egyensulyi, gerjesztett allapotu hidratalt (és
metanolban szolvatalt elektron) ¢élettartama dramaian csokken az iddkorrelacios
fiiggvények  kvantumos  korrekciojanak  hatdsara. A kvantumosan  korrigalt
¢lettartamok joval 100 fs alatt taldlhatok. Munkankban ezen meglepd eredményeket
elemeztiik, s felallitottunk egy kinetikai modellt, mely az elektrondtmenet mellett a
folyadék relaxédcidjanak  hatdsat is  figyelembe vette. A  kinetikai modell
alkalmazasaval bebizonyitottuk, hogy eredményeink teljesen konzisztensek a
kisérleti gerjesztett allapotu élettartamokkal (néhany 100 fs).

Inverz QSAR:

Modszert dolgoztunk ki flexibilis molekuldk bioaktiv konformacidjanak megtaldldsara. Az
eljaras 1ényege, hogy a konformacio ¢€s a kotddés valdszinlisége kozott felallitott sszefliggés
értelmében  a legjobban  korrelald ko6z0s konformacid a szimulaciok
trajektoriaibol  kivéalaszthatd. A modszert sikerrel alkalmaztuk mucin  epitop

crer



PFLR-QSAR:

Uj, linearis 6sszefiiggésen alapuld, tobbdimenzids interpolacios eljarast dolgoztunk ki, melyet
sikerrel alkalmaztunk 3D QSAR kornyezetben. Az eljards nagy eldnnye, hogy a
szamitasigényes rész elvégezhetd a prediktalando aktivitasok, tulajdonsagok ismerete nélkiil,
igy altalanos modell készithetd €s egyiittmiikodés esetén az egyiittmiikodo fél nem kell, hogy
megossza a szamitott aktivitds értékeket, mégis kaphat ezek predikcidjahoz sziikséges
interpolacios egyenleteket.

Szelektiv hiitésen alapulo molekuladinamikai szimulacio:

Uj eljarast dolgozunk ki, melynek célja (nem-egyensulyi) konformaciok gyors és hatékony
eléallitasa. A moddszer lényege, hogy az aktudlisan nem érdekes koordinatakat
nem az eddig szokidsos moddon rogzitjiik, hanem csak szelektiven hiitjiikk, ezzel
elérve, hogy a trajektoria mindig a potencidlis-energia felillet kozelében
maradjon, igy a molekula még a vizsgalt altér magas kinetikus energiaja
mellett 1s  "sz&p", a  kotéshossz-kotésszog térben  alacsony  hdmérsékletnek
megfeleld allapotot mutat. Tovabbra is folytatjuk a szerves kémiai reakciok kvantumkémiai
vizsgalatat.

Force matching modszer:

Kifejlesztettiik a potencidl alapti analogjat az G.n. Force-matching modszernek. Az eljarasunk
segitségével egy barmilyen Osszetett modon (pl. kvantummechanikai kdlcsonhatdsokkal)
szimulalt rendszer tobb konfigurdciojara szamolt energidk és a parkorrelacios fliggvények
ismeretében parkolcsonhatasi potencidlok hatarozhatoak meg. Egy konferencidn attekintd
eldadast tartottunk az elmult évtizedek olyan szimulaciés modszereirdl, melyek célja a
statisztikus mechanikai inverz probléma megolddsa volt. Az eldadas anyagabdl review-t
készitettiink.

Coulomb kélcsonhatds szamoldsa:

3D-s, periodikus rendszerek Coulomb kolcsonhatdsanak szamolasdhoz parkdlcsonhatas
jellegli paraméterezett polinom és racionalis tortfliggvényeket szamoltunk. A javasolt
fliggvényeket olyan szimulacidos programokban érdemes hasznalni, ahol a program kodja
alapvetden parkolcsonhatasok szamoléasara lett felépitve, mivel ilyenkor a modszeriinkkel a
program minimalis atirasaval megoldhat6 a periodikus Coulomb kodlcsonhatas szamolasa.
Megvizsgaltuk, hogy egy kristdly makroszkopikus alakjabol milyen ismereteket lehet
szerezni a kristalynovekedés mikroszkopikus kinetikajaval kapcsolatban. Az u.n. kinetikai
Monte Carlo szimulaciot genetikus algoritmusos paraméterbecsléssel egyszerre kombinaltuk.
A karbamid kristalyra kapott kinetikai dllandoink jo kvalitativ egyezést mutattak a korabbi
numerikus kisérletek eredményeivel. Kristalynovekedési kinetikai dllandok meghatarozéasara
egy masik 0j modszert is kidolgoztunk: metadinamikdval kombinalt molekularis dinamikai
szimulaciok segitségével a folyadék-szilard argon hatarfeliiletet vizsgaltuk.

Adatmatrixok hasonlosdga:

Matematikai modszert dolgoztunk ki adatmatrixokban levd rejtett hasonlosagok felderitésére.
A modszer célja az, hogy az eredeti matrix sorait és oszlopait olyan sorrendbe tessziik, hogy a
hasonlod objektumok sorai egymas mellé keriilnek, és a hasonldsagért felelds tulajdonsagok
pedig az adatmatrixnak az adott soraihoz kozeli diagonalis tertiletére.
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Tovabbi informacio:

Dr. Baranyai Andras
egyetemi tanar
e-mail: pbajtony@chem.elte.hu
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Kiroptikai Szerkezetvizsgalé Laboratorium (KSzL)

Az NKTH tamogatassal beszerzett vibracidos cirkuldris dikroizmus (VCD)
spektrométer 0j utat nyitott a szerkezetvizsgalat teriiletén. Jelenleg ez az egyetlen ilyen
miiszer Magyarorszagon. Az OTKA NI68466 palyazat Ilehetové tette a KSZL
szamitastechnikai hatékonysaganak novelését és az elektronikus cirkuléris dikroizmus (ECD,
CD) és VCD spektrumok elfogadhaté idén beliil torténd kiszamitasat. igy béviteni tudtuk a
sajat kezdeményezést kutatasok korét.

1. Kiralis koronaéterek és komplexeik vizsgalata

A Huszthy Péter egyetemi tanarral (BMGE Szerves Kémia TanszEk, jelenleg Szerves
Kémia és Technologia Tanszék) folytatott egyiittmiikddés keretében sor keriilt egy kiralis
akridino-18-korona-6 éter allofazissal toltott oszlop készitésére és tesztelésére, valamint
diarilfoszfinat illetve diarilfoszfinsav alapti 1 tipusi koronaéterek spektroszkopiai
jellemzésére.
Kozlemények szama 3

2. Dinuklearis Rh-komplexek szerkezetvizsgalata

A KSZL munkatarsainak sikeriilt eloallitani az alabbi szerkezetti, kiralis

ligandumo(ka)t tartalmazo dinuklearis Rh-komplexeket: Rhy(O-Phe-Z),(O-AcC) 4
[roviditve RhyL1-RhyLy; n=1-4; O-Phe-Z a benziloxikarbonil-L-fenilalanin anionja, O-
Ac=acetat]

Flash kromatografia, majd preparativ HPLC segitségével sikeriilt elkiiloniteni az
Rh,L;-RhyLs komplexeket. Tomegspektrometrias szerkezetigazolast kovetden felvettiik a
komplexek ECD spektrumat kiilonb6z0 olddszerekben és a kiroptikai viselkedés alapjan
javaslatot tettiink a komplexek szerkezetére. A vizsgalatok jelenleg is folynak.

Kozlemények szama 2

3. Kiilfoldi egyiittmiikodések
3.1 Peptidek, glikopeptidek és peptidmimetikumok, valamint fehérjék ECD vizsgdlata

A KSZL kutatasi tevékenységét elodjének (Kiroptikai Spektroszkopiai Laboratorium,
KSL) az 1990-¢s években torténd alapitasa ota kiilfoldi egyiittmiikodések segitik elsésorban
az NMR ¢és szamitastechnikai hattér biztositasaval. 2000 utan egyre nagyobb szerephez
jutottak azok a kutatasok, amelyekben a KSZL ¢s munkatarsai kiroptikai (féleg ECD
spektroszkopiai) vizsgalatokkal vesznek részt.
Kozlemények szama 9

4. Intézeten beliili egyiittmiikodések
4.1 Peptid- és fehérjekémiai kutatasok

A Szerves Kémiai Tanszék (SZKT) kutatasi tevékenysége nem valaszthato el az MTA
Peptidkémiai Kutatocsoportjanak munkajatél. A Kutatécsoport a szintetikus és biologiai
hatteret biztositja, a KSZL ECD spektroszkopiai vizsgalatokat végez a szerkezet-biologiai
hatés kozotti kapcesolat felderitése céljabol.
Kozlemények szama 5
4.2 Matrix izolacios FT-IR és VCD spektroszkdpiai vizsgalatok

A KSZL a VCD spektroszkdpiai hattér biztositasaval segitette ezeket a kutatasokat
Kozlemények szama 3
4.3 Fluorkémiai kutatasok

Reszolvalas hatékonysaganak ECD spektroszkopiai ellendrzése
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Kozlemények szama 1

5. Hazai egyiittmiikodések

A hazai egylittmiikddok a szintetikus — esetenként az NMR spektroszkdpiai hatteret —
biztositottak az ECD ¢és egyre inkabb a VCD spektroszkdpiai vizsgalathoz
Kozlemények szama 6

Tovabbi informdcio:

Dr. Hollosi Miklos
egyetemi tanar
e-mail: hollosi@chem.elte.hu
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Kolloid és Szupramolekularis Rendszerek Laboratoriuma (KSzRL)

A Laboratérium alapitdsakor megfogalmazott céloknak megfeleléen, ciklodextrinek
szupramolekularis  oldataiban, kolloid diszperz rendszereiben, valamint koheziv
rendszereken, ¢és hatarfeliileteken végeztink alap- és alkalmazott kutatasokat.
Kutatomunkénk f6 témateriiletei:

- Kolloidalis- ¢és szupramolekularis gyodgyszerhordozok stabilitdsinak és oldatbeli
kdlcsonhatasainak tanulméanyozasa. Ciklodextrin tartalma liposzéma diszperziok kinetikai
allandosaganak vizsgalata, a részecskék fizikai stabilitasanak, feliileti- és feliileti elektromos
sajatsagaik lehetséges szabalyozasa célzott hatasi komplex hordozok kifejlesztésére
(Csempesz Ferenc, Puskas Istvan, Siile Andras, Szente Lajos).

- Ciklodextrinek ¢s alkalmas vendégmolekuldk szupramolekuldris komplexképzésének
vizsgalata. A keletkezett asszociatumok Ossszetételének és stabilitdsanak jellemzése.
Szupramolekularis komplexek elvalasztas-technikai és technologiai alkalmazéasai (Barcza
Lajos, Horvathné Otta Klara, Orgovanyi Judit).

- o~ és B- ciklodextrinekkel végzett kordbbi kutatasaink bdvitése j generacios ciklodextrin
(CD) szarmazeékok komplexképzési viszonyainak tanulmanyozasaval. Klasszikus analitikai €s
miiszeres vizsgalatok az eddig kevésbé tanulméanyozott y-ciklodextrin €s az 0j generacios
pozitiv t6ltésii kvaterner ammoénium szarmazékok (QA-o-CD, QA-B-CD, QA-y-CD)
zéarvanykomplex-képzésének vizsgalatara (Barczané Buvari Agnes, Barcza Lajos, Sebestyén
Zita).

- Neutralis és polielektrolit jellegi gélszorbensek komplex vizsgalata, potencidlis aktivanyag
hordozd ¢és elvalasztas-technikai szerepe. Pszeudo polielektrolit rendszerek vizsgalata
(duzzadas, kotddés) elsGsorban a szorpcids folyamatok soran tapasztalt néhany alapvetd
jelenség tisztdzasara (Nagy Miklos, Horvath Judit).

- Nedvesedési jelenségeket termosztatikai vizsgalata. Haromfazisi rendszer szilard/gbz
hatarfeliillet szerkezetével Osszefiiggd autofobia jelenségének, ¢€és a vonalfesziiltség
jelentésének értelmezése (Pészli Istvan, Frecskané Csaki Katalin).

Az akkreditacios id6szakban a belsé tagok kutatomunkdjarol 14 referalt
kozleményben szamoltunk be (publikacids lista, IF értékek mellékelve), és 1 magyar
szabadalom is késziilt. A referalt kozleményekre ezideig 15 fliggetlen hivatkozas tortént.
Nemzetk6zi és hazai konferencidkon 22 eldadast/poszter-bemutatét tartottunk. A
Laboratorium tarsult tagjainak mintegy 15 tovabbi publikacioja jelent meg.

Megkiilonboztetett figyelmet szantunk és forditottunk PhD hallgaték bevonasara a
kutatomunkaba. A fent vazolt kutatdsok eredményeibdl ez ideig az ELTE Kémiai Doktori
Iskolaban 3, a SOTE Gyogyszerésztudomanyi Doktori Iskolaban pedig 1, summa cum laude
mindsitéssel megvédett PhD doktori értekezés késziilt. Tovabbi két PhD hallgatonk 4ll
gyogyszerésztudomanyi doktori védés eldtt, a Laboratérium tagjai 3 diplomamunkét készitd
hallgato kutatasit is iranyitottak.

PhD doktori fokozatot szerzett:

- Orgovanyi Judit (2006): Novényvéddszerek kdlesonhatasa ciklodextrinekkel,
témavezetd: Horvathné Otta Klara.

- Horvath Judit (2007): Tobbértéki ellenioinok szerepe polielektrolit vizes oldatok
termodinamikéjaban, témavezetd: Nagy Miklos.

- Cserndk Orsolya (2008): A protonalodds hatdsa ciklodextrin zarvanykomplexek

stabiltasara,
témavezet6: Barcza Lajos és Barczané Buvari Agnes

- Puskas Istvan (2008): Oldott ciklodextrinek és makromolekuldk hatdsa liposzoma
diszperziok kinetikai allandosagara, témavezetd: Csempesz Ferenc.

Fokozatszerzés elott:
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Siile Andras (2009): Ciklodextrinek molekularis és kolloidalis kdlesonhatasai,

témavezetd: Csempesz Ferenc.

Sebestyén Zita (2010): Uj generacios ciklodextrinek zarvanykomplex képzésének vizsgalata,
témavezetd: Barczané Buvari Agnes.

A Laboratorium 2006-ban 1.246.000 Ft, 2007-ben pedig 1.219.000 Ft. tamogatasban
részesiilt. A Laboratorium személyi Osszetétele megalakuldsa ota jelentésen megvaltozott.
Barcza Lajos professzor ur tavozésa fajdalmas veszteség.

Ciklodextrinekkel kapcsolatos kutatasainkat a Cyclolab Kutato Fejleszté Kft.-vel
szakmai egylittmiikodésben végeztiik. Jovobeli kutatdsaink alapjait is az egyiittmikodés
képezi. Kiemelt kutatdsi teriiletként tervezzik kolloid- ¢és szupramolekularis
gyogyszerhordozok stabilitdsanak és oldatbeli kdlesonhatasainak tovabbi tanulméanyozasat.
Ciklodextrinek  szupramolekularis  komplexképzésének  kutatdsat  kornyezetvédelmi
szempontbdl relevans vendégmolekuldk vizsgalatara szdndékozunk kiterjeszteni. Nem
Brown-mozg6 rudak irdnyfiiggd tilepedési tulajdonsagainak vizsgalata és kompozit térhalok
termodinamika modellezése a kutatasi témak kolloidfizikai iranyu szélesitését jelentheti.

Tovabbi informdcio
Dr. Csempesz Ferenc

egyetemi docens
e-mail: csf@chem.elte.hu
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Szerves Szintézisek Laboratériuma (SzSzL)

A laboratorium szerves vegyiiletek ¢és kulcs-intermedierek eléallitasat végzi néhdny mg —
tobb kg méretben. A termékek izolalasat ortogonalis fazisok segitségével hajtjuk végre.

A termékizolalas soran hatékony elvalasztasi technikak alkalmazasara kertil sor, melyek a
legtijabb fluoros kétfazisu (fluorous biphase system) modszerektdl a klasszikus vizgdz-
desztillacidig terjednek.

Korszerti és hatékony szintetikus eljarasok tervezésében kulcsfontossagl az eldallitott
vegyiiletek molekulaszerkezete és makroszkopikus fizikai-kémiai tulajdonsagai
kapcsolatanak megismerése, beleértve a termékek és a reakcio-komponensek abszolut — és
relativ oldhatosagat is.

A laboratorium tovabbi célja biztonsagos és hatékony eljarasok kidolgozasa ‘hasznos szerves
molekulak’ és ‘korszerii anyagok’ eldallitasara, azok hazai és/vagy nemzetkozi
egylttmiikodeés keretében torténd vizsgalata céljabol.

Kulcsszavak: szintézis, elvalasztas, optikai rezolvalas, szerves kén, fluoros kémia, kuban,
mezogen, illatszer, korszerli anyagok, monoréteg-stabilizalt klaszterek, hordozos reagensek,
specialis vegyszerek, fotokémia, 0ldodo fém redukcio, kozépnyomast szintézis (50-60 bar),
kombinatorikus kémiai prekurzorok; szilardfazist szintézis, mikrohullimu szintézis,
peptidszintézis, kapillaris elektroforézis.

Kutatasi témak, ill. vizsgalt anyagok

Kiilonleges szénhidrogén szarmazekok szintézise és reakcioik vizsgalata. Racém
karbonsavak hatékony rezolvalasa kiilonleges modszerekkel. Fluoros kémiai szintézisek és
elvalasztasok folyékony perfluoralkanok, ill. szupersztoichimetrikus grafitfluoridszerti
szervetlen polimer szénfluorid (CF1.33) — ipari-szén alapti nanokompozit-anyagok
alkalmazasaval. Mikrohulldammal eldsegitett peptid-szintézisek.

A Laboratérium hazai és kiilfoldi kapcsolatai

(1) Topokémia és folyadékkristalyok: MTA KFKI Szilardtestfizikai és Optikai Intézet,
projektvezetd: JI.

(2) Szupersztoichimetrikus grafitfluorid fluoros alkalmazasai: Nikolai Institute of Inorganic
Chemistry, Siberian Branch of the Russian Academy of Science, Novosibirsk, Russia,
projektvezetd: RJ.

(3) Szintézis—cljarasfejlesztés. Bizalmas ipari megbizasos munkak: Analytical Services,
Medizintechnisches Zentrum Aachen Pauwelsstrasse 19 52074 Aachen, Germany,
propjektvezetd: JI.

(4) Szintézis—eljarasfejlesztés. Bizalmas megbizasos munkak: ELTE- Mondophor GmbH,
Miinchen, projekvezetd: SzD

(5) Fluoros szenzorok fejlesztése — fluoros ionoforok szintézise: Dr. Philippe Biithlmann,
University of Minnesota, Minneapolis, USA; projektvezetd: RJ

(6) Mikrohullammal eldsegitett szintézisek: C. O. Kappe, University of Graz; projektvezetd:
DG

Példak kutatott témakra
Kuban-dikarbonsav szintézise és alkalmazasai
Irodalmi adatok alapjan (N.B. Chapman, et al. 1970; T.Y. Luh, et al. 1972) hatékony eljarast

dolgoztunk ki a cimben nevezett kiilonleges szénhidrogén szarmazék nagybani eldallitaséara.
Az utobbi intermedierbdl elkészithetd kiindulasi vegyiiletek kulcsszerepet jatszottak jabb
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folyadékkristalyos anyagok kifejlesztésében; tovabba un. molekularis ‘csapagy-forgorész’
elemeket tartalmazo6 anyagfajtak és topokémiai reakciok felfedezésében. Ez a szintézis
izgalmas példa egy policiklusos-vazrendszer kialakitasara, ahol a reakciok kozott
halogénezés, eliminacio, atrendezodés és fotokémiai elektrociklizacio is szerepel.

Fluoros kémiai kutatasok

Itt minden kiilonos viselkedés a fluoratomoknak kdszonhetd. A rendkiviil nehezen oldodé
kék szinti Co-ftalocianin perfluoralkdnban oldhatova tehetd, ha a ‘hasonld hasonlét old’
szabalyt kdvetve annak molekulait becsomagoljuk perfluoralkanszerti (CF3(CF2)9-) burokba.
A perfluoralkanok és a szerves olddszerek homérsékletfliggd elegyedésén alapul az an.
fluoros kétfazisu kémia, mely felfedezését kovetden az elmult 15 évben nagy fejlodésen ment
keresztiil. Ez a koncepcid uj utat nyitott homogén katalizatorok és reagensek
immobilizalasara és visszanyerésére

Irodalom: (a) Horvath, I. T.; Rabai, J. Science 1994, 266, 72; (b) Horvath I.T.; Rabai J. US
Patent 5,463,082 (Exxon) October 31, 1995 (application: July 8, 1993); Chem. Abstr. 123
(1995) 87349.; (c) ‘Fluorous Synthesis and Separation’ in: Fluka ChemFiles (Sigma-
Aldrich.com) 2006, 4 (9) 1-14;

(d) ‘Green Chemistry: Fluorous Chemistry’ In: TCI Product Literature, 2007, March, R-
5064E; (e) http://www.fluorous.com.

Racém-karbonsavak rezolvalasa kiilonleges modszerekkel
(1) Rezolvadlo-agens gyorsan kivdlaszthato,; (2) Optimalizalt eljardsi paraméterek; (3)
Egyszerii feldolgozas és magas optikai hozam.

Publikaciok: 27 kozlemény referalt folyoiratokban.

Tovabbi informdacio:

Dr. Rabai Jozsef
egyetemi docens
e-mail: rabai@elte.hu
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Kornyezetkémiai és Bioanalitikai Laboratéorium

A Kornyezetkémiai és Bioanalitikai Laboratéorium tevékenysége szorosan
Osszekapcsolodott az ELTE Kornyezettudomanyi Kooperacios Kutatdé Kozpont munkajaval.
Ennek megfeleléen az ipari partnerek altal, illetve NKTH finanszirozassal az alabbi
témateriileteken folytattunk kutatdomunkat:

1.) Varosi aeroszolok méret szerinti kémiai és morfologiai jellemzése. Finanszirozok:

Févarosi Onkormanyzat és OTKA pélyéazat.
Ocskay Rita (témavezeté Salma Imre) mar 2008-ban megvédte doktori fokozatat.
Muranszky Gabornak (témavezeté: Ovari Mihaly) 2008 augusztusaban letelt a doktori
Osztondija, jelenleg a Miskolci Egyetemen tanarsegéd, védésére feltehetden 2010 elséd
félévében keriil sor. Borsos Tibor doktori munkajat 2008-ban kezdte meg ezen a
témateriileten (témavezetd: Salma Imre).

2.) Szennyvizekben és felszini vizekben 1évo gyégyszermaradvanyok identifikalasa és

mennyiségi meghatarozasa. Tamogatok: Fovarosi Csatornazasi Miivek, Organica
Kornyezettechnologiak Zrt. és az NKTH.
Seb8k Agnes doktori dsztondija 2008-ban lejart, jelenleg a RICHTER 6sztondijaval
tamogatva 1 év alatt elkészitette doktori disszertacidjat, amelynek védésére 2009 6szén
keriil sor (témavezetd: Perlné Molnar Ibolya). Helenkdr Andras doktori 6sztondijas
periddusa 2009 augusztusaban zarul. Doktori disszertaciojat késziti. Védésére varhatdan
2010 els6 félévében keriil sor (témavezetd: Zsigrainé Vasanits Aniko.

3.) Folyami iiledékekben és szennyviziszapokban megkotott gyégyszermaradvanyok
meghatarozasara alkalmas extrakcios és tomegspektrometriai eljarasok kidolgozasa.
Tamogatok: Fovarosi Csatornazasi Miivek és az NKTH.

Dobor Jozsef a Kornyezettudomanyi Doktori Iskola hallgatojaként Varga Margit docens
asszony iranyitasaval dolgozik ezen a teriileten. Munkabeszamolojara junius 10-én kertil
Sor.

4.) Bioldégiai anyagrendszerek alkotoinak meghatarozasira alkalmas miiszeres

analitikai médszerek kidolgozasa. Tamogatok: OTKA, KKKK.
Ko6ros Agnes SOTE doktori 6sztondijaval Perlné Molnar Ibolya vezetése alatt dolgozott
nalunk a 2006-2008 kozotti idészakban. PhD dolgozatat sikeresen megvédte 2009
majusaban. Ugyancsak a SOTE 0sztondijasaként dolgozik a laborban Polgari Zsofia és
Szab6d Zsuzsanna Szoboszlai Norbert témavezetésével. A két utdbbi doktorandusz
munkaja a sejtvonulatok rontgenspektrometriai modszerekkel torténd mikroanalitikai
jellemzésére, illetve gyodgyszermaradvanyok meghatarozasara alkalmas LC-MS
modszerek kidolgozasara iranyul.

5.) Kis rendszamu elemek total-reflexios spektrometriai meghatarozasara alkalmas
méréstechnika fejlesztése. Tamogatok: Magyar-Osztrak Akcid Alapitvany. Tarsoly
Gergely III. éves kémia BSc hallgaté Ovari Mihaly vezetése alatt végzi a
modszerfejlesztést. OTKD-n II. helyezést ért el.

6.) Szennyviziszap  fermentaciéjanak Kkovetése enzimaktivitas vizsgalatokkal.
Tamogatok: Févarosi Csatornazasi Miivek, Organica Kornyezettechnologiak Zrt.

Kardos Levente doktorandusz 2005-2008 kozotti idoszakban Barkacs Katalin iranyitasa
mellett dolgozott ezen a teriileten. Jelenleg a Corvinus Egyetem tandrsegédje, doktori
disszertacidjat varhatoan 2010 elsd félévében adja be.

7.) Olom izotéparianyok meghatirozasa klinopioxénekben lézer abliciés ICP-MS
mdédszerrel. Tamogatd: OTKA és az MTA Geokémiai Kutatolaboratorium.

Tatar Enikd és Mihucz Viktor Gabor, egyiittmiikodve a TTK Koézettani és Geokémiai
Tanszékével, kormeghatarozas céljabol fejlesztették ezt a miiszeres analitikai eljarast.
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8.) Elemaranyok meghatarozasa szupererés magnesekben lézer ablacios ICP-MS
moédszerrel. A Magkémiai Kutatolaboratorium munkatarsaival kozosen végzett
kisérleteket Ovari Mihély vitte sikerre bevonva Tarsoly Gergely diakkoros hallgatot.

9.) PET palackok, valamint a benniik tarolt asvanyvizek és iiditéitalok Sb
tartomanyanak meghatiroasa ICP-MS médszerrel. Tamogaté az Asvanyviz
Szovetség és a Kémia Doktori Iskola.

Mihucz Viktor Gabor ¢és Tatir Enikd kozds témavezetésével Keresztes Szilvia
doktorandusz dolgozik ebben a témakorben.

A laboratérium létrejotte Ota eltelt iddszakban 69 publikacio latott napvilagot referalt
folyoiartokban, illetve 2 konyv és 2 konyvfejezet megirasaban vettek részt a laboratoriumhoz
tartozo kutatok.

Tovabbi informadcio:

Dr. Zarai Gyula
egyetemi tanar
e-mail: zaray@ludens.elte.hu
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Magkémiai Laboratorium (MKL)

1. Szerkezetvaltozasok hatasa kondenzalt fazisok szabadtérfogatara

Ebben a témaban elsdsorban polimerek (amfifil térhalok) duzzadasi tulajdonsagait, szerkezeti
valtozasait tanulmanyoztuk pozitronannihilaciés spektroszkopia segitségével. A téma
muvelése egy PhD disszertacié megsziiletését is eredményezte (Marek Tamas).

2. Az Fe-EDTE és rokon komplexek hidrogén-peroxidos ociddcioja mechanizmusanak
vizsgalata

A téma kornyezetvédelmi indittatas, és a Florida Institute of Technology is részt vett benne
laboratériumi kollégank Szilagyi Petra Agota. A téma kidolgozisa részben a CNRS
Toulouse-i  kutatokdzpontjaban zajlott, hala egy magyar-francia doktori képzési
egylttmiikodési szerzOdésnek.

3. Elektrokémiailag-, parologtatassal, ionkeveréssel és gyorshiitéssel eldallitott,
mikrokristalyos, amorf és kristdalyos otvozetbevonatok és maskeént eloallitott rokonanyagok
osszehasonlito vizsgalata Mossbauer-spektroszkopiaval és egyéb modszerekkel.

A téma igen szertedgazo, egyik fokuszpontjaban az amorf allapoti fémes vas eldallitasa €s
tanulmanyozasa all. Jelenleg egy PhD-dolgozat is késziil ebben a témaban.

4. Magneses ellendllast mutato perovszkitok és spinellek vizsgalata Mossbauer-
spektroszkopiaval valamint magneses és rontgendiffrakcios modszerekkel.

A Laboratorium egyik legtradicionalisabb témaja. Foleg Sr-La-kobaltatok, manganitek
tanulmanyozasat jelentette (idonként bonyolultabb, molibdéntartalmu dupla perovszkitok). A
magneses tulajdonsagok mérése ligyében fontos egyiittmiikodés alakult ki az ATOMKI-val.

5. Az ultrafinom légkori aeroszol
Egyik kiils6 tagunk (Salma Imre) témadja, amely igen sok értékes publikaciot, és nem
elhanyagolhatoan a téma miivel6jének MTA doktori cimét hozta.

Tovabbi informdcio:
Dr. Homonnay Zoltan

egyetemi tanar
e-mail: homonnay@Iludens.elte.hu
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Molekulaspektroszkopiai Laboratorium (MSL)

1. Kutatéhely/Kutatocsoport/Szervezet neve:

Molekulaspektroszkopiai Laboratérium

2. Profil:

Alapkutatas/Alkalmazott kutatas/Kisérleti
fejlesztés

3. Kulcsszavak:

Elméleti molekulaspektroszkdpia,
kvantumkémia, rezgési (IR és Raman)
spektroszkopia, VCD spektroszkopia,
matrixizolacios spektroszkopia

4. Kutatasi terulet:

e Nagy- és kis felbontasu, kisérleti és ab
initio molekularis spektroszkopia.

e Foldi iiveghaz hatasu gazok
spektroszkopiaja.

e Ab initio termokémia.

e Adatbazis alapua
molekulaspektroszkopia.

e Matrixizolacios spektroszkopia.

¢ Reaktiv molekulak és gyokok
spektroszkopiaja.

e ,.Biomelekulak” spektroszkopiai
vizsgalata.

e Spektroszkopiai miiszerfejlesztés.

5. Ezekbdl az ipari szféraban alkalmazhato
kutatasok:

o Spektroszkopiai adatbazis épités.

e Nagyfelbontasu szinképek automatikus
asszignacioja.

e MARVEL: Measured active rotational-
vibrational energy levels program.

6. Piaci hasznositashoz sziikséges 1d0:
(Mennyi ido sziikséges a kutatasi eredmények
hasznositdsahoz —becsiilt.)

Azonnali — 2 év.

7. Kutatast tdmogato palyazati forrasok
megjelolése:

OTKA, NKTH, T¢T, EU, INTAS, MTA-
DAAD

8. Emberi erdforras:

Harom f6 foallasa ELTE alkalmazott,
valtoz6 szamu PhD és MSc hallgaté (kb. 7-
8 16 atlagosan)

9. Palyéazatok: (Mely sikeres palyazatokban
vesz/vett részt 2006-t61? Milyen statuszban?)

Vezeto: OTKA, NKTH, TéT, MTA-DAAD
Tag: EU FP6 MC-RTN Quasaar, INTAS,
IUPAC TG, IUPAC TG

10. Specialis eszkdzok: (Felsorolas-szeriien,
amennyiben valami specialis eszkozzel
rendelkezik a kutatohely)

(1) Beowulf szamitogépes klaszterek
(2) FT-IR és FT-Raman spektrométer

11. Termékek, szolgaltatasok:
(Piacorientdltan, ami esetleg kiajanlhato
méreési, fejlesztési szolgaltatds)

12. Hasznositott kutatasi eredmények
formaja/szama 2006-t61 (Szabadalom, know-
how, ipari partnerekkel kotott szerzodések)

13. Kutatasi egyiittmiitkodések (Egyetemen,

Egyetemek: University College London
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egyéb felséoktatasi intézménnyel, cégekkel, (UK), University of Georgia (GA, USA),
egyeb) University of Giessen (Németorszag),
Univerité Paris 7 et 12 (Franciaorszag),
University of Lille

Cégek:

Quantemol (UK), Poliphon Kft.
(Magyarorszag), PQS llc (USA)

Elérhetoség:

Kutat6hely/Kutatocsoport vezetdjének neve: | Prof. Dr. Csaszar Attila

Cime: 1117 Budapest, Pazmany sétany 1/A
Tel.: (06-1)372-2929

Fax: (06-1)372-2592

E-mail: csaszar@chem.elte.hu

Honlap: http://theopl11.chem.elte.hu

Reaktiv specieszek vizsgalata és fotokémiai vizsgalatok

o Vizsgaltuk az i-propil-nitrit és az n-propil-nitrit fotokémiai bomlasat Ar matrixban.
Fotermékként sikeriilt kimutatnunk HNO-t, acetont, HNO-aceton komplexet, valamint
acetaldehidet és nitrozo-metant az i-propil-nitrit fotolizisekor, mig HNO-t, propanalt
és cisz-1-nitrozo-propanolt az n-propil-nitrit fotoloizisekor. Kis mennyiségben
sikeriilt eléallitanunk az i-propoxigydkot is.

e 1,2,5-tiadiazol 254 nm—en végzett fotolizisével els6ként allitottuk el6 a tiofulminsavat
(HCNS). Vizsgaltuk a 3,4-diszubsztitudlt-1,2,5-tiadiazolok fotolizisét is Ar és Kr
matrixokban. A difluorszubsztitudlt prekurzorok fotolizisével — ugyancsak elsdként —
felvettilk az FCNS matrixizolacidos IR spektrumat. Jelenleg a CI-, NC-, és CHs-
szubsztitualt szarmazékok, valamint (kén helyett) a megfeleld szelénszubsztitualt
molekulak spektrumait elemezziik. (FFK Laboratériummal k6z6s munka.)

o Eléallitottuk a szintén reaktiv NCSSCN molekulat. Az NCSSCN fotolizisével pedig a
SCNNCS izomert. (FFK Laboratoriummal k6z6s munka.)

Foglalkoztunk a szabad H,CO3 eléallitasaval.

o Reaktiv gyokok eldallitasara alkalmas ,pirolizis jet” mintabeereszt6-rendszert

épitettiink. A ,kisiiléses jet” mintabeeresztd-rendszer pedig €pités alatt all.

Konformacios eloszlasok vizsgalata MI-IR és MI-VCD spektroszkopiaval

e Vizsgaltuk szamos modellpeptid (Ac-Gly-NHMe, Ac-L-Ala-NHMe, Ac-L-Phe-
NHMe, Ac-L-Pro-NH,, Ac-p-Ala-NHMe, Ac-B-HAla-NHMe) konformacideloszlasat.
Mindegyik esetben azonositottuk a fobb konformereket a matrixizolacios infravords
(MI-IR) spektrumokban; az Ac-Gly-NHMe ¢és az Ac-L-Ala-NHMe esetében a [ és
1. konformereket, valamint nyomnyi mennyiségben a [, konformereket. Az Ac-L-
Pro-NH; esetében pedig a dominans t[] + konformer mellett kis mennyiségben
észleltik a cll + konformert is. Ezek az eredmények jo egyezést mutattak
kvantumkémiai szadmitdsainkkal, valamint alatdmasztjak a prolin ,.konforméciés zar”
szerepét peptidekben, fehérjékben. Megmutattuk, hogy a természetes aminosavakbol
alld6 modellpedidekhez képest a megfeleld [1-aminosav-szarmazékok flexibilisebbek,
mégis csupan egy-két domindns konformeriik van szobahdmérséklet kozelében.
(SzBK ¢és KSz Laboratériumokkal kzds munka.)
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A biologiai matrixok iranyaba torténd elso 1épésként elkezdtiik vizsgalni az Ac-Gly-
NHMe, az Ac-L-Ala-NHMe ¢és az Ac-L-Pro-NH; vizzel alkotott komplexeit mind
elméleti, mind kisérleti MI-IR és MI-VCD moddszerekkel. Megmutattuk, hogy
elsdsorban a [ konformer komplexalodik, a komplexalodas soran pedig jelentds
térszerkezeti valtozas megy végbe.

Megmutattuk, hogy a kiralis modellpeptidekkel komplexalt akiralis viz hajlitasi
rezgései is megjelennek az MI-VCD spektrumban. Ezt, az un. kiralitas transzfer (vagy
indukalt kiralitas) jelenségét korabban csak 3—4 esetben sikeriilt megfigyelni. (KSZ
Laboratériummal k6z6s munka.)

Modszerfejlesztések

Szamitasi algoritmust dolgoztunk ki €és szamitogépes programot fejlesztettiink (az
elnevezés DEWE, Discrete Variable Representation — Eckart-Watson Hamiltonian —
Exact inclusion of potential), mely az Eckart-Watson operatorokon alapul és
testszoleges félmerev molekuldk magmozgisainak (forgas €s rezgés) szamitasara
alkalmazhatd.

Minden eddiginél hatékonyabb szamitasi algoritmust dolgoztunk ki €s szamitogépes
programot fejlesztettiink (az elnevezés GENIUSH, General full and reduced
dimensional code based on user-specified Hamiltonians), mely tetszbleges bels6
koordinatakban megadott €s tetszOlegesen rogzitett forgasi koordinatak alkalmazasa
mellett képes tetszoleges méretli molekula magmozgasainak teljes illetve megkdtések
melletti szamitasara.

Tovabbfejlesztettiik haromatomos molekuldk teljes rezgéi-forgasi szinképének
szamitdsara szolgdld algoritmusunkat és szamitogépes programunkat (elnevezése
DOPI, Discrete Variable Representation — Orthogonal coordinates — Product basis —
Iterative diagonalization). A programot tobb molekulara is sikerrel alkalmaztuk, ezek
koziil a legfontosabb a kiilondsden asztrofizikai jelentdségii H3™ molekulaion.
Szamitasi algoritmust dolgoztunk ki €s szamitogépes programot fejlesztettiink (neve
MARVEL) mely kisérleti atmenetek legkisebb négyzetes illesztéses inverzidja
segitségével ,kisérleti pontossagi” energiaszintek eldallitasat teszui lehetové
tetszOleges méretii molekulakra.

Uj algoritmust dolgoztunk ki (elnevezése AJC, Adiabatic Jacobi correction)
adiabatikus potencidlis energia feliiletek szamitasara. A modszert alkalmaztuk a Hy"
molekulaion egyes izotOphelyettesitett szarmazékaira.

Egyéb eredmények

Uj SQM skalafaktorokat optimaltunk tobb mint 30 molekula kisérleti spektrumara. A
skéalafaktorokat egyrészt olyan bazisokra optimaltuk (pl. 6-31++G**, aug-cc-pVDZ,
aug-cc-pVTZ), amelyek a hidrogénkotés pontosabb leirasara is alkalmasak, masrészt
a B3LYP moddszer mellett olyan mas DFT moddszerre is optimaltuk a skalafaktorokat,
amely korabbi tesztek szerint a hidrogénkdtést jobban irja le (BPE), vagy amely
rezgési cirkularis dikroizmus (VCD) spektrumok szamit4sara alkalmasabb (B3PWO1).
Beépitettilk az elektronspin-rotacidés tenzor szamitdsa korabban levezetett pontos
Osszefliggéseket az ACES2 programcsomagba, teszteket végeztiink 12 gyok 14
elektronallapotara. (EK Laboratoriummal k6zds eredmény.)
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e Egy, az IUPAC altal életre hivott egyiittmiikodés jegyében részletesen feliilvizsgaltuk
¢s validaltuk a viz molekula Hy 'O és H»™O izotopologjainak rezgési-forgasi
szinképét és energiaszintjeit.

e Minden eddiginél pontosabb adiabatikus potencialis energia és dipdlus momentum
hiperfeliileteket allitottunk elé a viz molekula f6bb izotopoldgjaira.

e Felfedeztliink egy olyan molekulacsaladot (HCOH és szarmazékai), melynek tagjai
minden eddiginél magasabb gat mellett mutatnak alagtthatast.

e Sort keritettiink kisebb, bioldgiai érdekességli molekuldk (glicin, alanin, prolin, szerin,
treonin) részletes szerkezetvizsgalatara.

Folytattuk szamitogépes termokémiai vizsgéalatainkat, melyek mindegyik az altalunk
kidolgozott focal-point analysis (FPA) modszeren alapul. Ennek keretében kis mértékben
tovabbfejlesztettilk a HEAT (High Accuracy Extrapolated Ab initio Thermochemistry)
eljarast, valamint pontosan rogzitettiik a gazfazisi molekuldkra vonatkozo proton affinitas
(PA) skalat.

Tovabbi informadcio:
Dr. Csaszar Attila

egyetemi tanar
e-mail: csaszar@chem.elte.hu
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Nemlinearis Kémiai Dinamika Laboratorium (NKDL)

A kutatocsoport a nem linearis kémiai dinamika 3 témakorében végzett kutatomunkat
(1) oszcillalo kémiai rendszerek tervezése és eldallitasa
(2) oszcillalo kémiai rendszerek mechanizmusanak feltarasa
(3) reakcio-diffuzio eredetli mintazatok (frontok, hullamok, stacionarius szerkezetek)
vizsgalata

(1) Az altalunk korabban javasolt modszer alkalmazasaval eldallitottunk olyan rendszereket,
amelyekben nem-vegyértékvalto ionok (Lewis sav ill. bazis) koncentracioja oszcillal. A
nem-redox tulajdonsagu ionok koncentracio-oszcillacioja ugy valosithatdo meg, hogy egy
pH-oszcillatort olyan pH-fliggd egyensulyokkal kapcsoljuk, amelyekben a kivélasztott
célelem részt vesz. Ilyen rendszerek a pH oszcillator €s az egyenstlyok paramétereinek
ismeretében tervezhet0k. Ez idaig kisérletileg is eldallitottuk az aluminiumion,
A Kklasszikus ,,Briggs-Rauscher oszcillatort” 1,4-ciklohexandion szubsztrattal is
megvalositottuk.

(2) Elvégeztik az altalunk korabban el6allitott bromat-hipofoszfit-aceton-mangan(II)-
ruténium(Il) Osszetételi ,,dupla szubsztrat, dupla Kkatalizator” oszcillator részletes
mechanisztikus vizsgalatat. A bruttd rendszer részreakcidinak tanulmanyozasa (sebességi
egyltthatok, kinetika megallapitasa) alapjan javasoltunk egy viszonylag egyszeri (14
1épés) mechanizmust, amellyel kielégitéen szimulalhato az Gsszességében bonyolult, de
kisérletileg jol reprodukalhato egzotikus jelenségeket (zart-rendszerti oszcillaciok, kémiai
hulldmok) mutat6 rendszer viselkedése.

(3) A reakcio-diffuzidé tipusu mintazatok szisztematikus keresése és vizsgalata céljabol
hidrogénionra nézve autokatalitikus reakciok (jodat-szulfit, bromat-szulfit, jodat-szulfit-
ferrocianid) viselkedését vigyaltuk kiilonbozd tipusu aramldsos reaktorokban. A
rendszerekben térbeni bistabilitast €s kémiai hulldimok (pH hulldmok) kialakulasat
figyeltilk meg. A jelenségeket egy viszonylag egyszerii reakcio-diffuzidé modellel sikeriilt
leirni. A jodat-szulfit-ferrocianid rendszerben sikeriilt reprodukalni a 90-es években leirt
stacionarius mintdzatokat €s magyarazatot adni azok eredetére is.

Kemoreszponziv hidrogélek és autokatalitkus. illetve oszcillalé kémiai reakciok

kapcsolasaval autoném kemomechanikai rendszereket hoztunk 1étre, amelyekben periodikus

alak- és térfogat-deformaciok kialakulasat tapasztaltunk. Kooperacios partneriink
kozremiikodésével modszert dolgoztunk ki Turing strukturak tervezés utjan torténd
eléallitasara.

Tovabbi informacio:
Dr. Orban Miklos

professor emeritus
e-mail: orbanm@Iludens.elte.hu
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Reakciokinetikai Laboratérium (RKL)

A Reakcidkinetikai Laboratérium a reakciokinetika kiilonféle alkalmazésaival foglalkozott az
égések kémidja, plazmakémia, légkorkémia, mintdzatképzddési reakciok kémidja és a
biokémiai kinetika teriiletein. Moddszereket dolgoztunk ki femtomasodperc idéskalaju
mérések  kiértékelésére, valamint Osszetett reakcidomechanizmusok érzékenység és
bizonytalansag-analizisére.

Egések kémidja: A hidrogén, a nedves szénmonoxid és a metan égésének kinetikajat
vzsgaltuk a bizonytalansag-analizis eszkOztaraval. Az alkalmazott moddszerek a lokalis
bizonytalansdganalizis, a Morris-féle modszer és a Monte Carlo moddszer voltak. A
vizsgalatokhoz jelentdsen feltjitottuk a reakciokinetikai és termodinamikai adatokat a
megfeleld reakciomechanizmusokban. Vizsgaltuk az NO keletkezésének kiilonb6zo utjait
jolkevert reaktor mérési koriilmények kozott. Meghataroztuk, hogyan valtozik a
szimulacidval szamitott NO koncentracié valamint az egyes reakcioutakon keletkez6 NO
aranya, ha a termodinamikai ¢és reakciokinetikai adatokat egyszerre valtoztatjuk a
hibahataraikon beliil. Megjeloltiik, mely anyagfajtak képzddési entalpidjat és mely reakcidk
sebességi egyiitthatojat kell jobban ismerniink pontosabb szimulacios eredmények eléréséhez.

Ezekben a vizsgalatokban egyiittmiikodtiink Branko Ruscic-csal (Argonne National
Laboratory, USA) és Andrea Saltelli csoportjaval (JRC, Ispra, Olaszorszag).

Plazmakémia: Veszélyes anyagok lebontasdnak egy hatékony modja a megsemmisitésiik
termikus plazmdban. Széntetraklorid lebomlasat vizsgéltuk RF termikus plazmareaktorban
oxigén—argon atmoszféraban. Egy altalunk kifejlesztett, 34 anyagfajtat és 134 reakciolépést
tartalmazo részletes reakcidmechanizmus alapjan szamitottuk a CCl, atalakulasat ilyen
koriilmények kozott. A szamitott konverziot hasonlitottuk 6ssze GC—MS mérési adatokkal €s
JO egyezést talaltunk. A részletes reakcidmechanizmust 26 anyagfajtat €és 55 reakciolépést
tartalmazo redukalt mechanizmussa alakitottuk at, amelyet fel lehet hasznalni veszélyes
anyagok megsemmisitésére hasznalhatd plazmareaktorok tervezésénél.

A vizsgalatok soran egyiittmikodtiink Szépvolgyi Janos csoportjaval (MTA KKKI
AKKL, Budapest).

Pirolizis: Szimulaltuk a foldgaz—levegd elegy oxidativ prilolizisét olyan koriilmények kozott,
amelyek jellemzdek egy szilardoxid tiizeldanyagcella (SOFC) anddcsatornajara. A 189
anyagfajtat és 1604 reakciolépést tartalmazo részletes mechanizmust megvizsgaltuk egy sor,
nagyrészt altalunk kifejlesztett szamitastechnikai eszkozzel €s modszerrel.

A vizsgalatok soran egyiittmiikddtiink Anthony Dean csoportjaval (Colorado School of
Mines, USA).

Légkorkémia: Az egyik nagy eurdpai szmogkamra a European Photoreactor (EUPHORE),
amely Valencidban (Spanyolorszag) talalhato. Mint minden més szmogkamra esetén, itt is
gondot okoz, hogy a szmogkamra falan lejatszodo reakcidkat hogyan vegyék figyelembe a
mérési adatok kiértékelésénél. A reakcidkinetikai analizis és a bizonytalansdganalizis
modszereinek felhasznalasaval értelmeztiink a szmogkamraban mért HONO és HCHO
koncentraciokat a FEP Teflon falon lejatsz6dd reakciok alapjan és sebességi egyenleteket
allapitottunk meg ezekre a fali reakciokra. Ezek a egyenletek megadjak a falreakciok
sebességének fliggését a hdmérseklettdl és a napsugarzas erdsségétdl. Ezeket az egyenleteket
most mar fel lehet hasznalni minden, ebben a szmogkamraban végzett mérés kiértékelésénél.

A vizsgalatok soran egylittmiikodtiink M. J. Pilling csoportjaval (The University of Leeds,
Anglia) és Klaus Wirtz-el (CEAM, Valencia, Spanyolorszag).
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Levegomindség modellezése. Kifejlesztettiink egy szamitégépes modellt, amelynek
segitségével Magyarorszag tetszOleges pontjan lehet szamitani a levegd mindségét, ha
ismerjik a meteorologia helyzet alakuldsdt ¢és az elsddleges szennyezOanyagok
kibocsatasanak térbeli és idObeni valtozasat. A modell szamara a meteoroldgiai adatokat az
Orszagos Meteorologiai Szolgalat ALADIN nevi eldrejelzd programja szolgaltatta. A
modellt a SZTAKI-ban Kifejlesztett P-GRADE programozasi kornyezet segitségével
parhuzamositottuk. Ez sokkal gyorsabb futast és igy operativ alkalmazhatosagot tett lehetdvé.

A vizsgélatok sordn egylittmikdodtink Hordnyi Andras csoportjaval (Orszagos
Meteoroldgiai Szolgalat, Budapest), A. S. Tomlinnal (The University of Leeds, UK), ELTE
Meteorologiai Tanszékkel (Budapest) és az Kacsuk Péter csoportjaval (MTA SZTAKI,
Budapest).

Biokémiai kinetika: A sarjadzé élesztd sejtciklusat le lehet irni részletes biokémiai kinetikai
kinetikai differencidlegyenlet-rendszer Jacobi matrixanak sajatérték-sajatvektor analizisével.
Megallapitottuk, hogy a sejtciklus soran négy alkalommal a trajektoria destabilizalodik; és
ezeket a tartomanyokat stabilis trajektoridval jellemezhetd szakaszok kotik Ossze. Az
instabilis tartomdnyokban a modell dinamikus dimenzidja novekszik, a stabilis
tartomanyokban pedig egységnyire csOkken. A  stabilis—instabilis  4tmeneteket
megmagyaraztuk a sejtciklus biologidja és az enzimreakciok kinetikédja alapjan. Az instabilis
trajektoriaju idoszakaszok és a modell helyenkénti alacsony dimenziojanak kovetkezménye,
hogy a Chen-féle modellre szamitott lokalis érzékenységi fliggvények hasonlok lesznek. Az
érzékenységi fliggvények hasonlosdganak viszont az a kovetkezménye, hogy azonos
modellezési eredményeket kaphatunk, ha a paramétereket bizonyos szabalyokat betartva
megvaltoztatjuk. Ennek a jelenség fontos a sejtciklus robosztussaganak értelmezése
szempontjabol.

A vizsgalatok soran egyiittmikodtiink Novak Bélaval (Oxford University, UK) ¢és
Csikasz-Nagy Attilaval (CoSBi, Trento, Olaszorszag).

Mintazatképzodés: A kutatadsok soran kisérleti és elméleti aton vizsgaltunk csapadékképzési
reakciokban kialakuld mintazatokat. Tanulmanyoztuk a reakcidéfrontok befolyasolasanak
lehetdségeit, példaul elektromos erdtér felhasznaldsaval. Létrehoztunk olyan kiilonleges
Liesegang-féle mintazatokat, ahol csapadékgytiriik a szokasostol eltéréen egyenld tavolsagra
helyezkednek el. Vizsgaltuk gerjeszthetd rendszerek modellezésének Ilehetdségeit
sztochasztikus sejtautomatak segitségével.

A vizsgalatok soran egyiittmiikodtiink tobbek kozott Racz Zoltannal (ELTE Elméleti
Fizikai Tanszék) Izsdk Ferenccel (ELTE Alkalmazott Analizis és Szamitdsmatematikai
Tanszék), és Volford Andrassal (BME Fizika Tanszék, Kémiai Fizika Csoport).

Femtokémia: Részt vettlink elektronikusan gerjesztett nukleinsav bazisok, nukleozidok és
nukleotidok ultragyors dezaktivacids mechanizmusanak részletes, femtoszekundumos
id6felbontast fluoreszcencia Osszegfrekvencia-keltés modszerével torténd vizsgalataban.
Ennek keretében tobb uracilszarmazék fluoreszcencia élettartamat sikeriilt meghatarozni,
amelyekben egyszerli multiexponencialis modellekkel nem leirhatd kinetikai és fotofizikai
folyamatokat azonositottunk.

Az ultragyors 1ézerkinetikai adatok feldolgozasa soran felmeriilt az igény egy hatékony
dekonvolucios algoritmusra, amely konkrét fotofizikai és fotokémiai modell hidnydban is
alkalmazhato. Korabbi altalanos vizsgélataink eredményei alapjan kifejlesztettiink egy olyan
genetikus algoritmust, amellyel megoldhaté a dekonvoliiciés probléma.

27



A vizsgalatokat D. Markovitsi és Th. Gustavsson ultragyors lézerlaboratoriumaval (CNRS
Saclay, Franciaorszag) egyiittmiikodésben végeztiik.

Tovabbi informdcio:
Dr. Turanyi Tamas

egyetemi tanar
e-mail: turanyi@chem.elte.hu
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Speciacids-, Gyogyszer- és Nyomanalitikai Laboratérium (SGNL)

Kutatasaink homlokterében egy OTKA projekt keretében az antimon kornyezetben
eléforduld formainak elvalasztdsa és meghatarozasa allt. Munkank kiterjedt a SPE
optimalasara, nyomelemformak terepi elvalasztasara is. A kidolgozott mddszerek
alkalmassagat kdrnyezeti mintakon és gyogyszereken bizonyitottuk.

Antimonformak  elvdlasztasa  szilardfazisu — extrakcioval és — meghatdrozasuk
grafitkemencés atomabszorpcios spektrometriaval: Szilard fazist extrakcido (SPE) soran a
vizsgalandé mintat mikrooszlopba toltott kelatképzd szorbensen engedjiik at, amely bizonyos
formakat megkot. Modszert fejlesztettiink ki vizes oldatok Sb(IIT) és Sb (V) tartalmanak
elvalasztasara kelatképzo cellulozok alkalmazéasaval. Az Sb(IIl) szelektiven megkdthetd
savas kozegben iminodiecetsav-etil-celluloz (IDAEC) sorbensen, mig az oxidalt forma
megkdtddése elhanyagolhat. Masrészt, mindkét forma visszamarad kloridformava alakitott
2,2’-diamino-dietilamin (DEN)-cellulozon. Mindkét esetben a sdsavval leoldott ionok
koncentracidjat grafitkemencés atomabszorpcios spektrometriaval (GFAAS) hataroztuk meg.
Kiilonbozd gyodgyszer- €s dsvanyvizmintak elemzésével azt talaltuk, hogy a foszfattartalmu
gyogyszerek mérheté mennyiségben tartalmaznak Sb(V)-t, mig a foszforsav maga az Sb(III)-
format stabilizélja.

Szilard fazisu extrakcio és hidridfejlesztéses grafitkemencés
atomabszorpciosspektrometria kombindacioja antimonformak meghatarozasara (SPE-HG-
GFAAS): A hidridfejlesztés szelektivvé ¢és érzékenyebbé teszi az atomspektrometrias
modszert. A SbH3 a GFAAS grafitcsovébe vezetve megkothetd, kiilonésen, ha a feliiletét
valamilyen fémmel bevonjuk. Megoldottuk a szervetlen antimonformak gyors, szilardfazist
extrakcios elvalasztasat és mindkét forma kozvetlen meghatarozasat. Az extrakcios folyamat
lényege az Sb(lll) tiron-celluloz oszlopon vald megkotése, mialatt a minta sziirletében
marado, a szorbensen meg nem kotott Sb(V)-ionok koncentraciojat hidridfejlesztéses
moédszerrel hatarozzuk meg. Igy parhuzamosan, egyidejiileg mindkét komponenst dusitjuk:
az Sb(lll)-ionokat a kelatcserélé szorbensen, az Sb(V)-bél képz6dott hidridet pedig a
grafitkemencében. Ezt koveti a megkdtott Sb(Ill)-nak az oszloprél torténd leolddsa és
hidrides detektalasa. Ezzel tehat megvalosithatd egy adott szilard fazist extrakcios cikluson
beliil mindkét oxidacios forma kiilon-kiilon térténd kozvetlen meghatarozasa.

Antimonszelektiv  cellulozok eldallitasa: Az SPE eljardasok hatékonysaganak,
szelektivitdsanak novelése érdekében 1j, kémailag modositott cellulozokat allitottunk eld.

Mannich-reakci6 segitségével tiron (1,2-dihydroxibenzol-3,5-diszulfonsav) és pirogallol
(1,2,3-trihidroxi-benzol) csoportokat kotottiink CH, hidakon keresztiil a celluléz vazra. A
termékben a tiron csoportot Fe(Ill)-komplexeinek szine ¢és IR spektruma alapjan
azomnositottuk. A pirogallol levegdre érzékeny és reakcidja a cellulozzal egy oxidalt
terméket ad. Etilén-diamin celluldoz alapanyagbdl kiindulva a termékek kapacitasa 0,5
mmol/g. A tiron-celluléz (TC) kvantitative és szelektiven koti a harmas oxidacios formaju
Sb-ionokat a pH 2-8 tartomanyban, az Sb(V) -ionok megkdtése elhanyagolhato, leoldasa 2M
HCl-oldattal torténhet. Ugyanakkor a pirogallol-celluloz (PC) mindkét oxidaciés formaval
igen stabil komplexet képez és csak 4 M HCl-oldattal eludlhato. Ennek tiikrében a TC -t a
SPE eljardsokban oszloptoltetként, a PC-t vegyszereink antimonszennyezésének
elimindlasara alkalmazzuk.

Antimon-formak szelektiv kioldasa és meghatdrozdsa varosi tilepedé porbol: Az autdk
fékbetétjeiben az azbesztet antimon(Ill)-szulfiddal helyettesitik, amely fékezéskor porlodik,
oxidalédhat és az aeroszol Osszetevdjeként a levegdbe keriilhet. Megéllapitottuk, hogy az
Sh,S; oxidacidja soran az Sbp,O3 mellett Sh,O4 is keletkezhet. Kiilonb6z6 toxicitasuk,
atalakulasuk, biologiai korforgasba keriilésiik miatt fontos az elkiilonitésiik. Ehhez
szisztematikus  oldhatdsadgi  vizsgalatokat végeztiink e vegyiileteken kiilonb6zo
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valtoztatasaval. Mivel nincs a kereskedelmi forgalomban olyan hitelesitett szilard minta,
amely az egyes antimonvegyiiletekre is hitelesitve lenne, ezért a szelektivitasi vizsgalatokhoz
adott antimonspecieszeket ismert mennyiségben tartalmazo laboratériumi standard talaj- és
aktiv szén mintakat allitottunk eld. Nyomnyi mennyiségli Sb visszanyerését teszteltiik ezek
segitségével az optimalis kioldoszereket hasznalva. Végeredményiil megallapitottuk, hogy
0,5 mol/dm?® citromsavoldattal 4 6ra alatt az Sb,S3 és SbyO4 csekély mennyisége oldodott ki,
mig az Sb,O3 kvantitative oldatba keriilt, tehat szelektiven kioldhato, elvalaszthaté a masik
két vegyiilettél nyomnyi mennyiségben is. Mésrészt 6 mol/dm® s6savoldattal mind az SbyOs
mind az Sh,S; kvantitative kioldhato. A kioldasokat GFAAS spektrometriaval elemeztiik, a
paramétereket a kiolddszerekhez optimaltuk.

Kelatcserélon torténd  szilardfazisu extrakcio optimadlasa az egyensulyi kémia
segitségével: Az SPE tokéletesitése szamos paraméter parhuzamos optimalasat koveteli meg.
Uj tipust optimalasi médszert fejlesztettiink, ki, amellyel leréviditheté ez az optimélasi id6.
A modszer magaban foglalja a kelatképzo-fém kelatok stabilitdsi  alland6janak
meghatarozasat, a fém specieszeloszlasi gorbéinek felallitasat adott Osszetételli oldatra
vonatkozdan valamint e szdmit4sok alapjan a gyakorlati optimalast. Ez a mddszer nemcsak az
optimalis pH megallapitasara terjed ki, hanem lehetévé teszi mas SPE paraméterek elvi
meghatarozasat, mint pl. a kelatcseréld funkcids csoportjdnak megvalasztasa, a higitasi
faktor, az alcazdszerek és pufferkomponensek mindsége €s mennyisége, a matrixelemek
maximalis koncentracidja valamint a kalibralo oldatok és az eluens Osszetétele. Cd-, Co-, Ni-,
Pb- és V-megkotését tanulmanyoztuk tobbek kozott IDAEC és DEN cellulézon. A kisérleti
eredmények azt igazoltak, hogy a nyomelemek megkotése szilard fazisu kelatképzon, aramlo
rendszerben 6l jellemezhetd a megfeleld ligandum homogén egyensulyi rendszerére szamolt
megoszlasi értékekkel.

Olom-nyomok kélesonhatdsa komplexképzd sajatossagii gyogyszerekben: A fenti elvet
kovetve Olom-ionok valamint gyogyszer hatd- és alapanyagok (pl. cukor, aszparaginsav,
penicilammin, Captopryl, N-acetil-cisztein és gyogyszer megfeleldje, az ACC 200)
kolcsonhatasat tanulméanyoztuk. Az 6lomionok kotdédése a gyogyszervegyiiletekhez csokkent
SPE hatasfokban nyilvanul meg a ligandumok (kelatcseréld és gyogyszer) kompeticioja
miatt. A vart és mért adatokat 6sszehasonlitva megallapitottuk, hogy a megfeleld stabilitasi
allandok ismeretében tervezheté a SPE, ill. a megkdtést ismerve behatarolhatdé a fém-
gyogyszer kozotti komplex stabilitasa.

Karsztvizek nyomelemeinek terepi elvalasztasa: A karsztvizekben uralkod6 karbonat-
egyensuly igen konnyen megbomlik, ezért nagyon fontos az elemformak minél korabbi
elkiilonitése. Terepi duasitasi ¢és frakcionalasi eljarast fejlesztettiink ki, hogy
megkiilonboztessiik a kiilonbozé fém-formakat a részecskék mérete, termodinamikai és
kinetikai sajatsdgai alapjan. Membransziiréssel a kolloidok és a rajtuk adszorbedlt formak
valaszthatok el. A nyomelemek reaktiv része (ionos és kis stabilitdsu, gyors ligandumcserére
hajlamos komplexben kotott) visszamarad dinamikus megkotés sordan  megfeleld
kelatcserélon. A kis stabilitasa, de inert komplexek statikus modon vonhatok ki, az oldatban a
stabil kelatokat képz6 fémformak maradnak. A szennyezetlen karsztviz (Valea Rea barlang,
Romania) megoszlasat Osszehasonlitottuk nyomelemek hozzdadds utdn ill. Duna-viz
hasonloképpen vett frakcidival.

Az wrbanizdcio hatdsai a budai barlangok csepegé vizeire a Szemld-hegyi-barlang
példajan: Virdg Magdolna és MadIné Dr. Szényi Judit (Altalinos és Alkalmazott Foldtani
Tanszék) kutatdsaiban milkodtiink egyiitt. A kutatas célja a rozsadombi epikarszt hidraulikai
viselkedésének vizsgalata a Szemlé-hegyi-barlangban, mint a telitetlen zonaban zajlo
folyamatokat reprezentald ,.természetes kutato laboratoriumban”. A kutatasok eredményeként
megallapithatd, hogy a tormelékfedd hidraulikai sajatossdgai mind a csepegésintenzitdst,
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mind pedig a csepegd vizek Osszetételét jelentésen befolydsoljak. Ehhez adodik még
pontszerli szennyezd forrasok, pl. vegyszer hasznalat (s6zas) és a kozmiivek (vizvezeték,
csatorna) szivargasa.

Beszivargasvizsgalatok a budai termalkarsztos barlangokban: Fehér Katalin és Kiss
Klaudia (TermészetfoldrajziTanszék) kutatasaiban miikodtink egyiitt. A hosszi tava
kutatasokban kimutathatd a beszivargd vizek egyre fokoz6dd szennyezettsége, mely a kdzet
szlirOkapacitasanak csokkenésével és a szennyez6 forrdsok ndovekedésével magyarazhato.

Tovabbi informdcio:
Zihné Dr. Perényi Katalin

egyetemi adjunktus
e-mail: ponor@invitel.hu
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Sziliciumorganikus Kémiai Laboratorium (SzKL)

Szilil-karbamidatok alkalmazéasa szarmazékképzésekben és szintézisekben

A csoportunk hagyomanyosnak szdmit6d kutatasi teriiletén, a szililezett karbamidsav-
szarmazékok  korében folytatott  vizsgalatainkat  kiterjesztettiik olyan  reakcidok
tanulmanyozasara, melyekben a vegyiiletek nukleofilitasa nyilvanul meg karbonsav-, ill.
karbamoil-klorid ~ partnerekkel szemben. Igy pl. az  S-trimetilszilil-N,N-dialkil-
ditiokarbamatok N,N-dimetil-karbamoil-, ill. -tiokarbamoil-kloriddal klorszilan eliminacio
kiséretében a megfeleld vegyes karbamidsavanhidridet szolgaltattak. Az S-trimetilszilil-N,N-
diciklohexil-ditiokarbamat acetil-, ill. benzoil-kloriddal ugyanakkor a klorszilan mellett szén-
diszulfid kilépése kozben reagal, melynek eredményeképpen a megfeleld karbonsavamid
képzoédik. Szisztematikusan vizsgaltuk a vegyes mono-, ill. ditio-karbamidsavanhidrid
szarmazékok termikus stabilitasat is, igy pl. az N,N-dimetil-karbamidsav monotio-
anhidridjének dekarboxilezddése preparativ szempontbol is hasznosithato hozammal adja az
N,N,N’,N’-tetrametil-tiokarbamidot.

Fenoltartalmi vizmintakban jelenlevd komponensek (fenol, orto-, meta-, ill. para-
krezol, katechol és rezorcinol, tovabba 19 kiilonféle klorfenol) szimultin GC-MS
meghatarozasara gyors és egyszerli analitikai modszert lehetett kidolgozni, melyben a
trimetilszilil-N,N-dimetil-karbamidatot ~ (TMSDMC) alkalmaztuk  szarmazékképzo
reagensként. Szemben a tobbi reagenssel, a TMSDMC szobahdmérsékleten pillanatszertien
reagdl a fenolos hidroxil-csoportokkal, valamint alkalmazasaval kikiiszobolhetok a tovabbi
mintaelokészitési miiveletek. A szarmazékképzési modszert szildrdfazisi extrakcidval
elézetesen betoményitett “szpajkolt” vizmintakon teszteltiik. A teljes eljaras soran az Gsszes
vegyliletet 0,01-0,25 pg/L kimutatasi hatarral lehetett mérni, mig ezekbdl 17-et 0,05 pg/L-nél
alacsonyabb koncentraciokban is ki lehetett mutatni.

Szililezett gyiirlis savamid-szarmazékok szolvoliziskinetikéja

A ciklusos N-szililezett karbamidok, ill. karbonsavimidek korében végzett
vizsgalataink folytatasaképpen el6allitottuk az 6t-, hat-, ill. héttagh gytiriis N-trimetilszilil-
laktdmokat, valamint a ,perszililezett” hidantoint és uracilt, majd ezek oktanolizisét
tanulmanyoztuk  gazkromatografidssan. Hasonloan nagy reaktivitasbeli kiilonbséget
tapasztaltunk az 5- és a 6-, ill. 7-tagu ciklusok kozott, mint korabban a karbamidok esetében,
ezért megallapithatd, hogy az NSiMe; — CH; csere sem elektronikus, sem sztérikus
szempontbdl nem befolyasolja a reakciokészségben tapasztalt tendencidkat. A sziliciumatom
pszeudo-pentakoordinaciéjanak és a szubsztratum reaktivitdsinak jo korrelacidjan tul
(egylittmiikodo partnereink javaslatara) alternativ,
N-O szililvandorlassal egybekotott reakcidutat is feltételeztiink, ennek DFT-alapu
szamitogépes kémiai modellezése jelenleg is folyamatban van.

N-sztannilezett savamidszarmazékok eldallitasa és szerkezetvizsgilata

A megfeleld Si-vegyiiletekkel analég 6n(IV)-organikus (trimetil-, tributil, ill. trifenil-
sztannil) laktdmokat, dikarbonsavimideket és karbamidokat is eldallitottunk, ezek koziil
szamos 0j, ill. az irodalmit6l eltérd modszerrel szintetizalt vegyiilet. Az Sn-centrum
koordinacios viszonyainak felderitése céljabol 1**"Sn-Massbauer, valamint oldatfazisa **°Sn-
NMR spektroszkopiai vizsgalatokat végeztiink. Koordinacidos kémiai szempontbdl
legfontosabb Mdssbauer-spektroszkopiai paraméter, a kvadrupolus-felhasadas (A) DFT-alapu
szamitogépes kémiai modszerekkel torténd becsléséhez kapcsolodoan részletesen
tanulmanyoztuk az intermolekularis kdlcsonhatdsok befolyasat a A értékére. Hat, ismert (a
cambridge-i krisztallografiai adatbankban szerepld) szilardfazisi szerkezettel és ismert A-
értékkel rendelkezé oOnorganikus vegyiiletet valasztottunk: Me,Sn(acac);, PhsSnCl,
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trimetilsztannil-szukcinimid, ill. —ftalimid, Me3SnCl, c-Hex3SnCl; ezeknél mind a teljesen
optimalt geometriara, mind pedig a valtoz6 szamui molekulat tartalmazo, a rontgendiffrakcios
kristalyszerkezetnek megfeleld ,,szupramolekuldris egységre” kiszdmitottuk az elméleti A-
értékeket. Az eredményeink arra engedtek kovetkeztetni, hogy mikdozben még a
szilardfazisban is elhanyagolhaté6 mértékii intermolekularis kdlcsonhatast mutatd vegyiiletek
(pl. bisz-acetonilacetonato szarmazék) esetében a szamitott A nem valtozott szamottevden,
addig a jelentds kolcsonhatassal rendelkezOknél a szadmitott értékek nagyon érzékenyek
voltak a valasztott ,,szupermolekula” nagysagara.

Szilardfazist NMR vizsgalatok

A Hamilton-operator tenzorialis komponensei szilardfazisa egykristaly magmagneses
rezonancia spektroszkopidval mérheték ki, ez azonban egy goniométer NMR mérdfejet
igényel. Ezek a mérdfejek viszont nem tartoznak a szilard NMR spektrométerek szabvanyos
alkatrészei kozé, ugyanakkor joval nagyobb aron szerezhetOk csak be, mint a kutatasokban
sz€leskorlien haszndlatos “magikus szog” koriili forgatasnal (MAS) alkalmazott fejek. Egy
egyszerl eljarast dolgoztunk ki arra, hogy miként lehet lépésrol-lépésre atépiteni egy MAS-
mérdfejet ahhoz, hogy az egykristaly spektroszkopiai mérésekre is megfeleljen. Az atépitett
fej alkalmazhatosagat NasP,07.10 HoO kristaly **P-NMR kémiai arnyékolasi tenzoranak
meghatarozasdban mutattuk be.

Az alabbi Osszetétellel jellemezhetd iivegeket allitottunk elo:
XNaVO3.yNaPOs.(1-y)NaBO,, ahol x = 0; 0,05; 0,5 és 0 < y < 1. Ezeket az iivegeket
multinuklearis MAS NMR modszerrel vizsgaltuk. A *'V-NMR spektrumok két kiilonboz6
vanadat konfiguraciora (négyes, ill. 6t6s koordindcidjura) engedtek kovetkeztetni. Az utdbbi
elrendez8dés koncentracioja natrium-borat hozzaadasara lecsokken. A *B-NMR szinképek
harmas €s négyes koordinacioju bércentrumok jelenlétére utaltak. Az utobbi tipus csak akkor
fordul eld, amikor a borat-csoportok egymashoz kapcsolodnak. A borofoszfatok ¢és
borovanadofoszfatok *'P-NMR spektrumai azt mutattak, hogy a piro- és metafoszfatok
aranya nagyobb a vanadattartalmu livegekben, mint az egyszerti borofoszfatokban. Ezek az
eredmények arra utalnak, hogy a foszfat a legsavasabb komponens, és ezért a legjobb
lanczard csoport ezekben az tivegekben.

Egy 0j programot (MC-DNMR) fejlesztettiink ki dinamikus magmagneses rezonancia
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csatolt spinrendszerekre torténd kiterjesztésén alapul. A program legfobb elonye a jelentdsen
kisebb méretli matrixok kezelésében rejlik, szemben a siiriségmatrix-elmélet talajan allo
programokkal, ilymddon olyan rendszerek is szimulalhatok, melyekre korabban ez nem volt
megvalosithatd. Kifejlesztettiink a tovabbiakban egy hasonléan Monte Carlo-tipusu
programot is (ProMoCS), amelynek elméleti hatterét a propagator formalizmus statisztikai
megkdzelitésének alkalmazasa adja. Ezzel az 0j programmal képesek vagyunk egészen 12,
feles spinli magbol allo spinrendszer dinamikus NMR szinképét kiszamitani, legyenek akar
tobbféle konformerek, ill. barmilyen tipusu cserefolyamatok is a magok kozott. Csatolasban
allé spinek kdlcsonds cseréje is szimuldlhato vele.

Tobbkomponensii mintdk szinképének elemzése szamitdgépes kémiai médszerrel

Az elmult hdrom év folyaman — sajat megitélésiink szerint — jelentds fejlesztést értiink
el homogén kémiai elegyek 0Osszetételének mennyiségi (€s korlatozott értelemben vett)
mindségi analizise teriiletén. Az Uj modszer (melyet a “Direkt Invertalds a Spektralis
Altérben”  (r6viden: DISS) névre kereszteltink) az elegy ¢és komponensei
molekulaspektrumanak ismeretét igényli (molekulaspektrumon a legtagabb értelemben vett
szokasos spektrumfajtakat értve, igy pl. UV/Vis, IR, Raman, NMR, EPR, CD, VCD, stb.),
tehat az alakfelismerés teriiletének nevezéktana szerint az un. ,feliigyelt osztalyozas” széles
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osztalyaba tartozik. Az elegy spektruma mindig kisérleti spektrum, mig a komponensek
spektrumai mind kisérleti, mind szamitott spektrumok is lehetnek. Harom egyszert feltételt
elfogadva, valamint az egyetlen kényszerfeltételt Lagrange modszerével figyelembe véve egy
elegans ¢és linearizalt egyenletrendszert vezettiink le, mely rokonsagot mutat Pulay és Csaszar
kiterjedten alkalmazott DIIS és GDIIS eljarasaival. Bar az emlitett kényszerfeltétel latszolag
redundéns, kimutattuk, hogy alkalmazasa lehetévé teszi a linearis kombinacié forméjaban
folirt elegyspektrum ismeretlen normaldsi egyiitthat6janak, mint paraméternek figyelembe
vételét. A linearizalt egyenletrendszer ismételt megoldassal a konvergencia eléréséig
megoldhato.

A DISS modszer két valtozatat dolgoztuk ki, az egyik esetben a komponensek
spektrumai normaltak, a masik esetben nem normaltak; az elegy kisérleti spektruma mindig
normalt. A DISS eljaras mindkét kidolgozott valtozata altalanos abban az értelemben, hogy
nem igényli a spektrumpontok nem-negativitasat (azaz pl. CD spektrumokra is
alkalmazhato), barmely elemi spektroszkopiai folyamat (abszorpcids, Raman, reflexios,
tranziens, stb.) altal, barmely halmazallapotban 1étrejott spektrum hasznalatat lehetové teszi.
A normalt valtozat egy durva becslést ad az elegy Gsszetételérdl (IR és NMR vizsgalatok
szerint néhany moélszazalék), ugyanakkor alkalmazasa igen egyszerii: nem igényli a molaris
extinkcios koefficiensek vagy molaris ellipticitdsok stb. ismeretét, és még az azonos
cellaméretet sem (abszorpcids spektrumok esetén). A nem-normalt véltozat nagyobb
pontossagu leirast biztosit (természetesen az additivitas és a zaj fliggvényében), de kiegészitd
informacid ismeretét kivanja meg, mely kalibracioval biztosithato. A DISS eljaras alkalmas
spektrum adatbankokban valo alkalmazasra, tovabba (korlatozott értelemben vett) mindségi
termékanalizisre szerves €s fémorganikus reakciok kivitelezésekor.

Tovabbi informdacio:

Dr. Szalay Roland
egyetemi adjunktus
e-mail: szalayr@chem.elte.hu
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Szerkezeti Biologiai és Kémiai Laboratérium (SzBKL)

A Szerkezeti Kémia ¢és Bioldogia Laboratorium kutatasi profilja célkitlizéséhez hiven
biomolekulak térszerkezetének és a szerkezet biologiai miikodéssel valdo Osszefliggésének
vizsgalata. Az elmilt harom évben tobb teriileten is siekeresen oldottunk meg
szerkezetfelderitési feladatokat mind elméleti (kvantumkémia, szerkezeti bioinformatika),
mind kisérletes (rontgenkrisztallografia ¢s NMR-spektroszkdpia) modszerekkel. Széamos
kutatocsoporrttal folytatunk gylimoles6zé egyiittmiikddést, melynek eredményeképpen
mintegy tucatnyi peptid és fehérje vizsgalatdban vettiink részt. Az alabbiakban néhany
fontosabb példan mutatjuk be tevékenységiinket.

Az un. funkcionalisan rendezetlen fehérjék olyan polipeptidek, amelyek az ¢él6 sejtben
hatarozott haromdimenzids szerkezet nélkiill végzik el feladatukat. Ezen fehérjék egyik
képviseléje a kalpasztatin, a kalpain nevli cisztein-proteaz specifikus inhibitora. A
kalpasztatin  kiilonb6z6 szegmenseinek oldatbeli NMR-spektroszkopiai vizsgalataval
kimutattuk, hogy a bar a fehérje rendezetlen, egyes szegmensei gyenge, de észlelhetd
preferenciat mutatnal helikalis szerkezet kialakitasanak iranyaba. A kalpasztatin kalpainnal
vald kolcsonhatasanak viszgéalataval pedig sikeresen azonositottuk a proteazhoz kotott
szakaszokat, és jellemeztiik a kotddést. Ezeket a kutatdsokat Tompa Péterrel (MTA SZBK
Enzimologiai Intézet) egyiittmiikodésben végezziik.

A komplementredszer az immunrendszer igen fontos effektor komponense, aktivalédasa a
véralvaddshoz hasonld kaszkadrendszerrel torténik. A kaszkad elején 1évé C1 fehérje tobb
polipeptidlancbdl allo6 komplex, ahol az egyes polipeptidlacok maguk is tobb funkcionalis
modulbdl épiilnek fel. A téma komplexitdsahoz igazodva mind rontgenkrisztallografiai, mind
NMR-spektroszkopiai vizsgalatokat végziink a C1 alkalmasan megvalasztott komponenseit
tartalmazo rendszereken. Az aktivalt Clr proteaz kristalyszerkezete alapjan 1j mechanizmust
javasoltunk a C1 autoaktivacidjara, amely Osszhangban all a Cl ezt kovetd aktivacios
Iépésekben tapasztalt stabilitasdval. A szerin-proteaz modulok mogotti régiok oldatfazist
vizsgalata pedig a molekuldk funkcionalisan relevans flexibilitasanak feltérképezésére
iranyul. A téman Gal Péterrel és Zavodszky Péterrel (MTA SZBK Enzimologiai Intézet)
kozdsen dolgozunk.

Elméleti szdmitasokkal megvizsgaltuk szdmos a- és B-peptid konformacids épitdelem
stabilitasat. Legfontosabb 1) eredményeink kozé tartozik a B-peptidekbdl felépiild nanocsd
rendszerek leirasa, valamint annak megmutatasa, hogy az a-peptidek esetében a jol pakolt -
lemezes szerkezetek energetikailag igen kedvezdek, magyardzva ezzel a fehérjék kisérletesen
is igazolt altalanos aggregacids hajlamat.

http://www.chem.elte.hu/departments/protnmr

Tovabbi informacio:

Dr. Perczel Andras
egyetemi tanar
e-mail: perczel@chem.elte.hu
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