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1. Bevezetés

A szén nanocsdvek (Carbon NanoTubes — CNTs) valdsziniileg jol alkalmazhatévd valnak
majd az energia, az elektronika és ehhez kapcsoléddan az informécidtechnika valamint az
anyagtudomanyok teriiletén is. Jelenleg ezen anyagok kémiai, biokémiai és bioldgiai valamint
orvosi felhasznalhatosaga azért korldtozott, mert a legtobb szerves és szervetlen olddszerben
csakigy, mint a vizben gyakorlatilag oldhatatlanok. A szén nanocsovek olddsdra csak
alacsony permittivitdsi oldészerek nagyon sziik csoportja képes, ez viszont elektrokémiai
tulajdonsagaik, pl. a benniik megvaldsulé iontranszport vizsgélatat is nehézkessé teszi. A
felsorolt okok miatt a vizes és szerves rendszerekben oldhaté szén nanocsdvek utdni
érdeklddés igen nagy. A CNTs oldésdara illetve diszpergdldsara vonatkozéan két hatékony
modszer ismert: az egyik a CNTs kémiai mddositdsa kovalens kotés 1étrehozasaval, a masik a
fizikai médositds nem-kovalens kotésekkel.

Amerikai kutatok eredményei alapjan lehetdség van egyfali szén nanocsovek (Single-Walled
Carbon NanoTubes — SWCNTSs) anilinben torténd oldasara. Ezt kovetden az anilinben oldott
nanocsovek utdn az érdekl6dés megndtt. Ennek ellenére az oldédas sordn lejatsz6do
folyamatok tisztizdsa még nem tortént meg. A kutatok elképzelése szerint, az anilin a
SWCNTs-kel toltés-ataddson alapulé komplexet képez. Ugyanakkor valdsziniisithetd, hogy az
anilin — SWOCNT kolcsonhatdsban szerepet jitszik az anilin és a nanocs® aromds
elektronrendszere kozott 1étrejovo m-m tipusd kolcsonhatas is.

A m-elektron-rendszereket tartalmazé molekuldk kozott 1étrejovo kolcsonhatasok kozismerten
fontos szerepet jatszanak a biologiai folyamatokban, valamint a kémia szdmos teriiletén.
Aromas szegmenssel rendelkezd molekuldk esetében a koztiik fellépd m-m kdlcsonhatashoz
kapcsoloddan sikeriilt egyértelmiien meghatdrozni az olddszer permittivitdsanak a komplexek

stabilitdsara gyakorolt hatdsat.

2. Célkitiizés

Korabbi, m-nt kolcsonhatdsokra vonatkozd tanulményaink felhasznéldsaval célul tztiik ki
egyfali szén nanocsovek €s anilin kozti kdlcsonhatés részletes vizsgdlatat a szén nanocsovek
oldhatésdganak nem kovalens kolcsonhatdson alapulé novelése céljabol. Az oldddasi
mechanizmus részletesebb felderitése érdekében kisérleteink egy részét kiterjesztettiik az
SWCNT egyes anilin szdrmazékokban torténd szolvatdcidjara is. Elemeztik a
molekulakornyezet permittivitdsanak hatdsat szén nanocsovek €s anilin szdrmazékok kozott

1étrejovo gyenge kolcsonhatdsokra, valamint meghataroztuk az adszorpcids folyamatot kisérd



termodinamikai paramétereket. Az oldasi €s szolvaticiés folyamat molekularis szintl
értelmezése céljabol kvantumkémiai szamitdsokat végeztiink, melynek sordn egyrészt az
oldészer hatdsat vizsgéltuk az anilin — SWCNT kolcsonhatdsra, valamint az optikai és

szerkezeti tulajdonsagok kozti osszefiiggéseket tanulmanyoztuk.

3. Alkalmazott vizsgalati médszerek

A kisérletes munka sordn a mérések Fluorolog 13 spektrofluoriméterrel (Jobin-Yvon/Spex)
valamint Nicolet NXR 5700 FT-IR-Raman (UNICAM) fotométerrel torténtek. Az elméleti
szdmitdsok sordn a kvantumkémiai analizist a GAUSSIAN 03 Rev.B.05. valamint a
TURBOMOLE 5.7.1. programokkal, a molekuladinamikai szimulacidkat pedig a HyperChem

Professional 7 szoftverrel végeztiik.

4. Uj tudomanyos eredmények

Munkénk sordn egyfald szén nanocsovek egyes anilin szdrmazékokban torténd szolvatacidjat,
ezen beliil az anilin — nanocsd kolcsonhatds permittivitastdl vald fliggését tanulményoztuk
fluoreszcencids €s elméleti kémiai moddszerekkel. Eredményeink alapjan a kovetkezd

megallapitdsokat tettiik:

1. Az SWCNT-k anilinben a kordbban leirtakndl mintegy harom nagysagrenddel kisebb
mértékben oldddik, eszerint 0,001 mg SWCNT oldédhat6 fel 1 ml anilin oldészerben.

2. A korébbi elképzelések alapjdn az anilin szén nanocsovekkel tolté€s-ataddson alapul6
komplexet képez. Az dltalunk vizsgélt anilinszarmazékok esetében a —CHj csoportok
sztérikus gétldsa, mindenekeldtt az N,N-dimetil-anilin szarmazék esetében, eldrevetiti
az oldédasnak a kordbban kozolteknél Osszetettebb jellegét, melyben 7w-7 tipusd

kolcsonhatdsok is szerepet jatszanak.

3. Az anilin — SWCNT, a 2,6-dimetil-anilin —- SWCNT és N,N-dimetil-anilin — SWCNT
oldatok kiilonb6z0 permittivitdsi szerves olddszerekkel torténd higitdsa sordn a
nanocsé mikrokornyezete megvaltozik, a tars-oldoszer molekuldi is bekapcsolddnak

az anilin — nanocso6 kolcsonhatasba

4. Az anilin — SWCNT kiilonb6z6 alkoholos olddszerben torténd komplexképzodését
kiséré szabadentalpia véltozds kisebb, mint amit kordbban aromds molekuldk 7-7

tipusu kolcsonhatdsai sordn leirtak. A termodinamikai paraméterek permittivitds fiiggd



valtozdsa ugyanakkor alacsonyabb permittivitisi oldészerben a kordbban

tapasztaltaknak megfeleléen er6sebb kolcsonhatast mutatnak.

5. Elméleti kémiai szdmitdsaink sordn igazoltuk, hogy a BP86-D és meghatarozott
esetekben az MPWBI1K funkciondlok alkalmasak az anilin — nanocs6 kolcsonhatds
leirasara. A szimuldcidk soran modellrendszereink anilin — CgHig (n,0) SWCNT
fragmens illetve anilin — CgsHpo (n,0) SWCNT fragmens + 2 MeOH (ahol n=8, 10
vagy 30) Osszetételiiek voltak, igy nem meglepd tehét, hogy a vizsgalt folyamatokat
kisérd, kisérletileg meghatdrozott szabadentalpia véltozdsok kozvetleniil nem

mérhetdek Ossze a szamitott kdlcsonhatasi energidkkal.

6. A szamitott adszorpcids energidk alapjan a -7 kdlcsonhatdson alapud anilin — SWCNT
komplexek stabilabbak, mint a T-alaku szerkezetek. A DFT eredmények alapjan az
anilin csucs lefelé irdnyul6 elhelyezkedése eredményezi az energetikailag

legkedvezdbb szerkezetet.

7. Eredményeink alapjan a molekuldris kornyezet megvaltozasdnak hatdséara
feltételezhetden az anilin — nanocs6 komplex szerkezetének és a kolcsonhatdsban

résztvevo anilin konformacidjdnak valtozdsa kovetkezik be.

8. A TDDFT szamitasok eredményeit Osszehasonlitottuk a kisérleti eredményekkel. A
kisérletek sordn az anilin — SWCNT oldat alkoholos higitdsa nem okoz észrevehetd
eltérést a mért spektrumok alakjdban és elhelyezkedésében. Az elméleti analizis sordn
a metanol molekuldk jelenléte igen gyenge Uj &4tmenteket eredményez, melyek

hatdsara gyakorlatilag nem valtozik a szamitott spektrum alakja sem.

9. A rezgési tulajdonsdgokra vonatkoz6 molekuladinamika szimuldciék soran
megfigyelhetd a csO keresztmetszetének idOben véltozo deformdcidja, mely a

flexibilis molekuldris részletekkel rendelkez6é molekuldk adszorpcidjét preferdlja.

Reményeink szerint eredményeink hozzijarulhatnak a szén nanocsdvek oldhatésagénak a
noveléséhez, tovabba hatékonyan novelhetik az aromds molekuldk csomagoldéanyagként

torténd alkalmazhatdsagat is.



5. Tudomanyos kozlemények, el6adasok
I. A PhD értekezés alapjaul szolgalé referalt tudomanyos kozlemények

1. B. Peles-Lemli, L. Kollar, S. Kunsagi-Maté:
Thermodynamics of the solvation of carbon nanotubes: exchange of aniline to primary
alcohols on the surface of carbon nanotubes
Fullerenes, Nanotubes and Carbon Nanostructures (2010) nyomdaban IF= 0.680

2. B. Peles-Lemli, G. Matisz, A.-M. Kelterer, W.M.F. Fabian, S. Kunsigi-Mité:
Non-covalent Interaction Between Aniline and Carbon Nanotubes: Effect of Nanotube
Diameter and the Hydrogen-bonded Solvent Molecules on the Adsorption Energy and
the Photophysics.

Journal of Physical Chemistry C 114 (2010) 5898-5905. 1F=3.396

3. B.Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, S. Kunsagi-Maté:
Permittivity-dependent carrier behavior of aniline derivatives towards common low-
permittivity solvents in the solubilization of carbon nanotubes
Fullerenes, Nanotubes and Carbon Nanostructures 16 (2008) 247-257. IF= 0.680

4. B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:
Temperature-independent longitudinal waves obtained on carbon nanotubes with
special emphasis on the tubular ion-transport
Studia Universitatis Babes-Bolyai, Seria Chemia 2 (2008) 37-41. IF=0.000

II. A PhD értekezés témakorében Kkésziilt nem referalt kozlemények, konferencia
absztraktok, eloadasok és poszterek

Il.a Teljes terjedelemben megjelent nem referdlt kozlemények és konferencia absztraktok

1. B. Peles-Lemli, S. Kunsigi-Maté:
Szén nanocsovek rezgéseinek tanulmédnyozdsa elméleti kémiai mddszerekkel - NIIF
szuperszamitogép a nanotechnoldgidban
NIIF Hirlevél (Publisher: Miklés Nagy, director of the Hungarian National
Infrastructure Development Program Office, Editor: Tamas Maray, ISSN 1588-7316)
4(2) 2007 pp. 9

2. B.Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:
A molekulakornyezet permittivitisdnak hatdsa szén nanocsovek és aromds molekuldk
gyenge kolcsOnhatdsara
Miiszaki Kémiai Napok 07, (Pannon University, Veszprém (Hungary), Editor: Endre
Nagy, ISBN 978 963 9696 15 0), 2007 pp. 253-257.

3. B.Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Kolldr, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté:
Szén nanocsovekben megvaldsuld, iontranszportot meghatdrozé karakterisztikus
rezgések és ezek meglepd homérsékletfiiggése
Miiszaki Kémiai Napok 07, (Pannon University, Veszprém (Hungary), Editor: Endre
Nagy, ISBN 978 963 9696 15 0), 2007 pp. 262-265.



I1.b Nemzetkozi konferencia absztraktok, eloaddsok és poszterek

1.

B. Peles-Lemli, W.M_.F. Fabian, A.-M. Kelterer, L. Kollar, S. Kunsagi-Maté:

Weak Interactions of Aromatic Compounds Regarding the Solvation Mechanisms of
Aniline-Carbon Nanotube Aggregates in Alcoholic Solutions

10th International Conference on Calixarenes, Korea University, Seoul, South Korea,
13-16 July, 2009., P129

B. Peles-Lemli, W.M_.F. Fabian, A.-M. Kelterer, S. Kunsagi-Maté:

Adsorption of aniline derivatives on carbon nanotube as key step towards permittivity-
dependent solubilisation

Molecular Modelling in Chemistry and Biochemistry (MOLMOD 2009), Cluj-Napoca
(Romania) 2-4 April 2009

B. Peles-Lemli

The role of the solution permittivity in the solubilization of anilin — carbon nanotubes in
common solvents

DissertantInnenseminar in Chemie III (LV 646.516) at Institute of Chemistry (IfC) of
the Karl-Franzens University, Graz (Austria), 23 January 2009.

B. Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, S. Kunsagi-Maté:

The role of the solution permittivity in the stability of aniline — SWCNT interaction in
alcoholic solvents

Nanotechnology Materials and Devices Conference 2008, Kyoto (Japan), 20-22 October
2008.

B. Peles-Lemli, W.M_.F. Fabian, S. Kunsagi-Maté:

Adsorption of aniline molecule on the planar and rolled graphene surfaces due to its role
in the solubilization of carbon nanotubes

44th Symposium on Theoretical Chemistry, From Basic Principles to Applications,
Ramsau am Dachstein (Austria), 23-27 September 2008.

B. Peles-Lemli, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:
The effect of vibration dynamics of SWCNTs on their ion and molecule transport
9th Symposium on Instrumental Analysis, Pécs (Hungary), 29 June - 2 July 2008.

B. Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, S. Kunsagi-Maté:

Solubilization of SWCNTs: Permittivity-dependent carrier property of aniline
derivatives

9th Symposium on Instrumental Analysis, Pécs (Hungary), 29 June - 2 July 2008.

B. Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, G. Nagy and S. Kunsagi-Maté:

The effect of solvent permittivity on the weak interaction between carbon nanotubes
and aromatic molecules

3rd International Conference on Optoelectronics and Spectroscopy of Nano-structured
Thin Films and Materials, Beijing (China), Capital Normal University, 15-19 October
2007.



10.

11.

B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Kollar, G. Nagy and S. Kunsagi-Maté:

Effect of dynamical motions of carbon nanotubes on the ion-transport behavior and
their solubilization processes

3rd International Conference on Optoelectronics and Spectroscopy of Nano-structured
Thin Films and Materials, Beijing (China), Capital Normal University, 15-19 October
2007.

B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Kolldr, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté:
Temperature-independent longitudinal waves obtained on carbon nanotubes with
special emphasis on the tubular ion-transport

Molecular Modelling in Chemistry and Biochemistry (MOLMOD 2007), Arcalia
(Romania) 5-8 July 2007

B. Lemli, J. Peles, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté

Molecular dynamics study of single-walled carbon nanotubes in accordance to their
solubilization

1st European Chemistry Congress, Budapest (Hungary), 27-31 August 2006.

II.c Hazai konferencia absztraktok, eloaddsok és poszterek

1.

B. Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsigi-Maté

Az olddszer permittivitdsdnak hatdsa sz€n nanocsovek oldhatdsagira

Centendriumi  Vegyészkonferencia (Centenary Chemist Conference), Sopron,
(Hungary), 29 May — 1 June 2007

B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Kolldr, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté

Szén nanocsovek karakterisztikus rezgései és a dinamikai tulajdonsdgok
homérsékletfiiggése

Centendriumi  Vegyészkonferencia (Centenary Chemist Conference), Sopron,
(Hungary), 29 May — 1 June 2007

B. Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsédgi-Maté
Szén nanocsovek €s anilin szdrmazékok molekuldris rezgéseinek szerepe a szolvatacio
folyamatdban

Centendriumi  Vegyészkonferencia (Centenary Chemist Conference), Sopron,
(Hungary), 29 May — 1 June 2007

B. Peles-Lemli, P. Acs, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsédgi-Maté:

A molekulakdrnyezet permittivitdsdnak hatdsa szén nanocsovek és aromas molekuldk
gyenge kolcsonhatdsara

Miszaki Kémiai Napok 07 (Conference of Chemical Engineering '07) Veszprém |,
(Hungary), 25-27 April 2007

B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:

Szén nanocsovekben megvaldsuld, iontranszportot meghatdrozé karakterisztikus
rezgések és ezek meglepd homérsékletfiiggése

Miszaki Kémiai Napok 07 (Conference of Chemical Engineering ’07), Veszprém ,
(Hungary), 25-27 April 2007



B. Lemli, J. Peles, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté

Szén nanocsovek adszorpcidképességének vizsgalata

II. Kérpat-medencei Kornyezettudoméanyi Konferencia (II. Conference on
Environmental Sciences of the Carpathian Basin), Pécs, (Hungary), 1-3 June 2006

B. Lemli, J. Peles, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté

Szén nanocsovek rezgési tulajdonsigai

Miszaki Kémiai Napok 06 (Conference of Chemical Engineering '06), Veszprém
(Hungary), 25-27 April 2006

II1. A PhD értekezés témakorén Kiviil késziilt egyéb referalt tudomanyos kozlemények

1.

B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, 1. Bitter, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:
Competitive Thermodynamic and Kinetic Processes During Dissociation of Some Host-
Guest Complexes of Calix[4]arene Derivatives

Journal of Inclusion Phenomena and Macrocyclic Chemistry 59(3-4) (2007) 251-256.
IF=1.153

B. Lemli, J. Peles, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:
The rate of host-guest complex formation of some calixarene derivatives towards

neutral aromatic guests
Supramolecular Chemistry 18(03) (2006) 251-256. IF=1.861

S. Kunsagi-Maté, K. Szabd, B. Lemli, 1. Bitter, G. Nagy, L. Kollar:

Host-guest interaction between water-soluble calix(6)arene hexasulfonate and p-
nitrophenol

Thermochimica Acta 425(1-2) (2005) 121-126. IF=1.230

B. Lemli, L. Kollar, G. Nagy, G. Molndr, S. Kunsagi-Maté:

The predective behavior of the phase transition temperatures of imidazolium based ionic
liquids

Lecture Series on Computer and Computational Sciences 4A (2005) 315-318. IF=0.000

S. Kunsagi-Maté, K. Szabd, B. Lemli, 1. Bitter, G. Nagy, L. Kollar:
Increased complexation ability of water-soluble calix(4)resorcinarene octacarboxylate

towards phenol by the assistance of Fe(II) ions
Journal of Physical Chemistry B 108 (2004) 15519-15522. IF=3.834

S. Kunségi-Maité, B. Lemli, G. Nagy, L. Kollar:

Conformational change of the cation-anion pair of an ionic liquid related to its low-
temperature solid state phase transitions

Journal of Physical Chemistry B 108 (2004) 9246-9250. IF=3.834



IV. A PhD értekezés témakorén kiviil késziilt nem referalt kozlemények, konferencia
absztraktok, eloadasok és poszterek

1V.a Teljes terjedelemben megjelent nem referdlt kozlemények és konferencia absztraktok

1.

S. Kunsagi-Maté, K. Szabd, B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, C. Schiir, H.P. Strunk
Fenolszarmazékok adszorpcidja GaAs(001) kristaly feliiletén

Miszaki Kémiai Napok 07, (Pannon University, Veszprém (Hungary), Editor: Endre
Nagy, ISBN 978 963 9696 15 0), 2007 pp. 266-270.

J. Peles, B. Lemli, I. Bitter, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:

Kalixarének aromds semleges molekuldkkal alkotott komplexeinek meglepd
disszocidciés dinamikdja

Miszaki Kémiai Napok ’06, (Pannon University, Veszprém (Hungary), Editor: Endre
Nagy, ISBN 963 9495 86 7), 2006 pp. 173-176.

B. Lemli, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté:

Imidaz6lium kation alapu ionfolyadékok fazisatalakuldsai

XI. Nemzetkozi Vegyészkonferencia, (Hungarian Technical Scientific Society of
Transylvania, Editor: Kornélia Majdik, ISBN 973 7840 07 0), 2005 pp. 185-188.

J. Peles, B. Lemli, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté:

Kalixarének mint molekuldris kapszuldk komplexeinek stabilitisit meghatdrozé
versengo termodinamikai €s kinetikai folyamatok

XI. Nemzetkozi Vegyészkonferencia, (Hungarian Technical Scientific Society of
Transylvania, Editor: Kornélia Majdik, ISBN 973 7840 07 0), 2005 pp. 198-201.

S. Kunsagi-Maté, B. Lemli, G. Molnér, G. Nagy, L. Kollar:
Imidazdlium kation alapud ionfolyadékok fazisatmeneti hdmérsékleteinek tervezhetdsége

Miszaki Kémiai Napok ’05, (Pannon University, Veszprém (Hungary), Editor: Endre
Nagy, ISBN 963 9495 71 9), 2005 pp. 298-301.

IV.b Nemzetkozi konferencia absztraktok, eloaddsok és poszterek

1.

S. Kunsagi-Maté, K. Szabd, B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, C. Schiir, H.P. Strunk
Adsorption of phenol derivatives on GaAs(001) surfaces

3rd International Conference on Optoelectronics and Spectroscopy of Nano-structured
Thin Films and Materials, Beijing (China), Capital Normal University, 15-19 October
2007.

B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, L. Bitter, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté:

The role of competitive thermodynamic and kinetic processes in the stabilization of
host-guest complexes of calix[4]arene derivatives

Molecular Modelling in Chemistry and Biochemistry (MOLMOD 2007), Arcalia
(Romania) 5-8 July 2007

S. Kunsagi-Maté, K. Szabd, B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, C. Schiir, H.P. Strunk:
Molecular modelling of adsorption of phenols on GaAs(001) surface

Molecular Modelling in Chemistry and Biochemistry (MOLMOD 2007), Arcalia
(Romania) 5-8 July 2007



10.

11.

12.

J. Peles, B. Lemli, I. Bitter, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Méaté

The stabilization of host-guest complexes of calixarene with neutral guests: competitive
kinetic and thermodynamic processes

Ist European Chemistry Congress, Budapest (Hungary), 27-31 August 2006.

B. Lemli, L. Kolldr, G. Nagy, S. Kunsagi-Maté
The phase transitions of imidazolium based ionic liquids
11th International Conference of Chemistry, Cluj (Romania), 11-13 November 2005.

J. Peles, B. Lemli, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté

Competitive thermodynanic and kinetic processes determining the stability of
complexes of calixarenes as molecular capsules

11th International Conference of Chemistry, Cluj (Romania), 11-13 November 2005.

B. Lemli, L. Kollar, G. Nagy, G. Molnadr, S. Kunsagi-Maté

The predective behavior of the phase transition temperatures of imidazolium based ionic
liquids

International Conference of Computational Methods in Sciences and Engineering 2005
(ICCMSE 2005), Loutraki (Greece), 21-26 October 2005.

B. Lemli, S. Kunsagi-Maté, G. Nagy, L. Kollar

Structural changes of cation-anion pair of the imidazolium-hexaflourophosphate ionic
liquid with consequences on its solid-solid and solid-liquid phase transitions

8th Symposium on Instrumental Analysis, Graz (Austria), 25-28 September 2005.

B. Lemli, J. Peles, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsdgi-Maté

Effect of the tBu substituents of calixarene host molecules on the rate of host-guest
formation with neutral aromatic guests

8th Symposium on Instrumental Analysis, Graz (Austria), 25-28 September 2005.

S. Kunsagi-Maté, K. Szabo, B. Lemli, G. Nagy, L. Kollar

Guest — induced entropy compensation effect on the stability of the calix[6]arene —
phenol host-guest complexes

8th Symposium on Instrumental Analysis, Graz (Austria), 25-28 September 2005.

B. Lemli, S. Kunsédgi-Maté, G. Nagy, L. Kollar

The rate of host-guest complex formation of some calixarene derivatives towards neural
aromatic guests

8th International Conference on Calixarenes (CALIX2005), Prague (Czeh Republic),
25-29 July 2005.

S. Kunsagi-Maté, B. Lemli, K. Szabd, G. Nagy, L. Kollar

Theoretical evaluation of the unusual entropy change during formation of calix[6]arene
— phenol host-guest complexes

8th International Conference on Calixarenes (CALIX2005), Prague (Czeh Republic),
25-29 July 2005.



13.

S. Kunsagi-Mété, B. Lemli, G. Nagy, L. Kollar

Energetics of the proton tunneling channels related to the cyclic hydrogen bonds at
lower rim of cone conformers of methyl-, thia- and oxa-calix[4]arenas

7th Symposium on Instrumental Analysis, Pécs (Hungary), 22-24 September 2003.

1V.c Hazai konferencia absztraktok, eloaddsok és poszterek

1.

S. Kunsagi-Maté, K. Szabd, B. Peles-Lemli, J. Peles-Lemli, C. Schiir, H.P. Strunk
Fenolszarmazékok adszorpcidja GaAs(001) kristaly feliiletén

Miszaki Kémiai Napok 07 (Conference of Chemical Engineering ’07), Veszprém ,
(Hungary), 25-27 April 2007

J. Peles, B. Lemli, I. Bitter, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Méaté

Szelektiv kémiai érzékelésre alkalmas kalixarén szarmazékok komplexképzddési
dinamikédja

II. Karpat-medencei Kornyezettudomanyi Konferencia (II.  Conference on
Environmental Sciences of the Carpathian Basin), Pécs (Hungary), 1-3 June 2006

J. Peles, B. Lemli, I. Bitter, L. Kollar, G. Nagy, S. Kunsagi-Méaté

Kalixarének aromds semleges molekuldkkal alkotott komplexeinek meglepd
disszociaciés dinamikdja

Miszaki Kémiai Napok 06 (Conference of Chemical Engineering '06), Veszprém
(Hungary), 25-27 April 2006

B. Lemli

Kornyezeti szempontbdl kiemelkedd jelentdségli ionfolyadékok szerkezetvaltozasainak
vizsgalata

X. Orszédgos FelsOoktatasi Kornyezettudomanyi Didkkonferencia (X. National Higher
Educational Environmental Science Student’s Conference), Eger (Hungary), 10-12
April 2006.

S. Kunsagi-Maté, B. Lemli, G. Molnar, G. Nagy, L. Kollar

Imidazdlium kation alapud ionfolyadékok fazisatmeneti hdmérsékleteinek tervezhetdsége
Miszaki Kémiai Napok ’05 (Conference of Chemical Engineering '05), Veszprém
(Hungary), 26-28 April 2005.

B. Lemli

Ionfolyadékok szerkezetvaltozasainak vizsgélata

XXVIIL. Orszagos Tudoményos Diakkori Konferencia (XXVII. National Scientific
Students’ Associations Conference), Budapest (Hungary), 21-23 March 2005.

B. Lemli

Ionfolyadékok szerkezetvaltozdsainak vizsgalata

Tudomanyos Didkkoéri Konferencia, regiondlis fordulé (Scientific Students’
Associations Conference, regional round), Pécs (Hungary), 26 November 2004.

S. Kunségi-Maité, B. Lemli, G. Nagy, L. Kollar

Egy ionfolyadék meglep6 szilard-szilard fazisatmenetének vizsgélata
Vegyészkonferencia 2004. (Chemist Conference 2004), Balatonfoldvéar (Hungary), 30
June — 2 July 2004.
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