Fizikai-kémia

A fizikai kémia az anyagok és kémiai folyamatok mérhetd tulajdonsagainak
meghatarozasaval és az azokat jellemz6 torvényszertiségek feltarasaval foglalkozik. A hazai
kutatohelyeken az elmult 30 évben az anyag- és molekulaszerkezet, az elméleti kémia, az
elektrokémia, a katalizistudomany, a kolloidkémia, a koordinacios kémia, a reakciokinetika és
a fotokémia teriiletén folytak kiilondsen sikeres kutatasok. A legfontosabb eredmények az
orszag hat legnagyobb egyetemén ¢s két MTA kutatointézetben sziilettek. A legtobb
kutatohelyen tobb szakteriileten alakultak ki nemzetkozileg is elismert iskolak.

Az 1990 elétti kutatasi struktira 6rokségeként a legnagyobb fizikai-kémiai kapacitas az
ezredfordul6 el6tti és utani évtizedben az MTA KK-ban (KKKI) és jogutédaiban (MTA TTK)
koncentralodott. A kutatokézpontban az emlitett teriiletek mindegyikében sziilettek maradando
eredmények. A kvantumkémia alkalmazoéi vilagszerte széles korben haszndljak a Mayer-féle
kotésrend és vegyérték-indexeket. Az indexek alkalmasak a molekulak kotési viszonyainak
jellemzésére. Népszeriségiiket bizonyitja, hogy szamos, a nemzetkdzi piacon vezetd
kvantumkémiai szoftverbe is beépitették azokat. Nemzetkozi hiri a Kozpontban folyo
polimorfia kutatds. Az elektrokémia teriiletén uj valtéarami modszereket fejlesztettek ki
korr6zios folyamatok jellemzésére. A korrdzids inhibitorokrdl szerzett kutatasi eredmények
alapjan technologiat fejlesztettek ki kazanok korréziovédelmére, amely széleskorti ipari
alkalmazast nyert. Az elektromos kettdsréteg atrendezddéseinek kinetikdjaval kapcsolatos
kiilonlegesen pontos mérési eredményeik alapul szolgdlnak a jelenség megértését célzo,
vilagszerte folyd modellvizsgalatokhoz. A heterogén katalizis teriiletén fémmel katalizalt
reakciok kinetikai leirasdban sziilettek jelentds eredmények. Az optikailag aktiv molekuldk
fémmel katalizalt szintézisében is nemzetkozileg jegyzett eredményeket értek el. Az Intézet
sokaig a hazai =zeolitkutatas kozpontja volt. Szintetizaltak ¢és Uttér0 modszerekkel
szisztematikusan modositottak kiilonféle zeolitokat, meghataroztak katalitikus tulajdonsagaikat
¢és hasznaltdk Oket kornyezetvédelmi szempontbdl fontos reakciok (deNOx €s SCR reakciok)
katalizisében. Egyik katalizatorukat a MOL krakkiizemében hasznositottak. Sikereket értek el
iizemanyagcelldkban hasznalhaté szénmonoxid-tird katalizatorok fejlesztésében. A
kézpontban mitkddé nemzetkozi hirli reakciokinetikai iskola kutatéi meghataroztak szamos, a
légkorkémidban fontos elemi kémiai reakcid sebességi egyiitthatdjat. Elméleti kémiai
modszerekkel feltartdk a molekuldk {itkozéseiben lejatsz6dd energiadtadast jellemzd
torvényszerliségeket. Fotokémiai €s fotofizikai modszerekkel kiilonleges kinetikdju reakciokat
jellemeztek, ¢és a gyogyszerkémidban alkalmazhatd szupramolekularis rendszereket
fejlesztettek Ki.

Az MTA KFKI ¢és jogutodjaiban (Energiatudomanyi Intézet, EK, MTA Wigner FK)
folyd heterogén-katalizis kutatds soran nemzetkozileg jegyzett eredményeket értek el a
fémkatalizalta szénhidrogénreakciok korében. Bevezették a katalitikus rendszer fogalmat, ami
a nemzetkozi szakirodalomban is elterjedt. Sikeresen kombinaltdk a fém- és a zeolitkatalizist
kis molekuldk atalakitasara, és a folyamatok mechanizmusat is megallapitottak. A Paksi
Atomerémili  lizemeltetésének tdmogatasara jellemezték az atomerdmiivi korr6zios
folyamatokat. ~ Altalanositottdk az  elektrodkinetikai  torvényeket —fraktalgeometriaji
hatarfeliiletek esetére, ami nemzetk6zi visszhangot keltett. Unikalis elektrokémiai
fémlevalasztasi modszert fejlesztettek ki magneses és nem-magneses multirétegek eldallitasara.
Jellemezték a kapott multirétegek magnetotranszport sajatsadgait €s a bevonatok mélységi
komponens-eloszlasat.

A BME kutatéi a fizikai kémia tobb teriiletén folytatnak sikeres kutatdsokat.
Nemzetkozi hirnévre tart szamot az Egyetemen miikodd, Lendiilet- és ERC tamogatassal
folytatott kvantumkémiai modszerfejlesztés. Mivel a kidolgozott programjaikat szabadon
elérhetdvé tették, a modszereiket a nemzetkdzi kdzosségben széles korben hasznaljak. A



kolloidkémia teriiletén orvosbiologiai alkalmazas céljabdol biokompatibilis magneses polimer
géleket, tovabba intelligens iivegeket és reszponziv lagy anyagokat allitottak eld. Az
eredmények alapjan tobb szabadalmat is benyujtottak. Szén alapt, hab szerkezetii funkcionalis
nanoszerkezeteket és specialis bevonatokat allitottak eld, és a porusrendszer mddositasaval vj,
elonyos tulajdonsagokat alakitottak ki. Jellemezték a feliilet kémiai tulajdonsagainak szerepét
2D ¢és 3D geometridju szenek viselkedésében. Az ELTE kutatéival egytittmiikodésben repiil6-
¢és trjarmiivek szigetelésére alkalmas ultrakonnyti, jo hdszigetelé anyagokat allitottak eld. A
szalas, nanoporusos, pordzus szerkezetiiket 1600 °C-ig megérzé alox anyagok tesztelése
jelenleg zajlik a vilagilirben.

Az MTA-BME Anyag- és Molekulaszerkezeti Kutatocsoportban, amely 2011-ig
mukodott, nemzetkozileg 1s vezetd elektrondiffrakcios molekulaszerkezet-kutatasok folytak.
Ezeket magas szinvonali kvantumkémiai szamitasokkal kombinaltak. Eredményeik elsésorban
a szubsztituens-hatas szerkezeti kovetkezményeinek, a gaz/szilard szerkezeti kiilonbségeknek,
,szokatlan” szervetlen szerkezetek kialakuldsadnak és a Jahn-Teller hatds kdvetkezményeinek
feltarasaban, valamint a VSEPR modell tovabbfejlesztésében sziilettek. Eredményeiket
nemcsak rangos folyoiratokban, hanem tobb helyen egyetemi tankdnyvként alkalmazott
monografidkban is kozolték.

A DE-en és elédintézményeiben folyd koordinacids kémiai kutatdsok eredményei
jelentdsen hozzajarultak egyes fémionok lehetséges szerepének megismeréséhez bizonyos
neurodegenerativ megbetegedések (Alzheimer-koér, Parkinson kor, prion betegségek stb.)
kialakuldsdban ¢és lefolyasaban. Felderitették kiilonféle természetes ¢&s szintetikus
hidroxdmsavak fémmegkotd sajatsagait, a fémion-szelektivitdsukat befolyasold tényezoket
oldat- és szilard fazisban, célzottan fémtartalmu potencialis gyogyszermolekulak kifejlesztése
érdekében. Szintetizaltak €s jellemeztek szamos varhatdan rakellenes hatasu, részben hipoxia-
aktivalt fémkomplexet. A nemzetkdzi €élvonalba tartoznak az orvosi képalkoto diagnosztikaban
(MRI, PET) és terapidsan (nukledris medicina) hasznilhatdo fémkomplexek szintézisét €s
jellemzését célzo kutatdsaik. Szamos igéretes nyiltldncu ¢és makrociklusos poliaza-
polikarboxilat, -polifoszfonat, -polifoszfinat €s -poliamidat komplexet fejlesztettek, melyekre
kiilfoldi gyogyszergyarak is felfigyeltek. Emellett NMR krioporozimetrids modszerrel
meghataroztak fontos gyogyszerhordozé dendrimerek szerkezetét, hidrataltsagat, stabilitasat,
specifikus kolcsonhatésait a biologiai kdzeggel. Nagy idéfelbontast kisérleti modszerek és az
altaluk tovabbfejlesztett kiértékelési technikak alkalmazasaval felderitették szdmos Osszetett
szervetlen kémiai reakciorendszer kinetikdjat és lehetséges mechanizmusat. Az oxidacios
folyamatok vizsgalataval kapott eredményeiket felhasznaljak a vegyiparban. A DE vizes
kozegll fémorganikus katalizis terén elért eredményei a Szervetlen kémia és anyagtudomany
fejezetben olvashatok.

Az ELTE egyik erdssége a kvantumkémiai modszerfejlesztés. Kidolgoztak a focal-point
analysis technikat, az els6 nagypontossagli, hibabecsléssel kiegészitett un. kompozit
elektronszerkezet-szamitasi modszert, amely alapul szolgalt tovabbi hasonld eljarasok
kifejlesztéséhez. Megalkottak a spektroszkopiai halozatok elméletét és a MARVEL (Measured
Active Rotational-Vibrational Energy Levels) eljarast, amelyet kiilfoldon is széles kdorben
hasznalnak a nagyfelbontasu és ultrapreciz modszerekkel kapott forgasi-rezgési spektrumok
rendszerezésére. E témakorben végzett igen pontos szédmitasaik eredményei egyediek a
nemzetkozi irodalomban. Az egyetem nagyhir(i elektrokémiai iskolajaban specialis, in situ
alkalmazhaté radioaktiv nyomjelzéses technikat és tobbszords szimultan voltammetrids
vizsgélati modszereket fejlesztettek ki, és segitséglikkel felderitették tobb elektrokémiai
folyamat mechanizmusat. Szdmos vezetd polimert szintetizaltak, ¢&s felderitették
redoxifolyamataik mechanizmusat. Elvégezték a perklorat ionok elektrokémiai redukcios
folyamatainak kimerité vizsgalatat. Korszerli berendezésekkel megallapitottak a szilard fémes
fazist tartalmazo elektrodok mechanikai fesziiltségallapotat leird torvényszertiségeket. Intenziv



kolloidkémiai kutatdsaik soran eldallitottak ¢és szabadalmaztattak biodegradabilis,
nanoszerkezetli, szabdlyozott hatdanyagleadasra képes gyogyszerhordozokat. A nano-
konstrukciok eredményesek voltak in vitro és in vivo kisérletekben, ndvelve a reuma és a
tuberkulozis kezelések hatékonysagat. Az UV és lathatod tartomanyban egyarant transzparens
aluminium-oxid nanoréteget allitottak eld, amely a LightTech Kft-ben bioldgiai uton tisztitott
szennyvizek gyogyszermaradvanyainak fotokatalitikus eltdvolitdsara kifejlesztett technologia
alapjaul szolgal. A reakciokinetika teriiletén kidolgoztak az Osszetett reakciomechanizmusok
kiértékelési modszertananak matematikai alapjait, és jelentdsen tovabbfejlesztették a kinetikai
paraméterbecslés, mechanizmusépités és modellredukcid modszereit. Az ) modszerekkel
elvégezték szamos, ipari szempontbdl fontos €gési folyamatra vonatkozd, mintegy szaz év alatt
publikalt eredmények minden korabbinal alaposabb atfogd kiértékelését.

A VE-n ¢és utddintézményében, a PE-n ipari célokra heterogén katalitikus eljarasokat
dolgoztak ki, ezek kozt legjelentdsebb a zeolitkatalizis alkalmazésa izemanyagok és adalékaik
eldallitasara. Homogén katalizis-vizsgalataik egyik f6 eredménye vastartalmi oxidoreduktaz
enzimek szintetikus modellezésére alkalmas Fe(IV)O és Fe(III)(u-O2)Fe(lll) komplexek
eléallitdsa és alkalmazasa az enzimmukddés mechanizmusanak feltardsara. Szisztematikus
eljarast dolgoztak ki fémionok sztereoaktiv koordinalasara, amellyel tervezhetd tulajdonsag
hatékony enantioszelektiv katalizatorokat allitottak eld. Sikeres modellszamitasokat végeztek a
sejtmiikddésben fontos ioncsatornak jellemzésére. Felderitették ruténium-komplexek egyes
csalddjainak ¢és atmenetifémek porfirinkomplexeinek fotokémiai tulajdonsagait és
alkalmazhatdsagukat fotokatalitikus célokra.

A PTE-n szervetlen vegyiiletek egzotikus reakcidinak kinetikai vizsgalataban értek el
nemzetkozileg jegyzett eredményeket. A matematikai reakciokinetika teriiletén a BME, DE és
PTE kutatoival egyiittmiikodésben kiterjesztették a sztochasztikus reakciokinetika elméleti
alapjait és konkrét példdkon keresztiil kidolgoztdk a kisérleti informdaciokkal vald
Osszehasonlitds modszertanat.  Bebizonyitottak  tobb, a kémiai reakciorendszerek
sztochiometridjara és kinetikdjara vonatkoz6 alapvetd matematikai tételt.

Az SZTE-n és elodintézményeiben nemzetkozileg elismert eredményeket értek el a
heterogén Kkatalizis mechanizmusdnak vizsgélataval. Ismereteik alapjan modositott
fémkatalizatorokat terveztek és allitottak eld prokiralis vegyiiletek kiralis termékekké
alakitasara. Erdemben hozzajarultak a fémkatalizis egyik nagy problémajanak, a hordozo-
katalizator kolcsonhatas jelenségének felfedezéséhez és magyarazatdhoz. Ujfajta zeolitokat
szintetizaltak és jellemeztek, és alkalmaztak Oket sav- illetve baziskatalizist igényld
reakciokban. Nemzetkozi figyelmet keltettek a szén, illetve titanat nanocsovek katalitikus
szintézisében, tovabba réteges vegyiiletek katalitikus hatdsmechanizmusanak felderitésében
elért eredményeik is. Elektrokémiai iskolajuk egyik fontos eredménye, hogy meghataroztak az
elektromosan vezetd szerves polimerek eléallitdsdnak és redoxi folyamatainak mechanizmusat.
In situ kombinalt elektrokémiai technikak szinkronizalt alkalmazasaval meghataroztak a
gyakorlatban alkalmazhat6 gyors vezetdve alakulds kritériumat. A Lendiilet program és az ERC
tamogatasaval felépiilt egy nemzetkdzi mércével is versenyképes kutatocsoport, amelynek 6
teriilete a szén-dioxid elektrokémiai és fotoelektrokémiai Gton torténd atalakitasanak vizsgalata.
A csoportnak sikeriilt azonositani néhany fontos szerkezet-hatds osszefliggést, és nemzetkozi
visszhangot valtottak ki a szén-dioxidot atalakito elektrokémiai celldk méretndvelése teriiletén
elért eredményeik. Az egyetem kolloidkémiai iskoldjanak sikerei kozé tartozik terapidra és
diagnosztikara is alkalmas magneses nanorészecskék tervezése és eldallitasa és alkalmaz-
hatosaguk felderitése. Szerkezeti modellt javasoltak és mindsitették a grafit-oxid hatarfeliilet
fizikai-kémiai tulajdonsagait. A biokoordinacios kémiai kutatasaik eredményei alapjan tobb
gyogyszer sziiletett, koziiliik gyogyszertari forgalomba keriilt a sebgyogyulast segitd cink-
hialuronat. Eléallitottak és jellemeztek szamos antidiabetikus hatasti fémkomplexet,
neurodegenerativ betegségekben felhasznalhat6 terapias szereket, rakellenes fémkomplexeket,



toxikus fémionok megkotésére alkalmas peptideket €s fehérjéket ¢és bizonyos genetikai hibak
korrekcidjara alkalmas mesterséges nukledzokat. Felderitették a kifejlesztett, human terapidra
alkalmas vegytiletek fizikai-kémiai, szerkezeti és biologiai tulajdonsagai kozti kapcsolatokat a
farmakokinetikai sajatsagok, hatasmechanizmus ¢és a kialakulé mellékhatdsok megértése
céljabol. Az elméleti reakciodinamika teriiletén Gj modszert vezettek be az Sn2 reakciok
dinamikajanak elméleti vizsgalatara, amely egy 10j, dupla inverzidnak nevezett reakciout fel-
fedezéséhez, a reaktansok kozt kialakulé komplex szerepének megértéséhez és a kisérletekkel
minden korabbinal pontosabb egyezéshez vezetett.

Kiemelendd a nemlinearis kémiai dinamikai jelenségek vizsgalata, egy olyan teriilet,
amelyet az orszag tobb kutatohelyén miivelnek nemzetkozi szaktekintélyek vezetésével. A
BME, a DE, az EK, az ELTE, a PTE ¢és az SZTE kutatocsoportjai térben €s idében periodikus
kémiai rendszerek tervezett eldallitasat lehetdvé tevo kisérleti modszereket dolgoztak ki, €s
azokat széles korben alkalmaztak a reakciok €s transzportfolyamatok kozotti kdlesonhatasok
meghatarozasara. Jellemezték kémiai és elektrokémiai rendszerek dinamikai instabilitasait és
szamos példat mutattak kaoszszabdlyozési eljarasokra. A kisérleti tapasztalatok és elméleti
megfontolasok alapjan megfogalmaztak a kémiai hulldmok univerzalis diszperzios torvényét.

Szerteagazé egyiittmiikodéseik mellett a hazai fizikai-kémikusok aktivan részt vesznek
a nemzetkozi tudomanyos életben. Szamos nemzetkdzi jelentdségli konferenciat szerveztek, és
folyoiratok szerkesztObizottsagdban, valamint nemzetk6ézi tudomanyos testiiletekben
toltottek/toltenek be vezetd poziciokat.
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Vezeto tisztségek nemzetkozi szervezetekben

Bérces Tibor: IUPAC Task group Chair

Bombicz Petra: ECA SIG13 munkacsoport tarselnok, majd elnok

Bombicz Petra: European Crystallographic Association (ECA) titkar

Csaszar Attila: IUPAC Division | (Physical and Biophysical Chemistry) titkar és kincstarnok

Csaszar Attila: MOLIM: Molecules in Motion COST akci6 elndk

Dékany Imre: Deutsche Kolloidgesellschaft elndkségi tag

Inzelt Gyorgy: International Society of Electrochemistry Division 1 elndk, majd Division 2
elnok

Jedlovszky Pal: European Molecular Liquids Group elndk

Kalmén Alajos: International Union of Crystallography (IUCr) alelndk

Kalman Erika: International Society of Electrochemistry fétitkar majd elnok
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