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Bevezetés

A kozos vezetésii Anyag- és Oldatszerkezeti Kutatécsoport 2010-
ben jott létre. A Szegedi Tudomdnyegyetem Kémiai Intézetének
(a csoport alapitdsakor még Tanszékcsoport) sajatsagos kutatd-
csoportja annyiban, hogy vezetGi és szenior tagjai az Intézet hd-
rom tanszékén dolgoznak. Pélinké Istvdn és Sipos Pdl egyetemi
tandrok a Szerves Kémiai, illetve Szervetlen és Analitikai Kémiai
Tanszéken, Peintler Gabor és Berkesi Ott6 egyetemi docensek a
Fizikai Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszéken. Ennek megfele-
16en a csoport témdi szertedgazdak, és multidiszciplindrisak, fel-
olelik a szintetikus és fizikai szerves kémidt, bizonyos anyagtu-
domanyi teriileteket és a klasszikus szervetlen kémia preparativ-
és oldatkémiai aspektusait is, mindezt (reményeink szerint) ki-
egészitve fizikai kémiai ldtdsmdéddal.

A heterogén katalitikus kutatdsi témdk Pélinké Istvdn révén
keriiltek a csoport portfélidjdba, és ma is § az ilyen irdnyu pro-
jektek 6 felelGse. A nevezett szenior kutatd pélydjét gytirds szer-
ves vegyiiletek fémkatalizdlt reakcidinak vizsgdlatdval kezdte,
amelynek sordn sok eredményt hozé munkakapcsolatba kertilt
Molndr Arpdd professzorral. Az egyiittes munka azutdn kiterjedt
egyéb, ugyancsak katalitikus teriiletekre, de itt heteropolisavak,
illetve mezopdrusos anyagok voltak a katalizdtorok. Mindez pdr-
huzamosan, illetve esetenként dsszefonddva haladt a néhai Kiri-
csi Imre professzor és Pélinkd Istvdn egyiittmiikodésével, akik zeo-
litok, illetve réteges szerkezet(i anyagok, kationos rétegszilikdtok,
anioncseréld sajdtsdgu réteges kettds hidroxidok szintézisével,
modositdsdval, szerkezeti jellemzésével és katalitikus hasznositd-
sdval kezdtek foglalkozni 1993-t6l, egészen Kiricsi professzor féj-
dalmasan korai haldldig, amikor is ezek a témdk héttérbe szo-
rultak. Uj erre a Sipos—Palinké-kutatéecsoport megalakuldsakor
kaptak. A csoport az anyagi és szellemi erdforrdsok egyesitésének
igényével a két vezetd kutato tuddsdnak, kutatdi tapasztalatdnak
és megkozelitésmddjdnak szinergikus hatdsdt remélve jott létre
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egy ipari pélydzat apropdjdn, amelyben, tébbek kozétt, a kiilon-
féle szerkezetii réteges kett§s hidroxidoknak a Bayer-féle tim-
fold-elgdllitdsi technoldgidban betoltstt szerepét kiséreltitk meg
feltdrni. A projekt egyik részeként a réteges kettds hidroxidok tu-
lajdonsdgainak kutatdsa indult djra, a mdsik irdny lényegében az
erdsen lugos oldatokban fenndllé egyensilyok, ehhez kapcsol6-
déan (t6bbek kozott) a réteges kettds hidroxidok képzdésének
oldatkémiai és oldatszerkezeti vonatkozdsait 6leli fel. Utébbi te-
rilletért a csoporton beliil Sipos Pdl felel. A kutatécsoport indu-
ldsa Gta a csoportban mivelt kutatdsi teriiletek igen sokfelé dgaz-
tak. Az elért eredményekrd]l mutatunk be rovid dttekintést a to-
vébbiakban.

A réteges kettds hidroxidok eléallitdsa
és katalitikus alkalmazasai

A réteges ketts hidroxidok (az anyagcsaldd neve angolul layered
double hydroxide, réviditve LDH; a tovédbbiakban ezt a roviditést
haszndljuk) alapvegyiilete a brucit, ami réteges szerkezeti mag-
nézium-hidroxid. Itt a rétegeknek nincs toltésiik, de ha a magné-
ziumiont (amely kétértékd), s6t, dltaldinosabban a kétértékd ka-
tiont részlegesen hdrom-, illetve esetenként négyértékiire cserél-
jiik, akkor a rétegek pozitivan toltsttek lesznek. A pozitiv toltést
rétegkozi anionok kompenzdljak, amelyek alapesetben teljesen
vagy részlegesen hidratélt egyszer( szervetlen anionok (1/a 4b-
ra). Meg kell emliteni, hogy a rétegkozi térben vannak még viz-
molekuldk, egyrészt az anionok hidrdtburkaként. Azonban nem-
csak ott taldlhaték, hanem a rétegkozi térben is, a rétegekkel vél-
toz6 er@sségii kolcsonhatdsban, s6t az LDH kiilsg feliiletén is fi-
ziszorpcidval kototten. A vizmolekuldk az LDH integrdns részei,
és ha hdkezeléssel eltdvolitjuk Gket, akkor a réteges szerkezet osz-
szeomlik. Ha azonban a kezelés h6mérséklete nem haladja meg
a 600 °C korili h6mérsékletet (a pontos érték fiigg a konkrét
LDH-t6l), akkor az anyag rehidratdlhatd, és a réteges szerkezet
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1. abra. Kétféle réteges kettds hidroxidszerkezet, (a) Mg(I)AI(III)-
LDH (hidrotalcit) - mind az Mg(ll), mind az Al(lll) koordinaciés
szama 6; (b) Ca(l)AI(II)-LDH (hidrokalumit) - az Al(lll) koordina-
cios szama 6, a Ca(ll)-é 7.

visszaalakul. Sokféle LDH létezik, a legtobb t5bbé-kevésbé tiszta
formdban a természetben is megtaldlhatd, 4m felhaszndldsra dl-
taldban mesterségesen 4llitjdk el, hiszen ekkor tisztasdguk, kris-
tdlyossdgi fokuk, az anionok mindsége stb. sokkal jobban kézben
tarthatd sajdtsdgok, mint az az dsvdnyok esetén lehetséges.

A leggyakrabban készitett és alkalmazott a Mg(I)AI(III)-LDH,
amelynek trividlis neve hidrotalcit. Sok, a hidrotalcithoz hasonlé
szerkezetd LDH van, ezért a hidrotalcitot dltaldnosan is haszndl-
jdk az ilyen LDH-k csalddneveként. Az egyik alcsoportot a Ca(Il)-
tartalmui LDH-k, a hidrokalumitok alkotjék, amelyek alapvegyii-
lete a portlandit [egyfajta réteges szerkezetii Ca(OH),]. A hidro-
kalumitokban a Ca(II)iont részlegesen Al(IIT) vagy Fe(III) helyet-
tesiti. A hdromértékd fémionokat hidroxidionok veszik koriil ok-
taéderes elrendezésben; a Ca(II) koril, az ion nagy mérete miatt,
a koordindcids szdm hetes. A rétegek itt is pozitiv toltéstiek, tehdt
a rétegek kozott megtaldlhatok a toltéskompenzdlé anionok, és
persze a vizmolekuldk itt is integrdns részét képezik az LDH
szerkezetének (1/b dbra).

Mi f6ként ezekkel a Ca(II)-tartalmui LDH-kal foglalkoztunk,
de eldllitottunk és jellemeztiink mdsféle LDH-kat is. Tébbek ko-
zott Mn(IT)Cr(I11)-, Ni(ID)AI(ITT)-, Zn(I)AI(IIT)-, Mg(IN)AI(III)-,
Mn(IT)AI(IIT)-, Cu(II)Fe(III)-, Mg(IT)Fe(II)-LDH-kat, Ca(I)Sn(IV)-
LDH-t, ahol a hdromértéki fémion helyett négyértékiit tudtunk
a szerkezetbe épiteni - ilyen az eddig nem ismert Ba(II)Fe(III)-
LDH-t [, 2]. S8t hdromkomponens(i anyagokat is szintetizdltunk,
amelyeket nevezhetiink réteges szerkezetd hdrmas hidroxidnak
(layered triple hydroxide), LTH-nak. Ez utébbiak egy részében
kétféle kétértékii és egyféle hdromértékd ion taldlhatd [Ni(II)-
Mg (IT)AI(IIT)-, Ni(I[)Ca(IT)AI(IIT)-, Ni(IT)Ca(IT)Fe(II1)-, Mn(II)-
Mg(IDAI(III)-, Mn(IT)Ca(IT)AL(IIT)-LTH], de készitettiink olyat is,
amelyben egyféle kétértéki és kétféle hdromértékid ion [Ca(Il)-
Fe(IIT)AI(III)-LTH] volt a rétegek kationos komponense. A réte-
ges anyagok nagyobbik részét a megszokott oldatkémiai méd-
szerekkel dllitottuk eld, de haszndltunk mechanokémiai techni-
kékat, a kétlépeses Grlést (szdraz, majd nedves 8rlés) [3-5] és az
ultrahangos besugdrzdssal segitett Grlést is [6-8]. A Ca(II)Sn(IV)-
LDH-t példdul csak a kétlépcs@s Grléssel vagy a nedves kompo-
nensek osszedorzsolésével lehetett elgéllitani [3] (2. dbra).

A kapott anyagok jellemzésére sokféle miszeres mddszert al-
kalmaztunk, amelyek koziil jonéhdny mindenfajta LDH és LTH
jellemzésére felhaszndlhaté (pl. normél és kisszog( porrontgen-
diffrakcié - a réteges szerkezet meglétének bizonyitdsdra, a kris-
tdlyossdg fokdnak és a rétegtdvolsdg meghatdrozdsdra; infravo-
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ros spektroszkdpia — a feliileti OH-csoportok jellemzésére, a ré-
tegkozi anionok szerkezetvizsgélatdra; termogravimetrids mdd-
szerek — a hkezelés, illetve rehidratdcié hatdsdra bekovetkezd val-
tozdsok kovetésére; pdsztdzd elektronmikroszképia — a jellegzetes
hatszoges morfoldgia azonositdsdra, illetve energiadiszperziv ront-
genanalizissel csatolva elemtérképek készitésére; transzmisszids
elektronmikroszkdpia — a réteges szerkezet meglétének kozvet-
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2. abra. Ca(ll)Sn(IV)-LDH eléallitasa mechanokémiai médszerekkel

len bizonyitdsdra; dielektromos relaxdcids spektroszképia — a re-
hidratéltsdgi fok kovetésére [9, 10]). Mdsok elem(ion)specifiku-
sak, igymint az *’Fe Mssbauer, a réntgenabszorpcids és a ront-
genfotoelektron-, illetve elektron paramégneses rezonancia spekt-
roszképidk. Egy-egy szerkezet, illetve jelenség kozel teljes kord
jellemzésére dltaldban tobbféle mdédszer egyiittes alkalmazdsdra
volt sziikség (3. dbra). Szerencsére a technikdk tobbsége rendel-
kezésre dllt a Kémiai Intézetben, illetve amelyek nem, ott egyiitt-
miikodések, gépidg-pdlydzatok formdjéban biztositani tudtuk a
hozzéférést.
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3. abra. CaFe-LDH rehidratalédasi folyamatainak kovetése

tobbféle modszer (dielektromos relaxacios és infravoros

spektroszkopia) egyiittes alkalmazasaval

Az LDH-k téltéskompenzdld anionjait tobb-kevesebb nehéz-
séggel cserélni lehet, igy olyan kompozitanyagok hozhatdk létre,
amelyek alkalmasak akdr gyégyhatdsu szerves [11] vagy szervet-
len ionok kontrolldlt kibocsdjtdsdra [12]; a rétegkozi térben ké-
miai reakcidk végrehajtdsdra, példdul fotoinicidlt topotaktikus
ciklizdcidra [13]; bifunkcids katalizisre, példdul az LDH bédzikus
és a beépitett fémion-aminosav anionos komplexek redoxisajét-
sdgainak Osszekapcsoldsa révén [14-17] (4. dbra).

Eddigi munkdink sordn a katalizdtorkénti felhasznéldsi lehe-
tdségek kutatdsa domindlt [18]. Az el§bb emlitett bifunkcids ka-
talizisen til az LDH-prepardtumaink kozott taldltunk kivdléan
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In situ képzédott

4. abra. Mn(ll)-ciszteinat-CaAl-LDH komplex szerkezete,
a szerkezetvizsgalo modszerek és a katalizalt oxidacios reakciok

miikodd fotokatalizdtorokat [19, 20]; killonféle kapcsoldsi reakei-
6kban (acetilénszdrmazékok homokapcsoldsa, illetve azidokkal
torténd ,,click’ reakcidja [21], anilinszdrmazékok homokapcsold-
sa [22]) aktivat és szelektivet; aldol dimerizdciéban elfogadhaté
sztereoszelektivitdsi organokatalizdtor-LDH kompozitot [23]; két
oxiddlhat$ funkcids csoporttal rendelkezd molekula szelektiv
epoxiddcidban j6l mikodGket, ahol a réteges szerkezet megtar-
tdsdnak volt kdszonhet§ a szelektivitds [24]; kalcindlt formdban
aktivakat a glicerin dehidratdldsi reakciGiban [25]; a hidrokinon—
kinon oxiddcids reakciét nagy hatékonysdggal elGsegitst, amely-
ben a NAD koenzimet épitettiik be anionos formdban a CaAl-
LDH rétegei kozé [26].

Az elébbiek elolvasdsa utdn remélhetéleg érzékelhetd, hogy a
réteges kettds hidroxidok — nagy véltozatossdguk, viszonylag
konnyd szintézisik és mddosithatésdguk miatt — sokféle fel-
haszndldsi lehetdséggel rendelkeznek, amelyek koziil elég sokat
érintettiink, de alaposabban eddig csak a katalizdtorkénti fel-
haszndldsi lehet§ségeiket jartuk koriil. A tobbi teriilet is megér-
demli az elmélyiilt munkdt, amely még sok érdekes eredményt
hozhat a jévében.

Egyensilyok hiperalkalikus vizes oldatokban

A hidrometallurgiai ipar egyik legrégebbi eljdrdsdban, a Bayer-
téle timfoldgydrtdsban ipari méretekben alkalmaznak erdsen ld-
gos (hiperalkalikus) koncentrdlt vizes oldatokat. Az eljrds lénye-
gében az Al(OH); dtkristdlyositdsa, amely sordn a bauxitbdl az
aluminiumtartalmu osszetevéket forré tomény NaOH-dal kiold-
jak, majd a vizben oldhatatlan komponensek (vorésiszap) elvé-
lasztdsa utdn a timféldet a kioldds sordn nyert dgynevezett alu-
minatligbdl kristdlyositjdk. Az ipari zsargon azt tartja, hogy a
timfoldgyartds lényegében nem mds, mint az AI(OH)3 ipari mé-
retekben torténd dtkristdlyositdsa a legvéltozatosabb szerves szeny-
nyezdk jelenlétében. A szerves szennyez8k jelentds hdnyada al-
kohol(dt) és/vagy karboxildtcsoportot tartalmaz, és képes nagy
stabilitdst komplexeket képezni az oldatban levd f6komponens-
sel (alumindt), illetve az ott jelen 1év8 egyéb fémionokkal (pl. a
kalciumionnal, amit kiilénbozg technoldgiai részlépésekben ada-
lékanyagként alkalmaznak). Ha az alumindt, a kalcium és bizo-
nyos O-donor ligandumok egy id6ben vannak jelen egy erdsen
lugos oldatban, akkor ugynevezett heteropolinukledris (Ca, L, Al
osszetételtl) komplexek képzddésére is lehet§ség nyilik. Ez nyil-
van hatdssal van a technoldgiai folyamatra, mind ,kivdnatos”,
mind ,,nemkivdnatos” irdnyba képes elvinni a reakcidkat. Ha-
sonl¢ heteropolinukledris komplexek képz8dését megfigyelték
mds rendszerekben is, példdul betonalapt radioaktiv hulladékta-
rolékban (Ca,L,(An/Ln), tipus, ahol An és Ln aktinoida, ill. lan-
tanoida) vagy a festékiparban is (Ca,L,,Fe(III), tipus).
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Munkdnk sordn (a kordbban AI(III)- [27,28], Fe(I1I)- [29], TI(1)-
[30] és Ga(IlI)-tartalmd [31,32] rendszerekkel végzett méréseink
folytatdsaként) elGszor megvizsgdltuk tobb fémion erdsen ligos
kozegben mutatott hidrolitikus viselkedését. El§szor Ca?*-nal te-
litett NaOH-oldatok 6sszes Ca**-tartalmdnak meghatdrozdsa se-
gitségével bizonyitottuk, hogy a vizsgdlt rendszerek a nyilvdnva-
16 Ca** () és CaOH"(, komplexek mellett a kordbbi, jelentds szd-
mu munkdban figyelmen kiviil hagyott Ca(OH),’(,q) komplex fi-
gyelembevételével irhatdk le a kisérleti pontossdgon beliil [33, 34].
Az oldott Ca(OH),(,q) képzédésének kovetkezménye az, hogy a
lugkoncentracié novelésével nem lehet a [Ca**]; koncentrdci6t
tetszGlegesen csokkenteni. Ez az érték aszimptotikusan tart egy
minimdlis koncentrdcichoz (pl. [Ca** ] in =3 -10* M, T =25 °C).

Erdsen ldgos Sn(II)-tartalmu oldatokban EXAFS mérések alap-
jén a torzult trigondlis piramisos geometridjt [Sn(OH)3]™ a do-
mindns részecske, amely leginkdbb taldn egy hdromldbd zongo-
raszékhez hasonlithaté (5. dbra). A komplexben az Sn-O tdvol-
sdg 2,078 A, a hozzd tartozé Debye-Waller-faktor értéke pedig

2,080 A

\
\
\

5. abra. A hiperalkalikus vizes oldatokban képz6dé
[Sn(OH);]- komplex sematikus rajza

0,0038 A2 Mds részecske létezésének feltételezése nem sziikséges
a rendszer jellemzéséhez. A domindns on(II)komplex osszetéte-
1ét H,/Pt-elektréddal végzett pH-potenciometrids mérésekkel ha-
tdroztuk meg. Ezek alapjdn a képzGdd§ komplexben az Sn : OH
ardny 1: 3. A hidroxokomplex szerkezetének meghatdrozdsa Ra-
man-spektroszképidval tortént, amelyet kvantumkémiai szdmi-
tdsokkal egészitettiink ki. A mért és szdmitott Raman-csticsok
az [Sn(OH);]” komplex esetében tokéletesen megegyeztek. A mért
Raman-spektrumok a ngvekvd én(II)koncentriciéval kovették a
Lambert-Beer-torvényt, amely szintén azt erdsitette meg, hogy
egyetlen komplex van jelen kimutathaté mennyiségben ilyen erd-
sen lugos koriilmények kozott [35].

Az 6n(IT)-tartalmu oldatokban - ellentétben az én(IV)-tartal-
muakkal — nem lehetséges kapilldris Mossbauer-spektroszképids
méréseket végezni sem savas, sem ligos kozegben, mivel a spekt-
rum 190 K kornyékén, jéval az oldatok fagydspontja alatt elt{inik.
Mindez az én(II)-tartalmu részecskék Lamb-Maossbauer-fakto-
rdnak meredek hdmérsékletfiiggésére vezethets vissza [36].

A 0,2 M Slom(IT)-t és 4-16 M ndtrium-hidroxidot tartalmazé
oldatokban a torzult trigondlis piramisos geometridji [Pb(OH)3]"
a domindns részecske, amelyben a Pb-O tdvolsdg 2,216 A, a hoz-
74 tartoz6 Debye—Waller-faktor értéke pedig 0,0330 A2. A hidro-
xokomplex szerkezetének meghatdrozdsa Raman-spektroszkdpi-
dval tortént, amelyet kvantumkémiai szdmitdsokkal egészitet-
tiink ki. A mért és szdmitott Raman-cstcsok az én(II)-hoz ha-
sonldan, egyediil a [Pb(OH);]" komplex esetében mutattak jé
egyezést. A mért Raman-spektrumok a novekvd 6lom(II)-kon-
centréciéval kovették a Lambert-Beer torvényt, amely szintén azt
erdsitette meg, hogy egyetlen komplex van jelen kimutathaté
mennyiségben ilyen erdsen ltigos koriilmények kozott [37].
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A kiilénboz O-donoratomokat tartalmazd, elsGsorban cukor-
tipusu ligandumok protolitikus és Ca-komplexképz§dési egyen-
stlyait mind ergsen ligos, mind kozel semleges kémhatdsu olda-
tokban megvizsgéltuk, elsGsorban elektrokémiai (H,/Pt-elektréd-
potenciometria) és NMR-spektrometrids mddszerrel, kiegészitve
ESI-MS, EXAFS, fagydspontcsokkenés- és konduktometrids mé-
résekkel. Megéllapitottuk, hogy semleges kozegben a toltés nél-
kiili, cukortipust ligandumok csak 1:1 6sszetételd komplexeket
[38], a karboxildtcsoportot is tartalmazé ligandumok mind 1:1,
mind 1:2 dsszetételd Ca-komplexeket képezhetnek [38-41]. Mé-
réseink alapjdn javaslatot tettiink a képz6dd komplexek szerke-
zetére is.

Erdsen ligos kozegben lehet§ség nyilik az alkoholos OH-cso-
portok deprotondléddsdra, igy, ha azok megfelel§ pozicidban he-
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6. abra. A kalciumionok eloszlasa a kiilonb6zé komplexek kdzott
D-glukonat jelenlétében, erésen ligos oldatokban (t = 25 °C,
[Ca2*]t = 0,06 M; [Gluc-] = 0,19 M)

lyezkednek el, a karboxildtcsoport részvételével igen stabilis ke-
latkomplexek képzddnek. A képz§dd komplexek a D-glukondt,
L-heptagliikondt és az L-gulondt esetében tobbmagvuak és tul-
nyomé tobbségiikben toltéssemlegesek [42-44] (6. dbra). A
tobbmagvi Ca-komplexek képzddésének elbfeltétele az, hogy a
fémionok a ligandumot két ellentétes oldalrdl egyszerre tudjdk
»megtdmadni”, és a ligatndumon erdsen megkstédni. Méréseink
szerint ez az el§feltétel a radioaktiv hulladéklerakékban eléfor-
dul6 a-D-izoszacharindt esetében nem teljesiil, ezért a kalcium
ezzel a ligandummal csak egymagvi komplexet tud képezni [45].
Ennek a megfigyelésnek a radioaktiv hulladéklerakdék termodi-
namikai lefrdsdban van jelentGsége, mivel ramutat arra, hogy az
O -D-izoszacharindt sem termodinamikai, sem szerkezeti szem-
pontbdl nem modellezhetd a sokkal kénnyebben hozzaférhetd és
szerkezetileg t6bb szempontbdl is rokonsdgot mutaté D-gluko-
ndttal.

Kutatdsainkat kiterjesztettiik a cukortipusu ligandumokat mo-
dellez§, kisebb molekulatomeg(i O-donoratomokat tartalmazé hid-
roxi-kaboxildtokra, igy pl. a tartardt- (Tar> ) és a citrét- (Cit*) io-
nokra. A Tar?- és a Cit*-ionok esetében konduktometrids titrd-
ldsokkal, fagydspontcsokkenés-mérésekkel és NMR-spektroszké-
pids vizsgdlatokkal bizonyitottuk, hogy er@sen ltigos kozegben a
vizsgdlt ligandumok dj, a semleges kizegben képz§d§ részecské-
t8l eltérd komplexeket képeznek a Ca**-ionokkal. A Ca** és két
kis molekulatomeg( hidroxi-karboxildt (Tar*~ és Cit*") esetén,
erdsen ligos kozegben, hidroxidion-fogyasztdssal jéré folyama-
tok jdtszédnak le.

H,/Pt-potenciometrids titrdldsokkal kimutattuk, hogy Ca** és
Tar?* kozott lugos kozegben két dj, eddig le nem irt komplex (Ca-
TarH_y g és CaTarH_, %)) képzddik, melyeknek stabilitdsi 4l-
landéit is meghatdroztuk (Ig3,,_, = 11,16 £ 0,04 és IgP3,,, =
-25,34 + 0,03 [45]). A fenti dllandék meghatdrozdsdhoz sziikség
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7. dbra. Az erésen lugos oldatokban képz6dd, két alkoholat-
csoportot tartalmazé kalcium-tartarat komplex szerkezete

volt a rosszul 0ldédé CaTar ) oldhatdsdgi szorzatdnak, a TarH_;™,q)-
ion és a NaTar(,q-ionpdr képzédési dllanddjénak, valamint a
semleges kozegben képzdd6 CaTar’(,q)- és Ca(Tar),” ,q-komp-
lexek képz§dési dllanddinak ismeretére. Figgetlen mérésekkel
ezeket az adatokat is meghatdroztuk. A képz6ds komplexek szer-
kezetére kvantumkémiai szdmitdsok alapjdn javaslatot tettiink.
Fagydspontcsokkenés és Na-ISE potenciometrids mérések alap-
jan bebizonyitottuk, hogy jelentds mértéki az ionpdrképz§dés a
Na*- és Cit*-ionok kozott. 'H NMR-mérésekkel igazoltuk, hogy a
Na-ionpdrok képzddése nagy ionerdsségeknél képes teljesen visz-
szaszorftani a Ca-komplexek képzddését ltigos kozegben [46].

Megdllapitottuk, hogy NaOH/NaAl(OH),/Ca(OH), elegyekben
adott h6mérsékleten és NaOH-koncentrdcié mellett létezik egy
olyan maximdlis NaAl(OH),-koncentrédcié ([NaAl(OH),].e)>
amely alatt az oldatbdl nem vilik ki aluminiumtartalmu szildrd
komponens és az egyenstilyi szildrd fdzis Ca(OH),). XRD mdd-
szerrel meghatdroztuk kiilonb6z8 6sszetételdd NaOH/NaAl(OH),/
Ca(OH), elegyekbdl kivdl6 szildrd fézisok dsszetételét, és ezzel ki-
mutattuk, hogy egy jél meghatdrozott oldatdsszetételig nem ta-
pasztalhat6 aluminiumtartalmu szildrd komponens (pl. réteges
kettds hidroxid vagy trikalcium-alumindt) kivéldsa az oldatbdl. A
megfelel§ [NaAl(OH),],,,, ismeretében meghatdroztuk a szildrd
tézist alkoté hidrokalumit-hidroxid, a Ca,Al(OH), - OH réteges
kettds hidroxid oldhatdsdgi szorzatdt, és megbecsiiltiik a
[CaAl(OH),]* ionpdrképzddési dllanddjanak fels§ korldtjat. Utobbi
alapjdn kideriilt, hogy a [CaAl(OH),|*-ionpdrt nem sziikséges fi-
gyelembe venni a NaOH/NaAl(OH),/Ca(OH), elegyek egyenstlyi
leirdsdhoz [47].

A fenti kutatdsokban egytittm(ikod§ partnereink voltak hazai
(SZTE Alkalmazott és Kornyezeti Kémiai Tanszék, MTA-SZTE
Reakcidkinetikai és Feliiletkémiai Kutatécsoport, MTA-SZTE
»Lendiilet” Pérusos Nanokompozitok Kutatécsoport, SZTE Fizi-
kai Kémiai és Anyagtudomdnyi Tanszék, MTA-SZTE Szupra-
molekuldris és Nanoszerkezetdi Anyagok Kutatécsoport, SZTE
Gydgyszerkémiai Intézet, MTA-SZTE Sztereokémiai Kutaticso-
port, ELTE Kémiai Intézet, MTA Természettudomdnyi Kutatd-
centrum) és kiilfoldi kutatéhelyek (Max-IV Laboratory, Lund
University, Svédorszdg; University of Brasilia és University of Go-
ids, Brazilia) munkatdrsai. Az eddig elért eredményekbdl Sranké
Ddvid, Pallagi Attila, Bugris Valéria, Adok-Sipiczki Ménika, Csen-
des Zita, Mészdros Szilvia, Bajndczi Fva Gabriella, Ferencz Zsolt,
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