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Final Report Project Number: 00-3210-004U

Molecular Modeling and Simulation of the Formation and
Decomposition of Methane Hydrates

�����������	
���	
��������������
��������	
�������	
�������

��������	�
�������
�����������������
���������
������	����
�������
��������������������������	
��������
��������������������	��
��������
�����
��������
���������
����
�������
�����
���
����
��	��
������	�� ������	����
����������!����	���������������
�������������������	���
��"������
�
��
������ �
�����
�� �����
����� ��	��
�� ���
���#� $�� ��	��� 
�� 
��%��� 
���� ����	� 
���� ����������������
�������	�
��	�����
��
��������	����
���������
����������������
���������
����	����%��
��������
�����
&��
��������������
���������
�������'��
����������
���	�
������
�������
�����	���������	��
���
����
������
���������
�������	��������	��"�	����	��
������	�� �� 
���	�
������
�����������
�����
�����
�
��
�������
�������	��������	��"�	����	��
���������	�
�������������
����
�����
���������
�	��	����
������������
�����������������	�����������������
������
�
���
���������
�
������
����
���
������	�
��

�����	�������������
���������
�������	��������	��"�	����	��
��������������
���������
�������
���
���	�
����
�����
�
�������
�
�������	�������������
����������	�
������
�����������������������	����


�����
��
�����
�����������	�����	���(�����&��

�����
��������	(&����	��
����	�����
������$���		�
����
���	�������	���������
������
��	���
��
�������!��
������������
�������
���������������
����������
	��"�	�� ������
��
���� ��� ��� ��
����
�������� 
�� �"����
���
�������� �����
�����������
�
�
��
� 
��
����	�������������	��"�	�����
����
���������

Introduction

�������������������
������	��
���	
��	����	��	���
�������� ��� ���� �������  ����!� "	��������� ��� 
�����#
$��#����	����%� ���������$� �##���$���� ��� �����	


��&�	
�
�������	��
��	��
����	��
�����������������������
����� ���	� �
�	�����
� �	������ ��� ����	
� ���� �����&�	

$����$�������$�'� $���	�  ��	����� �
������ ������� �	

�	����	��	���� ����$��!%� ����$��	��  ����� ����$��	�� ���	
��
��(���	��
���������!%������
����� 	��������)#�	����
���	� ��
��(�� �	��
�� �������!%� ����������  �$$�������
&���
&�
�!%��	
����	
�	�� 
��&�	
��	�#��	������������$��!�
"�����$�	������$�����
���������	
��	��	��	����	��	�����
���	
�������	%�
�����
��������������
���	����	������	��	��
�
���������� ���� ������� ������� #����$���%� �	
� ��� ��� ��� 	��
���#����	
���������������	����������	��
�����������	�&��$�
����������*�	
��	������	��������������	��������%��������	

+����	���������	
���	
�	
�#���������%�����������$���	
��	
������	
���	�����$��	$��������
������������	��
���������
�	
� �	$��
��� ���� 
���� ��� �	
�����	
�	
� ��������$����
$����$��� �	
� #����$��� #��$������ �	
��#�		�	
� ������
�	��
�� ������� �)#��������	%� #��
�$���	%� �	
� ���������
#��#����� �

������� ���� 
���� ��� �	
�����	
�	
� ���
��	
���	��������$���������������
�����
�������������	%
���������%��	
�
�$��#������	%��	
���������	���������&����	
����������	��������������#����������������$�����������
������
��
�#�����	�� �	
� �##��$����	��������� ���	� �� 
�$�
�,�
�)#����	$���	�����$��������������	�����-�������������

�	
�$��#��)���
�	�$��������%���#����	��
��	����������
#����������#��$��#�����%��������#����������
�����
������

Technical Approach

.��� ��
������ ���� 	�	����$��������$� �	$�����	
$��#��	
�����&�	
������&�����$�	�������������	�� ����
!
&������
��#����$�����$�����������������	
�����
��������	
 ��
����!�$�	�����������$��������	������������$�� &����!�����
�	$������ ���� 
�����  �������� �� 	������� 
��� $��#�	�	�!�
���� 
��� ��
����� ����$����� 
������� ����� ����� ��
$�����#�	
�	
��$���	
�
�#�	
���	�����	�������������������

������������#�����
����� �����$�� ��� ������
�	���$����
�	������� ����%�������
��#����$�
�������*������#�����������
����&���������������
����$�	
����	�����&��$��&�����&���

�����&���������-��
!��

.��� ��
������ �$$��� 	��������� �	� ��
���	��� �	
��
#���������	
����#��������$�	
����	�����#���������� #����!
��
��	�� �	
� �	� ������ $�	��	�	�������
�	��  
��#� �$��	
��
��	�!�� ���	� ����
�� ������ 
����� ��$�� ��� ��
��
��
��$����	���	
�$����	�
��)�
��$�	������
�����
�����%
#����
�
�����$�	
����	�������##��#�����%������	����
�����
�������������$����	�	����������$$����	
���#�����$���������
/����	�������#�$������������	�$�	������	�������������
�����%
&��������	0���
���
�����	��
��
�	����� ��������������
��
#��� ������� ��� ��
���	�1��$*!� ���	� ����� ��� �����
	�	$�	��	���	���
�������$��%���$�����$������
�%��	
��&�
��� ����� ������ ���
��� �	��
�� 
�	����� ���	� $�	��	���	��
	�������
����



166      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

�&�� ��#����	�� ��$�������*�������	�� ��
������ �
#���	������������$�����$���	��	��
��������$�2������3����
���������	�� ����
�� �	� ���� �������� ��
������ �	� ������&
�����������
���	����	
�����&�
��
��
��#��$���
����������	
�������
�����
���������	���������������������	
�$��������
����&���
&�
������	����������	����
������������������
��
���45�������	�� ����%��������&�$������$����	����	
��	����
��������������	������!���/�������%������������	�������
��
�������
���������������$������	��
�%�����##���
����$������
#��������%�$�	����#�����
����
���	������
����������	�%
#����
�
� &�� #����	�� �������� ��� �����	�� �	��� ���
�����#������"	���$�%������������������
�����
�������������	
��
����$��
����$��	
����	�#���������	
1������#��������������
������&����������&����������������������	���	$�������	
���#���������	
1���
�$�������	�#�����������������#���	����
��� 
��������3�� ���� ��
�����%� �������	
� �	� 
�$��#������	
�	
�$�	��-��	������������������	���	������������#�����
��	��
���	
� ����������	�� �)������� �� 
���	������ ����$�
�##��)��������65�����������	
������	�$����	�
��)�
�%��	�
������	����� �

����	��� �����	�� �������� ����� ���

�$��#������	� ��� ��
������&���� $�	�������� �� #�������
���
��$*��	�����
������&����	
�$�$��%�&��$�����	������
$���
���������	�������0$����
���	�&���
���	����������$���

���������%� ������
�� �����	�� ��
������ ��#����	�� �
��
	���$�	���	��##�
���
��$����	�����$�%�������#����$��
$��������� ��� ���� ��������� $�	
����	�� ��� 	��� ���� &���
�	
������
��	
���$������	� ��#����	�� ��$������	
���	

���
�0�$�����)#��������	����������#���	������	��
������$��

�������	����	��	����$�	$��	���

���� $����	�� �	
�����	
�	
� ��� $��������� ��������
��	
�������	
�����$���� ������%�#��#���
�������77������
�
�������	�
���8����%��&���������
�����������	$�
�	
���
����
���������$������	������������������#������������$����
 β0��
���$����	!� ���
�� �����-��	���� ��� �� ������
$�	��
������	� ����α0��
���$����	!�������������� �
8�!
�	$��#�������	�#��	$�#���������$����������#���	��&����	
�������������$�����$�����������$�����$��	�$�'� 4!���������
$���������)$��
�������#���
������$$�#�	$�%� 6!���������0
����� �	����$���	�� $�	� ��� 	�
��$��
%� �	
�  9!� ���� 
����
����$����� ������$$�#�	$�!�
��	�������$������$�	��������	
�������β0����$��������������
�����#�������	���	$���	��:���

�	� ������ �����#���	�%� ��	�
���8����� 
�����
� �� ���#��
�)#������	� ���� ���� ��
����� ;�������3� ����� �	��
��
<	�����	�����%������*��#��$��$���������������
8��������%
������	�$�����������	���
�$���&���

����	��������#���	�'
 =!�����
���������$����������������
����
��������������%
�	
�  7!� ���� #���	����� �	��
�� ��� ���� 
���������$���� ��
��#����	��
�������#����$�������������$�$������#���	����
$�	����
��������$�	����������������$�
���<	
��������������
�����#���	�%� ���� ��
����� ��������	� $�	� ���  ��������!
�	���3�
�����	��
���#���	���������������
������
���	����	
�������$�����#�	
�	
���	
�����$�	���	��

��������������%���$�������������$����0����
�&��*��	
��
������ ���� ���	� 
���$��
� ��&��
� ���� �����	
� ��� ���

����
�������������#������������	
������
8����
���������
���������	���������#�$������	�����
����#���	�	#�����3����
&������	�������$�����#���	�������
����&������
�
�
�������
���&��������	�0������#����$�������������$����������������

��$����
������		��
0>�	�����������������	������������	

���������������	���������	������)#��$���
��$��#���	�������
������&����������%�&��������������#�������������	�#��$�

�	��� ���� �$����� ������� 
�������� �	
� ���� $�����#�	
�	

����$����� ���������� ��� ���� �������	
� �	�������$����
#���	�����

;�&����%����������������$���#����	�����	������������0

����� �	����$���	�� ��� �� $��$���� ��$���� ���� ���� ��$$������
����$����0����
�
��$��#���	����$�	
�	��
� ����
�%� ��	$�
��������$����� ����������  
������	$�� ���&��	� ������0
�����	�� �	
� �����	�0�����	�� �	�������$����� ���$��!
���&��	��#�$�����	��������	������������
�$����������#����
�-������������������������"	��

����	%�������	
�	�������������
��#�������� ����	
� ���� �
8�� ��
����� ������� ��� �	��
#�����������&����������������������$�����
��$�����	����	������
����0����� ���� ����� ���� ����0
����� �	
� ���� 
����0
����
�	����$���	��

"	� ����� �	�����
����	�&�� �	���3�
%� �������$����

�	���$�����������	�����������$0�����������$�	
����	�%����
������#����$����	
�����$������#��#���������������	���	

$����	�
��)�
�� $��������� ��
�����%� ��� 
��$����
���� ���
������$$�������	
���������$����������������������	�������$����
#���	�������
�����8��$��#���
���������������&���������
$�����#�	
�	
� ��� ���� �������� 
��$����
� ��� �#����$����
��������$���		��
0>�	��� #���	������ ��� ����� �	
�����	

��#�������� ����	
���
�������
���	
�� "	� #����$����%�&�
�	���3�
� ���� ����$�� ��� ���� ����	
��� ��� ���� ����0
����
�	����$���	�%���������$�����������#�����&�����#���	����%��	

����
�
�������$�
���$$�#�	$���	������������	
�#��#������
��� ���� ��
������8�� ����� ���
� ���� ���������	� �������� ��
�	���#�����������	������#���	������	
��������
�	����
8�
����������$���������%����&�����������	����������
���$����	�
$����	���� �	� ���� ���� ������
���	
� ��� ��
����� #����
�-������������	����%�&�����
��
����������	����#��$���	���	
���� ��
����� ��� $����	� 
��)�
�� ��-���������	� ���� ����
�	��
��$��#��������������	�

Results and Accomplishments

"	��������
�	���������$��#��#�����&�������
��&�����	

������������������	��$$��#�����
��	
������������������
#��������&��#����$����	�� ��������&!�

����������
����&�����������$�����
�	���$�����
����
����������
�	���$��	
�����$������#��#���������������	�
�	
� $����	� 
��)�
�� ��
�����%�&����� ���� �#�$����&���

��$����
��������������$$������ ���������!��	�������$����
#���	�����������#��
�$��
� #��#�������&���� ���	� ���
� ��
�	���#���� ���� ���������	�� �	
� ��#��$����	�� ��� �������	
�����#���	�� ����	
� ���� ���
�	��� �
8�� ������� ��
$�����������	
�������
���$����	�%�&��$������$����	�������

�	�������
���	
������
�����#������-�����������	������	�



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      167

��	
%���������������

����������&������������	���#�������
��� ���� �
8�� ������� ���� ���� ����� ���	
� �##��#�����
�##��)������	�� ����%������#���	��6��	
�9��	�������$�	�$��
�##���$���������������������
!���	�������������	
%�����
��������	
�����$����	����
���$����	���������$�������������
����������������
������	�����)#�����	����
����

"	���
�������	���#���������
�$������%�&��������

����
����&����������
��
�	
���������
����������������#���	���	
�����
8������������������
��������������$�����
�	���$�
���������/�$�����������
�����,���#�������������	�#��$�

�	� 
������	�	
� ���� �
�-��$�� ��� ���� �#����$��� $���
�##��)������	��	��*�
��	�����$��$������	����������0$����

$������ #���	����� �	
� �������	
� ��	
����� $�	���	��� "	
#����$����%�������������������	�
���$��
��������������$$�����
$��#������	� ��� ���� ��	
����� $�	���	��%�� ����
� ��
��#����	
����������������	����������������
�	���������

�	� ���� ��		��
0>�	��� +���	������ ������� $���
�##��)������	��	��������������	��������
���$����	��������
���
�	��� �
8�� �������&���� ��$���
� �	� �����	�	
� ���
�	�
�-��$������������#����$����##��)������	���������$�����
#���	������	
��$$��	�������	��#�������������$��
��������	�
���	�����
����������
���$����	����
�������� ��#����

���� ��
������	� $�#�������� ��� ���� �)#�	������ �	���
�$�	

����������
?��������#���������%������������	
���
�����	

$�����#�	
�	
� �
?�������� #���������� ��	
� ��� ����� ���
���
�	����	
�$�����#����$���#�$������������$����������������	�

���� ��$$���� ��� ���� �
8�� ������� �	� $��������	

�)#�����	����
���������
�	�����������#����%�
������&��$�	��
��
����� ��� �	������� �� ������� ���
�� 	������ ��� �
?�������
#�������������
��	�������
������	���������-����������
���%
	�����%������������
�	���$�#��#������� ����
������	$��
���#��#����������&��	�������#��������$���	
�#����&�������
����������	$�������!%��&��#����������#���$��������#�� ���
$��������
�����	
�����	���������&���������$����������	

����$�����!%��	
��&��������������$�0����
�#����������#��

����� ��#�������%� ���� ��	� ��� ��� �
?�������� #���������

���	�	
�����$������#���	������	
���������,��������	$�������
#��#������������	���������
������	�
��
���$������
������	
���#������-����������
���%��	
�$�	��-��	���%����������	��
�	�-�����
���	�
��

/������$�	���%��#��*���	�����������
�������(������
�	��
&��*�����	���3�������	�
�-��$���������	������0	��
����
�##��)������	����
��	�����
������	����	������������0
����
#�������	���	$���	��	
�$�����#�	
�	
���	
�����$�	���	�
���� �#�$���$� $������ ��#���&����	� ���� �
8�� ������� ��
��
�������8����� ����� �)#����
� �������� $��#������	��
�����
���������������$$���������	
�����$��	������������0

����� #�������	� ��	$���	%� #��$�	
� ��#������ �	� ���
$�	��������	�����������&�����������������������$���%�����
����%� ����&���� ���#����	
��%� �	$��
�
� ���� 
����0
����
�	����$���	���	�������$��$������	������������������	$�	�����	�
&��������
���	����	����������	
�����$�	���	�@��������%����
����0
�����#�������	���	$���	��	������
8���������&���	��

���������
� ��� �	$��
�� ���� 
����0
����� �	����$���	�
 �����#���	�6��	�������$�	�$����##���$�!�

���� ��$�	
� 
���� ��� ���� #��#����� &��� ���

������	����	������������������������������&��	���������	�
�	
�$����	�
��)�
����
����������������	��������	
� ����
�	�����������������#������	
��##���$����������)#��������	
��� 
��� ��
������ ��� ���������	�� ��#��$���	�� ��� $����	

��)�
�������������������	��������

�
� 
��!�$�	�#����
�����

��
�����	� �	��
�� 	�$������� ��� 
�$��#���� ���� �;
�

��
��������
�������	���������������
�����#��$���	���##���$�
��� ���� �������	����� ��

�
� ����
����	%� ��� ��	
0����

��-���������	� ��� �� 
��� ��
����%� �	
� �������	����
�)���$���	�����;

�
�
������������
�����
������������������

����������������;
�
�
��#��$���	�������

�
��	�����$��������

�����)� ��&��
�������)����	��	�����
��#��$��	������!%�&�
	��
����
������	����������������������������&��	��;

�
��	


��
�
� ��
���������8���� ����� #��#���� &�� 
�����#�
� �

$��#��	
�#����������##���$����������������$��	
�����.����
����� �	��
�� �	� ���� ��#��$���	�� #��$���� �������$����

�	���$���������##���$��&������
����
������	����������
�	��
�� ��������� ���� ���� ��#��$���	�� ��� �� ������ ���
�

�����	����
����� ����� ������ ���
�
�$����	�
��)�
������
���������	
�$�����������������$�����
��$��#���	��������&����
���� �� 	�
��
����� ����$�� �	� ���� ����� �	��
�� ��� 
����
��#��$���	��

Summary and Conclusions

��������$�����
�	���$�����
������

������������$�
���������������#�	���	�������
���$����	�����������
�	����
8�
���������� ��
������ ���� ���	����
���$��
%� �	� ����� ��� ���
&��	
������
���
���������������A�$$�����B����A��������$B
$��$������	� ��� ���� $������ #���	�����  �	
� $�	��-��	�
��	
�����$�	���	�!�����������	�������������������������
��������
8����������	
�������
���$����	�� ����%�����	�
��$�
��� ���� ������ ���� ��
	���$�	�� 
����0
����� �	����$���	�!�
���������%���������#�����	
������#���	���
�����#�������
��� 
������ �� ���)����� �	
� ���#��� ������� ���� A�
���B� 
��
$���������� ����� ��*��� ���� ���#��� ����� ��� ��	
����
�
���#���	������������"	��������	��%������
8���������$�	
���$�	��
���
�����3�����##��)������	� �
���������$����
��!
����������
�	��������������������
�	�����������������

�)#��$������	$��
������
����0
������	����$���	�� 	�	�
���
�����$����
��!��	�����������#������������;�	��,����&�����	
���� 
�����#��	�� �� ��	
���	������ ����
� ������� ��� 
��
�������������

<	�����	�����%������ ��
������ ��� �	
�������� �	������

�� �	������	�	0	�
��
�����
����0
����� �	����$���	�%��	

$�	��-��	���%����������������$�		�������	���3�
�&����	
���� �����&��*� ��� ���� �
8�� ������������ ��	
���	���
�����	�������������$���������#�������	���	$���	��	������
8�
������� 
���� 	��� �	������ 
����0
����� �	����$���	��� ���
�)#��$��� �	$�����	� ��� ���� 
����0
����� #�������	� ��	$���	
������� ���������� �������������$��� �)#������	� ���� ���



168      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

$��������,��;�������3�������	��
���"	����	%������$��	
������
��	$���	����������	���#�����&��	������#�$������
�$�����%
����������$�	
����	�%�����������$$�#�	$�%���������0
����
�	
� 
����0
����� �	����$���	�%� �	
� $�	��-��	���%� ���
�������	
��)#������	������#������-����������$��$������	��
������ �)#������	�� $�		��� ��� �����	�
� �������� ���#��
��##�
� ��� ��0#���������3�
�  ����� �$$�����%� ��� ��0
�	���#����
!���	
�����$�	���	������������-��	����
�	���	
�	
�	����	
�$��$������	��

"	��������%��������
���$����	����������
8��������

���
	�
� ��� 
����&���� ����� �������� ���� ��	
���	�����
���&�
�� ����� $�	� ��� ��
��
�
� �������� ���)����� 
���
$�������������������)#�	����������	
���������$����0����

���	
����	�  ����%� �������
?��������#����������$����� ������
#����$������	�	
!��"��������������������#����	
������������
����	���	��������	�#��$�
��	�����
�����#��	���������	��*�
�)#��$���������
����0
������	����$���	�%�&��$��$�	����������

���	��������)��	���	����������
8��������@��������%

 AH = + −Aideal
H Aguest guest

H ,

&���������������������	�������
��0��	
���
����������
8�
�)#������	��	
�������$�	
���������)#��$���$�	��������	���
���� 
����0
����� �	����$���	��

������$$�������$��#�����	���������#��?�$��#������	�
�����&�����������������	
�	
��##����	�������	���
����
������$���<	�����	�����%�����#��?�$��
�C7D46�������	1����
	����	�����
������#��
������$����	
�
�������������
�	�,�
���	$�������
��������	��$��	$���	
���$�	���
������	��
���������3�
�����	����	
���*��������$�����8�������*�#������
��������	��
�����
����/�	�
�����
�>�
*�	���##����
���
����&��*��	
���������&��
�
���	��$��#����������
�����&	
��� ���� /������ �	
� ������$�� +������	� �	
� :���	
���*����*��������������
�������+������	%�&���#��	���
#�������	�����	��$������	
��)#�����	����	�
�����
������
�������������	�$�#��������&���
���������������$��#�	�	�
��� �� ���
��� #��?�$�%� ������� ��	
���	���� ��� �##���
%� ����
�	�����
��)#�����	����&��*��	�
�����
������

References
�)��*��+���������������	��������	��	�������	������� �	��	��
,������*�%%����-���.��%���//0�
�1��2��,��*����	��������	�������	��	�����������34���//5��

�6��7��6������	������������	������������8����/00��
�9��(�����������������	��	��������	��	������������00����//���
�&��1��:�������
������������	 	!���������04���//0��
�2���������	���(������!������	
������	
��������������� ;����/34��
�2��(�����
����<��=��:���������	�>��>��������%���"���	#$������  5
��/? ��
�@�����2������	�1��*�����	����#������	��	��������	�������������
�0�����/0���
	@�����2������	�1��*�����	����#������	��	��������	�������������
833���/0 ��
�
@�����2�����6��*��&���	�����������	�1��*�����	�����"���	#$
���� 3 ���/03��
��@�����2������	�1��*�����	����#������	��	��������	�����������	�
4 ?/���/03��
��&��:��*��������	������(��<�� &�������� ��	�)��*�� +�����
"���������	���	�����������	���������	!�������������	��8�5
��/05��
��6��7��+���%���A>����
���
������&�����
�������(�
���>��
���
��

����
�� ,��������� +�����
����B� &��*�� 	�����
�
����
,���������

��$��
�
�
�������������
����//��
��6��7��+���%����	�2��(�����
����#������	��	��������	���������
	�����5  ���// ��
��6��7��+���%���
������#������	��	��������	����������
�����;455
��///��
��6��C�
�%���6����%����� ��	�,��,���
�%���%���&�	%���&�
���'����������� ����//8��
��6��C�
�%���
������#������	��	��������	�����������	��	#������	�
8?0���//;��
��)��,��.�!	������&�����>�����
�����	�7��7��>��������#������
��	��������	���������	(��
����������

�	�� 55���
�	7��7��>��������,������������	�&�����>�����
���#������	��
��������	���������	(�������
�	������������
����� 55���
�
2��,��&������
!��<��-��=���
��
���������	�)��1��	��7!���	��
)��������	*�������������	��	!����	�����	�+����'����� �	��	��
&���
����������)�
�����	�>��������/0;�

Publications Derived from This Project

7��7��>��������
������A,���������*��������+
�	�����
���+
���
���
��	� ��������������� &�����
���� ��� ,�	��� �$� >��
���
�
��	��
���B�#������	 ��	 ��������	���������	 (�� �����
�	� ���
�������
����� 55���

)��,��.�!	������
������A)"
���
�������,�
�����������
��>��
���
�
���>������*�"�	��+�����
��
���D�*�
������
�������
���1����
9����)���
�����1���<���������
����,���������+�����
����B
#������	��	��������	���������	(��
����������

�	�� 55���



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      169

Final Report Project Number: 00-3210-004W

A Novel Method to Improve Productivity of Fermentation Processes
�������
����

,���	
�������	
�������

�����������'��
������� 
�������'��
����� 
�� 
��
� ��������
��	� 
�� �������� 
������	��
���
����
������
�
����������������������������	�����
������	��
���������	��
���������������	�����	������
��

������
�����
������������
��	��������	��		�
������� �3�����	����������
���� �37,��
�������������
���
�����$
������"���
�	�
��
�
�����������	�����	����
�%���������
�����������	�������
�	�
�� �3�
����	����������
�����;�����������
��� �37,& ����������������
��
���
���
������
���%�����!����
���
���
������
�����
�������	�����	����������������������
����	�
������������	��
�����
������
�����
���� �"�������
��� �����
�� �����
���
����	�������	� 
���� ����
���������������� 
���������	�	�	����

���	������������
������
��
��
������
������
������
��
���
������������������
��������
����������
�����	�	�
���%�����	��
������������
�������������	����������������������
�������
����
����
����
�
�����
�����%�����	
���$
������������������������
���	���������
������	��
������������
�����������������
���
����!��
����������	�����	����	��
���
���
������
���
����
�����������
�������������

Introduction

"	��������$����
�	����%�
��$������%�&��$�� ��� ����
*	�&	��������
��$�����$�#���&��%��������*�����-��	$����
���$����$������$���	�����#�	��������������
�����������	���

��$�����	
���	����������
���������
��$�����$�#���&��
�	
��&����������������	����#��������������#���&������
�
���������������	������	���	
��������$����$���%�&��$�����
#��
�$�
� �	� �����	�����	� #��$������� ������ �	$��
�
����	��%�����	��%� ��$��$��$�
%� ��$$�	�$��$�
%��$���$��$�
%
#��#��	�$��$�
%�������$��$�
%�$����$��$�
%��	
������������
���������*��������������	
������������#����	��$����$������
�	�������
������������	�����
����������	$������
��$�����$
#���&��� $�	��������� ���� �	������ ���#�� ��� ���� ���$���	
��-��	$�%� ��� ��� ��
���� ��*���� ����� #��
�$������� ��� ���
�����	�����	�#��$���������
�����#��
�$���	����
��$������0

�����
�$����$����$�	������
	���$�	������#����
����������
���������
��$����$�	������	���������#���&��������$�����
�
�������	���?�$��������������#��?�$��������������&�'

4� �������	����������
������#���������$�	������	�����
��� 
��$���� ��� ���� 
��$�����$� #���&��� �	� �	
�������
��$����
�	������ ���� �����
� ����� �� 	�	0
��������3�����$����$����$�����������*����	3�������
����#���&���

6� ����� ���� ��#�������� ����� ��
���� ������ ��� 
��$���
$�	������	��������
��$�����$�#���&���&������������	
��
���������������������	����$����$����
�����
�����
��������$����$���#���&���

Technical Approach

�������)� ����%��������&�����!����$����	������
�����

��$�����$� #���&��� ���� ���	� ����
��� ��� ��� �	
��� ���

��
������	���� �&��*����	3����%�#���#�����$��*�	����4
 ��E4!��	
�#��������*�	���� �E!��:������E4��	
��E����
�$������
����+0���$����04%F0���#���#����� �4%F�6!%�&��$�
�������#��
�$������������#�$�����3�
������E4��"�����$�	�����

���
���
��)��$���	�#���#����� +;��!��	�����	�)�����#
���
��$�����������������%������	���$��������$�	$�	������	���
�4%F�6���	
��������$�����%�&��$�������-��	����$�������
���$������	��	������$������������E4��	
��E��"�������	���$�������
$�	$�	������	�����4%F�6�&�������	���	�
��������
�������%
��
���$��������������E4��	
��E��������
���������	���	�
�
��#���������������&���
������
������$��	$���������$����	
���)� �����
�� ����
��$�����$� #���&��%�&��$������ $����
��
	���$�	�� �	$������� �	� ��������	� ������ ��� $����$���

�����
�����������#���&���

"�����#��������������	���	���
���$��������������E4��	

�E�������	
���	�	��������3������	���
����������	������
�$���������4%F�6���	����$��$��#��	
����6%70�	��
��0�0
��		����04%F0���#���#����� 6%7�/�6!�������##���$��&��
��� �

� 6%70�	��
����		�����  6%7�/!%� &��$�� ��
$�����$������ ���������%� ��� ����$������� $�������� ����
$��#��	
�&���������*�	��#��������$����%�$�	�����
���������
������	�#���#����%� 6%7�/�%� ���	� ��� 6%7�/�6��� ����
���#���#�����#��
�$�������
����	��$$���������	��
�����
$������	
��$������	��$�������������������E4��	
��E����	$�
6%7�/�6�$�		������$�	�����
��������%����&����	��$�#���

�������
���$��������������E4��	
��E�&���
�������	���	�

�	
�#�	
�	�����������������$��������������$�����

Results and Accomplishments

:������?�$������&�����$$��#�����
��<	�����	�����
�����)#�����	������������#����
������������#��������&��
�	$����$���"	�������&��
�%������

����	����6%7�/�������
����$��
���$�������$��������
�
�	��� ��#�����#��
�$���	



170      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

������ ��� ���
��� $��#��	
�� 
�����
� ����� ���� 
��$�����$
#���&����;�&����%� ���� �������� ��
� ��� �� ����� ��#����	�

��$�����%�	�����%������
�	����$����	����������0������	
����#
��������#���&�����������������������*	�&��

�%���������#
����	������	�$�	��
���
���� �� ����0������	
� ���#��������
�����)#�����	������������#����
�
���������	
�������
�	$�
����� ���������� 
��$������ �	
� ���� ��#�$��� ���� 
��$����

����&�

������������$����
�	���������
�&��������������	�
��
E�44%�&��$���������$����	�	�������	������	�
���
�	���$����
�	
�	����
������	��	$�
�����	���#��
�$���	��8��	�7��/
6%7�/�&����

�
�����	�������$�$�������&����
��$�������
���������$����	�����$�%�$��#����� �	�������	����
��$����
�����������&����������
��.��$������	�����������	�
��	$����
��� ���#��� 
�������	� �	
� �����-��	���� ��� $�	�����
� ��

��$����090#���#����� .9�!������*�	�����������	3������
����	
����	������
�����4%F�6�������	�������	����
��$����
����������%� ���������%� 
���� ���� ���
�	$�� ����� 6%7�/
�	
��
��	����
�����$������	
�&���$�	�����
����6%7�/�6%
&��$�������������$�������	���
�����4%F�6%��	
�$����
����
�������
��	�������	�

8��	�6%7�/���� $�	$�	������	�� ������ 4��/�&��
�

�
����$�������������	�
���E�44��	
����������������$���
�	������$�$�	
����	��&�����������
��$������� ���$�������
���������$����	�����$�%��	�������	����������������������
��
����&����������
������
�
��������	�������	�������$����
�����������&�����
	���$�	������
�������	���������
��$����
.��$�������$�	�����
����
��$���0F0#���#����� .F�!��	����
�	���	$���	�������
��$�����$�#���&����.F�����	����$�	�����

��� �F�� ��� �	� ���������� ������� ��� $�	��	���� 
�&	� ���
#���&�����	�������������	
�%����$��������$�	�����
�
���$���
����F���	������	���	$���	�������
��$�����$�#���&������	$�
6%7�/�%� ������	�#���#�����#��
�$�����6%7�/%� ��� ���
����$�������	���
�����F�%��	�������	�������$���������������
����� ����� ���	� $����
� ��� ����� ��	�#���#����
$��#��	
%��	
��������������	�������	�&�������*�	���%�&��$�
$�	�����
� ���$����� ��� �F�������� ��� �� ��#�$��� ���
��$*
�	�������	��	������$����$���#���&����"	�����$�������
��$���%
�������������	�������	��������������	��������������%�&��$�
$�	�����
�.F�� ��� �F��� ����	��� #��
�$���	� �����&��
��	�����
��	��������)#�����	��%��	
��������������$��	

�	������$�$�	
����	���"	�������	��������	���#��
�$���	�&��
�������
��	�#��������&�����	�������	������
��������������
����
�
�����������	����	�������	����$��
����������	�������	
���
��$�������	$������	������������	���#��
�$�����
��$������%
����� �	��������	� �	
�$���
� ����� ���� ����� ��� �	�������	���

��$��������������� ����%�.F�����������!�&�����������0
������	
����#���������#���&����8�������#��
�����������

�����	���$��������#��������.F���	
��F��&����������������	��
���6%7�/��

�
���������	������������
�	$���<	�����	�����%
&���)������
�������	
���	
������

���� ��$�	
� ��
�	���� �����
�&���
������
�����
����������	�����6=G77������������&��
0��#�������������	%
&��$��#��
�$�������	�������������	�#��
�$����)#�����	��

&����#�������
��	
���$�	
����	����������������������
����
��	�
��	E�44�������������������&���������	�
��"	������
&��
�%��	�������	����
��$���� ������$����!�������������	

����	��� #��
�$���	�&��� �������
� �	
� ���� 
�
���� ��
����	��� #��
�$���	� �	�������	����$��
� ����� ��� ��
��
������������������ �������� �
��	� �	
�$���
� ���� ����� ��
�	�������	� ����%�.F�����������!������������0������	
����#���

��$�������

�&����������
�	�����&��������������
��������&������
�
��	 ����� 656564%�&��$�� ��� ���� ��
�	���� ���
� ���

�����#��	���������#���	��
��	
���$�	��
���$$�	�$��$�

��$�	���
���������%��	
���������	��������%�&��$������
	�&����������
�������#����$���
�	����$�#��������#��
�$�	

��$��$� �$�
� ��� ��
�� ���#���������� ��	$�� ���� #��
�$��� ��
�����	�����	��	��������&��$�����&��������	
���
�	�$��$�
�%
����#;���� ����$��������
��##�
������-��$*����8����
�
	�������������#���������	���	�����#;�������	
��������
�������	
� �������� ���� �����
��+��� ��� ���� ��
�� $���� ��
$�����$����6%7�/%�&��$���
�	���#������������)#�����	��
�	����
�0������������	����%�&���������#;�$���
����������
$�	������
������ ����������� �������)#�����	��%� ���������%
&�����	$�	$�������

Summary and Conclusion

���� ��#�������� ���� ���	� #����
� �	$����$��
��	��-��	����&��
�
�	����������#���	�� ��� $�������	�
����
�����������	
�������������	�����	����&����
���#�
�
;�&����%�&��
��$�����
�������0������	
����#����
��$������%
&��$�� ��� ���� ����� ��#����	�� #���&��� ��� 
��$���
�����������������
��$�������������
	���$�	��$�	��������	
����$��	����$�*	�&��

���8������$�	��
���	
�#����	�����	
���������	
�	
������	����	��������	
��	
������#��#������	
�������	��$��#������#����$����	��	����$��	����$�?���	�������

��$������������������
������	����#����	��
�����#��	���
�	����$��
�����#��	��&��������������
�	���$��	
�	����	

��$�	�-��������	$�������������������������	3�������#�	�����
������������0������	
����#������#��������������������
	���$�	�

����� ��� ���	
�� ��� 
����� ��� ������ 
����������� ��
�����������	
� �	�	�


�	� �����
�����



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      171

�	$������� �	� ���� ������ ��� #��
�$���	� ��� $��#��	
�� ��
�	������%� &��$�� ���� 
�����
� ����� 
��$������%� ��$�� ��
����	��%���$��$��$�
%���$$�	�$��$�
%��$���$��$�
%��	
��������
��	�����������-����������#��#������ ���!�&������������

���	�� ������ �	$��
�� ���� ���� ��� ��������$�� ��� ����
+�����#��	���	�������#������������	���#��
�$���	��	

�������������������$�����"	
����������$�	���
���	����0
����
� #��
�$����8�� ���� $�	��
���	
� #���	�����#��&���
���������	
��������$�	$��	��������#�	
����������$�����

Reference
�&�����<���������
������A<�
���
��������������	��
����
�������
��� �3E����	����������
���B�����$	���$	����$	
��$�F+7����
845�E8453���/04��

Publication Derived from This Project

-��&��-
�������	����,��>������A)"�������
���)��	���������
<�
������
��
� +
��� ��� 1���������� ���,������
�������B� ��
�������
����



172      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

Final Report Project Number: 00-3210-004Y

Synthesis of High-Performance Polymer Composites by Electron Beam Curing
������+������	�%�����>��>�	*�%��������������%���	
�+�����.���
�&�

���������	
�������	
�������
������������	
������	���	*���������	
�������

>�
��������������!�
����������"������������������	���	������
�������
��F@���������
��������
��	��
������	�������	���������������
������
������������������������
�����
����
��
�����7�
���
��
��	

�������������
����������������
����	��������������
��������E����	����"�����������
���������
��

�����������������
��������������
�����������������
���

�������
����
��
���������	����������������
����� ��	�	����
����
� 
����������
����G�� �
��	��	���(������� ���
��
�	� �� �������������� �
�	�� 
�
�����
�
�
��
���%���
������	��������������F@�����	���	�����
��������E����	���
��������������!�
���
���
�����	����������	��������
����	����
�����&1)����	����
�"�� 4����
���������������
������
��
��
>*��5� ��������'��
��������
�����
�	�����
��	�
����������
���������
�
������������
�������	�
�������	
%���
���������
�������
�����	��
����	�����������
��
�����
������
��������
����
���������
������������
�������������	��
����	�����
����	��
�������	�
������������
���
��
�������
�����
�	�����
���	��
����
��
������
���� 
��
� 
���� ����� 
�� �������	� 
������� ��	������������ ������
���� ��� 
��� ������ �������
�
�������	���� ����
��������������
��(������� �������	� ���
� %���
��� ����
�������� 
�� �����	�
�� 
��
���������������������!�
������	��	��
����
�������
������
����	��
����������	�

Introduction

�����	���%����������$�	��
��������	��������	�
�����#�	

��
�0����	
��%� ��
��&��
��� #������������)� $��#�����
�����������������������#�$���	
�������������	
����������	�
$������������	���������������#��#������������	
���$��	�$��
#��#������� ���� ������ �##��$����	�� ��� ���
��	�
� �#�)����
����������������������#�$�����#��$����
������������ ����%
����$����!�$���	
������
�%�������$�	���%�$��#�������&���
$��#����������������	
���$��	�$���#��#���������������	
#��#���
������
�����	�$���	
��<H��	
����$���	������$���	

��� ����	�� �	
� $��#������� ���� ��$����
� $�	��
������
����	���	��	���$�	���������	����
�����	�$���	
���#�$���������
��
�0�	��
�� ��
�����	� ����� ���$���	� ������ ��� �	
�$�
#�������3����	��	
�$����0��	*�	
����$���	������$���	�����
$���	
�������
������	�����������	
��������$��������������	�
�
��	��
����������������$���	
������
�%�&��$���	$��
�
��&��� $���%� ��#����
� #������� #�������	$�%� ��
�$�

�	��
��$�	���#���	%���&�������
������������������%���
�$�

��������� ��)�$� ��0#��
�$��%� �	
� ���#���� ����0�)#�	����
�����	
�����$���	������#��$����	
����$����	�������
����
$���	
����	�����������$�	��	
�������
��$����	
�%�#��	��	

�	*���������
�	
�$����	�%��	
��	��$�������	�$����	
�����
�����������&����������$�	���
��	$��� �	����$���	�����
$���	
����#�������������	��*�
��	���������#����������	
$����	�$� #�������3����	� ��� ��	��� ��������	������� �	

�#�)�� ����	������ ��	
���	���� �	
�����	
�	
� ��� ���
$����$������	�����������
��������
�����
����������#��#������
���&���������*	�&��

�������������������������	
��
�������

��
�����	0�	
�$�
� ���$���	��&���
� #����
�� ������$����
&���������	��
���	��
�
����$�	�����#��#���������������	

#��
�$��� �	
� �����*�� �
��	$��� �	� ���� 
�����#��	�� ��
	���������	������������������	�$��#��������	
��
������
�##��$����	���;�&����%��������������$*�����	
�����	
�	

$�	$��	�	
� ���� $����$��� ���$���	�� ����� �$$��� �	� ���
��
�����	�$���	
����#�������$������������	
�����$����$��
����$�����������#��
�$������
�����
���$��	�$���#��#�������
����
���������������
��&�������
�	������	
��#����3�����
#���������������$�	������������������#��#������������$�������
#��#������	����	�&�$��#�������&�����
��	$�
���$��	�$��
�	
� �������� #��#������� ������#�)�� ����	�� ��� ��
�����	
$���	
�

Technical Approach

��������$������������ �������
�	������
��	���������
�
�������&	��	��$�����4���������������	������
�&������
�0
#�������	$�� ��-��
� $�������
��#���  ;���!� 
��
��
:����#��	��� �����  9,%9,,%7,%7,,0����������#��	��0
�����	�#�������	!�&������
������$����
��.���#��������	
$�������
��#��� .��!�&���#�������
��	���8������F55�
"	������	���;�����	�����������������#����&���$�����
����
�	
������$����$�$�	
����	�� I7J��$���	������%�67J�&����!
���	
���;�&�������$*��
�/�
���45K5��-��##�
�&������
��
�
������
���$����������#���	��#�$������� ���� ���#����&���
�����	�
��	��������=��#�$���#���������������
�0������γ0
��
���������	
������*�	���$����
�������#�������
��������&���
$�	
�$��
��������������+������
�����	���$��������



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      173

Results and Accomplishments

���������	
�
���
���

������4����&������
��������������������#��������
����


���������������������$�	�������	����������
����#����	��

�	�������4%���������
�����	��������#������� $����0��	*�

��������!��	$�������&�����	$�����	
�����
�����	�������	

�$$��	��� ���� ������ I5J���� ���� ������ #������� �����
�
���#���� ����
����
� ���LK5J�$�	������	� �����$��)0469
$��#�����������
����
��	
�&�������
�������������������

��������������������
������	� �;�!�������������	�������
������%������)�$��&��
�������	��������#�������$���
�	�����

������	�
�������
��$�	������	����#����

�����	���	���������	����#�������������������������	

����*�	
� 
���	
� ���� #�������3����	� #��$����&��� 	��
��
	���$�	��� ���� ����$�� ��� �)���	��� ���#�������� �	� ���
���$���	������&������
��
��������#���������$��)0469�M��+0
4546���������	������$�������	��	��
���



��	
����������	���

����$������������#�������3����	�#��$�����������������#�
�	
��	���$�#���������#������������$�	���	���������	$���	���
�	������ ���#��������&�������	� �	� �$�������	� �	��
�� ��
�



NO�F4�*>1�����	
��	������	��������$�������6�=�×�45G��	�����

����#�������3����	�#��$����������������
�������������	

��
� �
�����	�� &���� ���� ��#����
� ������� ���
#�������3����	�#��$������

�
�
��������	
�
���
���

����
�� ������γ0��
�������� ����+04546� �	������	��

 7�0=N�!�$�	���	�	
������#��	�������� K�07��!%��	��$�

�	
�$����%����	
�
�������������4%�7%��	
�65�*��
1��	����
�������
� ����� ��#��� �$�
�;���

�
� ��� �	
��
� �����
�����

��������	����;���
�
����
�
��
����	�����	���������+04546���

���
�	�� ����� ���� �������
� $��	
��� �	� ���� �����#���	
�#�$������������#��	�����������
����4����&������$��	
�
�	����������#���	��#�$������������#��	���������������	$���	
�������������
�����	� 5����I7�*��
!�������40*��
1��	�
���������
���������#�$����&����������������
�����
�������������7��	

65�*��
1��	��"�����$������������$��#��������������$�
������
�	$�����
����������
�����������
�����+04546�����	$�����
�
�����	$�� ��� �&�� ���������$� #��	��� ��� ����	
� 967� �	

=I7N	������������##���������	����	�����������#��	�������
 λ

�
�
� O� 7K7� 	�!� ��� $�	�����
� ��� ���� $�����#�	
�	


#����	���
�����%�&��$�������������λ
�
�

�O�=67�	��
����������	$�������	������$�
���������
����������	$���	

���������
��������4%�7%��	
�65�*��
1��	� 	������&	!����&
����� �����$�
���� �	$�����������#�������� ��	$���	���� �����

�������$��
�������$�	�����	��&����������������	��������
��#���$�
�;���

�
������
����������
������������������������

$����������&	�������������	����;���
�
%���*����	�����
����

�	�$����	�$�#�������3����	�����#�)���%����
�$��#������	
����+04546��#�	���
�����	�

OCH2

O

H2 CHC SbF6
-+

IC12H25CHOHCH2O-

Tactix-123

H 2C CH

O

CH2O

CH3

CH3

COCH2

O

H2 CHC

Phenyl Glycidyl Ether (PGE) CD-1012

�
 	�	� ��� !	�	��� ����
���	��

������ ���	
��� �
���
�� �
������� ����� ���� ���� ����������� ����� 
��� ��� ������ �!�
�
� ���� �����
��� ��� �" ���!� ��� ���� ������
�������

�����
��
��� �
�	 ���	
�����
�� �� ���	
�����
� ����

 �������	�
�� ���

��
��	� �� �����	�
�
� ��
�� �
�	� � ���	�� 
����
��
�� ����
�� 
�
�����	�  ������� 
�����	�  ������
�

! "#$%�! "#"%�! &#& �#� '��
( "#(%�! "#'%�! "�#) ')#� &'#�
) !#'%�! '#*%�! $*#* ""#� *&#�

'" !#�%�! '#*%�! $!#* +(#� $$#�
'& "#&%�! '#'%�! (�#$ (*#� !!#�
"$ "#*%�! )#*%�$ ($#' ()#� !'#�

� � � � � �,��������
�	�����-�./#
� � � � � ���/��

��
��	�� 
�
�����	� ����	�
�� ������� 

� ��
	����� ��	�0	
1��� ������	�
��� �����0�
� 
�
�����	� 
���-2#
� � � � � ��������	�
�� 
�����	� ������� 

� ��
	�����3�/������ ����  ������
� ����� �


���	�� 
���-2����� 
��0
� ���		������� 	��
� 	���
�1
��� ')4� "'4� ���� "$��
�� ����	���	��/,�'�'"� ��������
��'"!� 	���	� ��� "(� ���� ")��
�4� �	
 	��
�	���#



174      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

�
�
��������	
�
��������������������������

�������	�
��	���	������������������������ !��"�����#$%$&

������������	��	
�
�$�������������	���	�������#���	
�#�$��������
�
����
��.���	�����#����	$�����9�&��J��+0
4546�������&	��	���
��6�������#�$�����������������5�I7�µ�
�	�����
�����&������)�������9F5��	
�=55�	��$��	
���&���
������.��&������ ����=55�	���������	$����)���3��� �	
�##��)��������44�µ������������#������	
�
�$�����	�����$�
��	
���������$�������
����6:����&������������	
��������
 L65�µ������������#����!�����=970	����	
���$���������?��
�����#���	���	
��	��������	���	���#�$������	
�
�$�����	
����$����	
���������$������������	�0����
�����������	���	�
�#�$�����
�$���
��	���������$�������4F5�µ�� ���������#����

#��������#!�����������#�$�����$��	
���&����������������

�����������	���	���	�����7550����G550	����
��	����������	���	�
�)���������)����������#���	�#��*����λ

�
�
�L�G55�	���	


�&�������
�������F57��	
�FG7�	�%����#�$������� 	������&	!�
�#�$������������������������	�����
������$��	
��&���������
���4F5�µ������������#����%��	��������#�$�����������	���	�
&����λ

�
�
�L�G55�	�����������#����	���8������������
	���$�	�

��������	��	���������0�����������	���	��� ��
�%������6�µ�����
F570	���������	$�����65�µ����������=970	����	
!��������
�������������#���	���	
�����$����������)��������������&��	
65� �	
� F5�µ�� ������ ���� #����%� ��

����	
� ����� �����
���	���	��� ���� �����
� ��� ��$�	
���� #��$������� ���
�)��	��������	���	�������#���	����
�������������&�
������
����
	������������
��	�����
��������� �!�����$����	���
�$��
����.��#��
�$�
���������	����$���	����;���

�
�&�����.�

�	
� �!��������.����
�$����#��
�$�
��#�	������	����$���	
��� �.�� &���� $����	0$�	����
� ��
�$���� �����
� ��

�$��#������	�����+04546�  $�����
����� $����	0��
�	�
��	
!�� ������ �	�����
������ ���� ���� #��$������� ��� ���
#�������3����	�#��$����

Summary and Conclusions

����γ0��
�����������
�����������#�����	���������+04546
�����$�	�����
�������������	������#����$�
�;���

�
%���*��

�	�����
����� �	� ����$����	�$�#�������3����	�����#�)����
������ ��
�������1�#��$��� 
���$���	� ���
���� ��� ��
��
$��#��	
��.���	�����#����	$�����#�����	���������+04546
��������&	����������$����	���
�$�������.�� �����
�������
�

����	���� ��#���$�
�;���

�
%�&��$�� ��� 
�	�����
� �#�	


�$��#������	�����+04546!����&��������������������
�$���
 
�	�����
� ��� ���� $�����
�� ��� $����	0��
�	�� ��	
� �	
�+04546!��������#�	��������������#�������3����	�#��$����
������	�&�*�	���$���	
�	
����������	�&������$����
��	

��$�
	�3�
���� �������+��#���	���� �	�����
�&���� ���
�	
�	����	
� �$��	$�� �	
���$�	���
��+������	� �	� ���

�����#��	�� ��� 	�&� �#�)�� ����	�� ���� ���
��	�

$��#�����������	
� ���� ��	������ ����� ����� #��?�$�� ���
����
�����������	�����
�������	
���������� �!�������*�	���$
��	
�	
���������#�$��
������$��	����$�$����	�����������$�
��
�
���������&����������	��������������$��	�&�#���	�������
�����	
��	
����+��#��?�$���	
� �!�������$$�����������
#��?�$��������
��������������&0�	���	
�	
���������������
�	
����������	�����
��������$����*�	���$�����$�$�����#����$
�#�)������	���	
�#������
����������������	��������������
����� �	
��������	������ #����	�����	� �	�����
� A����
*�	���$�����$����	�$�#�������3����	����#��	���
��$�
��������
�	
���$��)0469����	
��+04546����#�����	�������B�&���
���	
�����/���6554%�/���FD45%���	
�:��$�%��������	����������
#�#��� �	� ����� ������$�� ���� ����� ���	� #�������
� �	� ���
���$��
�	
�������/���6554%���/���>���	��%�/���6554�

References
�2��<��+��	�������������	������	��	�����������	���*��<��<��	����
����<�����+����
�����>�����
����=��	�����/0?����� �

��������� ���	�� ��� � 	������������ ��	
������� ������ 	��"��"�	
����	� ���"��������#��"���������$%�&�
����������%'��#(��������
	)
*�$+�,���-�����*./.+�,�0�-����

����� 
�� ������	��� ����������� ��	
�������� #	����	#�/1�� ��� � 	
��	�	�
	� ��� 234� ����$%�&�
� ��'	�� ��5� 6�7� &�8��� 3���� ��8��� ��#
�&�8��µ����#� 6.7�
&�µ����&�µ���9&�µ�����&�µ�����#��9&�µ�����	�� � 	
��"�	�



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      175

�2��=��1����

��A<�	��
����>����
�����
��9����.����B����������$
���$	����$�����/ 3���//3��
�>��:��+���	�����@��2��=���
���(��6��������,��>���
���	�2��(�
:�����	��
�)��	"������������	
��������������� ���//3��
�>��2��2��%���+��2����������1��9��*���������	�@��2��=���
���
�)��
"������������	*��������	����������������/;���//;��
�>��2��2��%���+��2����������@��2��=���
�����	�,��>���
��
�)��
"������������	*��������	���������������/5����//;��
�*��=��1��	�����*��=��:��"��1��<��&����������	�7��>�����
�)��
"������������	
������������� 5?���//;��
�+��>��=�������������	�����	�������	����������	������������
�/00�����4/3�
�2��@��>���������,��9������	�*��:���A����)���
����:����$�	���	
>�
������&�������!�
�������)��"��<������B�����$	�������	
��
����/���// ��

	2��@��>��������� AF@� ��	�)���
����:����$�	���	�>�
�����
&�������!�
����B�����$	"����������	 	)������	��	�������	���$
(	�����0���///��

Publications Derived from This Project

<��*����
���� ��	� $��-�� $������� A>����6���
���� ���>�
�����
&�������!�
�������&������1����	���)
������	����
�"�� 4�F���

>*��5� � ��� &��
����
��
���B������������	 ��	 
�)��	-../0

�)��	#��������:��%� �� 5?3�� 55���

<��*����
�����$��-��$���������	�2��+��	���A7������
������������
<������	�&�����<�	���������������������
���$����
�
�
�������
��
,��������� ��� )��"�� <������ >�
������ &�������!�
����B
�����������	��	
�)��	-..-0	
�)��	#�������������

�	�� 55 ��



176      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

Final Report Project Number: 00-3210-005B

Novel Catalytic Membranes for Alkane Dehydrogenation
>��+�	
%�����������3�	�%��/��P��;�%��+��8��+������%���	
�Q�������	�

��������	
������	���	*���������	
�������
�)�����	���	��������	
�������0

�
���������	��	��������	�����������0	1���������	��	����������

,������������
�����������
���
���
����
�
��*C)���	�
�����
�������������	������������	��
����
�������������
��
�������
���������������
�����������	��
�����
����������
���
��������������	��
������	
���
������
������
��	��
������
�����
������������'��
�������	��������������
���
��������������������

��
�����	������������
�����������
������	�������
������
����������
��������	����
�
��������������
�
�
�����	���������
����
����
���
���	������������
����
��
��������������
��������
�
�������
���+�
�������

���
�����������	��
����	����������
�
����
�����7�������
��	�����	�������	��������
���������,9$�

����!����
���������������
����������������������������α���������������
���������
��	�	�������	
���
�������%�����
����	���
�
�������������	����
���������
��������������
��
�����
�������	���	���	
��������� �������
���� 
��
� ���� 	��������� ���� ���
�������� ���	��
���� ��� !����
�����������������
�������������
�����������
������
��
�
������������	������	��������
�
����	�����	��������������
���
��	����
������'��
������������
����	����������
��
��������������
�	����������
���	���������������������(�
�����
�����
��������
��������
��
��
�
�������������������	�������
����������
����
����������"�	�
���
	���	��
���
�������������%�������	���
�����
���������������������
�������%���
����������
������	
��	��
���

Introduction

��&0��*�	�� �
�
0�

�
!�
���
��
�	����	��	
���
��
�	

��#������	��������#����	��#��$�������	�����#����$����$��%
$����$��%��	
��	��
���	
���������+���
��
�	����	�������
*������#��	�$�	�����	
�	�������
����	����������#��
�$��%
�	
���
��
�	���#������	������#����	���	���	��$����$��
#��$���������&��������	�����
�����#��	���	
��##��$����	
��������$��������$�	��+�����	
�	
���������CI5�������	��	
#��$������ �����)�
�����	
���
��
�	����	����	�������
��
������������ ���� ��#����	$�� ��� �	�� ��� ������ ������
��	�)�
������ 
���
��
�	����	� ���� �������� �
��	��
��
����� �)�
������ #��$�����%� �	$��
�	
� ��
���� ����$������%
��&��� ���$���	� ���#�������%� �	
� ��
�$�
�#��
�$���	���

���	������
������������$������	�	�)�
������#��$�����
����	������	���	
�
�&���� �	� ����#������$��������������
��$�	���
��������������
�����������&�$�	������	��������	

�����
�#����

����������������#��?�$�%��	������
��	�/���6555%�&�����

���	�����������$�	$�#�������	�&�����������#��
�$���	
#��$���� �����&���
� ��� ���� ������ ��� �� 	����� ���$���� ���

���
��
�	����	��	
�
�����#������	��������	��������$���
��%��	�#��	$�#��%�$�#������������$���	
�����
���������$���
�����&�$�	������	��	
���&������
�#���$����	��������$����

&�������
����	���	�	�)�
������
���
��
�	����	����$�����
���� 	�&�������	��� ���� 
���
	�
� ���� �������	����
���$���	� �	
� ��#������	�&���� ����$��	������� �	
� ����
���	������	
�$���
�#����
����$����
���������
�#����	

$�	������	����	�������$���������&����$����	����$�	���
��

���������#��	$�#�����������	�&���#�����������	�����$���
$���
� ����� ��
	���$�	�� ��#�$�� �	� ���� $�	������	� ��
�����	���	��������������
������
��$����	��

���� ������	�� ���$���� $�	$�#�� $�	������ ��� �
�����$��	�#���$��������	����#���������������##����
��	��
#������$�����$����������%�&������	�	��$����3�������$�������
$����	
��	� ���� �����$������ ���� ����������#�����  ��
��4!�
���� 	�����������	�� ���$���� $�	� ��� ����
��� ��� ��� �
$��#�$��������������	��������$�������$���$��������	�
���$����������	�	��$����3�������������	���������������#���
�����$�� #����
��� �� $�������$� �����$�� ����� ����� $���
� ��
�����������)����������
������	�������������#���������������

����$�������������������	���#�������������#����
�������
�
��
��
�	�#�����	$�%�	��
�
�������	���	�$�	������	��	

�����
�#��� ������$��	
� ���� ���$���	� ������ ��	$�� ���
$�����������������
���$����
��&	��	�����#����&�����������
��##���%�����$��	������� ���	�����$�	���������3�
������%��
�	������ �	
� ������� ���#�������� 
����������	� $�	� ��
���	���	�
� �	� ���� ���$���	� 3�	���8���� ���������*�

��#������	��%�����	�&�������	�����$��������)#�$��
���
#����
����$����
���������
�#����	
���
����$�	������	
������ ���	� ������ �����	�
� ���	
� $����	���� ���������
������	�����$�����

������?��� ��$�	�$��� $�����	
�� ��$�
� �	� #��
�$�	

��$����������	�����$�������������	��������������	�	��$���
$���������������	����������$������������$��	0�$����#�������
���� ����������� ����� #��?�$�� ��$���
� �	� 
�����#�	
� �
��	������������
������&���
�����$��������
����$��������	



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      177

����� ���#� ��� ����&� ���� �������� 
�����#��	�� ��� 	����
������	�����$�����

Technical Approach

��##����
�#���$��������	�� 3�������������	�������
���	����
��
�������������	���
�$�
������
���%������������
&��*�������$���
��	�/�"0��#��3�������������	��%�P�/07%
�	
�����$�����04�������	����	�#����$�������$�������������
 4!� ���
�	���� ��� �����#���$��������	�� �������	�
������	�
����������%�  6!� �)$����	�� #�������	$�� �	� ��
��$����	
��#������	�%� 9!���
�����������	
�$����$��������������%��	

 =!�#���	������##��$����	���	�������	�����$������;�&����%
�	
���������##��$����	�����3�������������	�����������	
��	
���
� 
��� ��� �������?��� 
���
��	��
��� ����$����

&����$����	����	���������$�	�-�����������*�����
�0�$���
#��
�$���	�
����$�����	
��)#�	������"	���������
�%���	�&
��#�� ��� ��#��0#����� ���	�#����  H��!������
� ���	
� �
���#����0$�	���	�	
�&��� 
��� ������&��� 
�����#�
� ���
��	�����3�	
�/�"0��#��3�������������	����	�#������α0
�����	����##��������$������
����
���#��0#����������

����������#��#�������	������
��)�
�� ����;!�������
����$����0
���$��	
� �
�	�� �	
%� ����%� $�	� $����	�� ���
�
��	��
���&����� ����
�	
� ������?��� 
���
��	��
��� ��
$�	��	���	�����
�����������	
�H��������
��

��	������� �����&����#��#���
� �	��-������ �������	�
�������
�����$�%���
������
��)�
�%��	
�����;�����������
��	�����������&����
�
������������#�������%�����#������

��
������	�α0�����	��
��$�&���
�##�
��	������������$������
&�������	������#��$�����������������
��$�&������	�#��$�

&����$����
���
���#&��
��	��������	����	
��	��	�����$�����
������-��
���������	���������$�����&������
���	��
����
����
�$��#�������#���3����	��	
�������	���	�����#��0��-��

$��)����	
� ������ �	� ���� ����$����� �	
��� ���� ��	������
���#���������	
�����
�	����#�����������������$�����&��
�����
� �	
�&��� #�������
� ��� 4K5R�� ���� ��#��0#����
�������	���������#���#�����&���#����
�
������4�������;
�-�������������	%�&��$����
�	��������	����
���������	
$�	��	���	���H��� ��	��������8�� ���
�����;� ��� ���
����$����0
���$��	
� �
�	�� ��$����� ��� ���  4!� ��������
����$��������#�����������������	����/�"0��#��3���������	

 6!� ����� ��)�$� ���	� ���� $����	��� ���
� ���	���������

��-��
�%��	$��
�	
�#����&������	
�����)��������������	�

����	�� �+�!%������������	�� ���!%��	
�&����%�&��������
���
�����	�����
��������������$����	�3�������$��������3����	�
����
������	������#��0#������������	��&�����������
����
������ ��	������%� ���� 
��$��&����&����
�&���� 
���	�3�

&������	
�
���
1�����
��	��	����	����75R��

Results and Accomplishments

S0����
�����$���	� S�+!�#�����	���������
��$�������
��#��0#������������	���������&	��	���
��6����������
��
�������$����
����������#���	������	�����������$�	���	�	

���#���������;%�����S�+�#�����	���	
�$���������/�"0
��#�� 3������� $������������ ���� �����
� �	� ����α0�����	�
��##����� ���������	
� ������
� �	� ������#���#��������� ���
����;� �������	� �	
� ���� �+�1���1&�������)�����
;�&����%�����
��������������	�
��	��	�����#�����#����
�������������	���	�������#������#����&�����

"	�������	
���������&���������	�
�&��	�����#��$�����
������� &���� $����
� ���������0����� $�����
��� ����$�
���#�	���	�� "	� �������)#�����	��%�/�"�3�������&���	��
�����
��	���������	�����������#���#�����������������;
�������	���������+�1���1&�������)��������$���$���0�4
3�������#�����&��������
��	�������##�����������������	���	
���� ��#��� #����� ��� ��������;� �������	%� �	
� �� $���$
�	��$����#�����&��������
��	�������#���#�������������+�1
���1&�������)������ ������ �������� �	
�$���� ����� ���

 

����� ��� �
 	����
� ����	�����	� �	�
����

 

5 10 15 20 25
2

R
el

at
iv

e 
in

te
ns

it
y

θ

alpha alumina

A

B

C

MFI

�����
��:!$�����	��������	�����	�����	����	���	��
���#���	�	���;������ ��	�5� 6�7� ��	��	#� ���;�����������
�/�<=� �>�	���� ��"�����)� 6�7� ��	��	#� ��� ;����� ��
�$�(���(?��	����@���	)� ��#� 6
7� ��	��	#� ��� ?��	�
;�����



178      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

����$����0
���$��	
���
�	�$�����$�����#������*���������	

������	�	
�����$��������3����	��������#��$�������������	

�����3����	�������#���������;��	�����#���	����	����������
���$����$������������������	��������/�"�3�������������

��
����9����&���$�		�	
����$���	���$���$�#�� ��/!
���
���3���������	�����3�
��	�������#����������;��������	
�	���������������������	������������
���$����������&��
$��#�$��3�����������%�$��#���
�����	���
��&	�$�������%
&��$�� ��� ��������
� ��� ��� T9�µ�� ���$*������� �������

���#����
������

��
�����$�	�����	
����	���������������
�	���
��&	�$���������������$����$�������$����H�����	������
&�����	���&���0
���	�
���	
���$����������#������	�������

�����#������
��
���#����$���$��������3����	��	������*���-��

#�����������������#�����	$����� ����������	��������
$��$�	����	�&���9�G�×�45	������	��U��	��U���	�%�&��$���	
�$����
����� ����������	�� ��� ��� 
��
�-������%�&������	���3�

��$��
���$���

����
����
�H�����$�	�-���&���
�����#�
��	�&��$�
����3�������&��������
��	������		���#������������α0�����	�
��##��������
����=�#����	���$����0��$���	����
������&�	

3�������$�������$����	
��	������		��������$�����α0�����	�
������������ ���� 3������� $�������� ���� �##��)�������
5�7N��$��	�� �	� 
�������� �	
� ���� ���	��� 
���������

�����
���������#����������������������������#�$���$������$�
����� ��� ���� $����
� �����	�%� ����������
� ��� 	����
�	
�
���#���	%� &��� 5�9���� U� 
	�� ������� $��$�	����	� �	

7�5N��NUN
	��������$��$�	����	��������
������3�������$��#�����
�� ������ ���$���	� ��� ���� ����������� ��� ����������	�%� ��
$�	���������������?������������������$������������α0�����	�
������	��� �	���	����� $����
�&���� 3������� $�������� ���
��������� ���� �������� �����	
� ���� ���$����� ������	�
�##��$����	��

�����$$��#������	��
��$����
��������#�	������&��
������������
�����#��	���	
������	
��������	�����$�������$
������	�����$��������$�
�������������	�
�����#�
����
���� �����	�	
� ���#�� ��� ���� ������	�� ��	������2
��������	����������#����������#��������	
��	$��#������	���
$��������������� �	��� ����3������� �	� ���� ��##����#�������
�����	�	
����*�������������	
��������#��
�$��������	�����
������	�� ����� ��
%�&��$�� �	$��
��� �� ��
�0���#�������
������	�����$���������$���%��������	������#�����#�������	$�
�����	
����	
�������
������$���	����
���
��
�	����	���

�������	������� �����	
� ���*� ���� ���	� ���&�
� 
��� ��� �
�����������
�&	��	
��������
�#��������������#���
�$�����
����$�����#����$�#���	
��	������������$���8���������$��#����
����������	�������	
��)#�����	����	��Q�6556�

Summary and Conclusions

����� #��?�$�� ���� ��
�� ��
	���$�	�� #��
����� �	

�����#�	
� �� 	����� $�������$�������	�� �##���$�� ���
�������	��������$���	��	
���#������	����	�&������
�����
��*����
��	��
������������	������$��������3����	��	
�H��
#��$�������������	�
�����#�
�����������	����������/�"0
��#��3�������&����	�����#���������	�α0�����	������������
���������
�
�����#�
��	������&��*��������?������#����&��

�	�����#��
�$���	����������	��������$�	�����#�����
��	
$����$���#��$������&��������$��	��������	
���������	�����
���� �����
� ����� ���� �
��	��
��� ��� ��#����

$�	������������%���	�����&����� 
�	������	%� �	
� ��
�$�

$����$���$�	���#���	����������
����������������
�0�$���
#��
�$���	����3�������������	����������$$��#������	�
����$������������
������$�	�$������
����	�
�����#�	
����
�	�����	�
��
��	$�
�������	�����$�����

��� 
���%� ����� &��*� ���� #��
�$�
� �	�� �	��	���	

��$�������������������	����$��
���������	
��	
��	��������$�
#�#�����������
������#���0�����&�
�?���	����8��#��	���
$�	��	��� #��
����� �	� �����	
� ���� �##���$�� �	� ����
��
���$���	�$����$�������$����	�	�)�
������
���
��
�	����	

 

1 �m

2 �m 2 �m
(a) (b)

�����3����A�B	�"��	��	�����	����� 	��B	#����;���������/�<=
��"�����5� 6�7� �����
	�� 6�7� 
����� �	
�����

����� ��� �����%�	
�����"� ����	�� ��� ������� α %
�"������
���	#�?�� � B	�"��	� 
�����"�5� 6���7���� �����
	�
6������� 7� �	��� 
	��	�� ��� �"������ ��������



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      179

�����&���*�	����	
��	��$�#���������&0�	�$�������������&��*
&�����	������������	
��	
������

Publications and Intellectual Property Derived
from This Project

2��*��
��)��7��&��!��
��,��H������*��(��*�&��������	�.�+��=���
A+��
������ ���,9$������H����
��,��������� ��� &������α�

7�������+�����
�� ���(�
�1���>���
����!�
���� ��� 
���@����
&�����B������

�	�
��#$	)����$	
����� 55 ��

2��*��
��)��7��&��!��
��,��H��������	�*��(��*�&������A,9$
,��������+��
���������(�
�1���>���
����!�
�������@�����&����
>����������B�C<-=������
����	�����������)<$*�5/55��+�/;�;80�
2�������45�� 55��



180      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

Final Report Project Number: 01-3210-005X

Bacterial Cellulose as a Matrix for Construction of Fuel Cells and Biosensors
:��������	�%�;��/���(�����%��	
�>��8��
&��


��������	
�������	
�������

*����
��
�	�������
���������
���������!���
���������������	��������������
�����
�������
������
������ ������������ 
���	�����
������� �����	��������%� �������"������������	�
�� ����
�������� 
��
��
����������
���������������������	��������	��+�����
������	��
�	���������������������������������	���	�
�
�� 
�������������� �
� ���� �������	� 
��
� ���
������ ���������� 	���	���
����
����� ��!������ ��	
��������
����
�������	�������	�����
�����������������������������	�	���������������
���
�����������������
��	��������������������
�����������
�����	�����
��
�	����
������������������%��
����������������
���
�������������������
�����
�	�����
�	������	�����$�������!�
���������!���������������������������
����������	����
��������������������������	���
��:��
������������������
��	�����	�������
�����������	���	
������
���
�������������������'�����	������������
���������
�������������
���������	�������!�������
��
����
� ���� ��	��
������	��
���� ��	����������� �������
������ ��	� 
���������� ��������!�	� ��� 
��
���������� ����������� ��� ��������� ���������%��
�������� ��!���
��� ��
���
�������������
����	� ��
��
���������
�	�����
������������	�������	���
��
�
��
��������������������������	�����	����
����	��
���
�������
����
�������
���������	��
������
����������

������
���	�
���
���������������%�	������������
�������	����
�������������������������������	�����
��
�	���	��������������������
��������
���	���
����
�������������	���
����������
����

Introduction

���#���� ��� �� $�	��	��	
� ���
���	� ���� �	�������	���
$���������%�
�������������#�������$�����������$�����$����	
��	������	
��������#�#���&����#�������
�&�����������	����
����	���� ��)�$�����#����
���� ������� �	3�����$
��
��������&����$����������8��	������#��$�
����&���$�����

����&����$����������$�������$��������������	�
���������
�����##�	�����
�#��
�$��	����
��$�$�%������$*�#��$�#�����
�����
��	��	
�&����	�����$�����������##����
����#����
���
���$*�����
�#������	�&����������
�&�������#�������#��	�0

�����
� $��������%� ������
������� ��#��� ��� $��������� ���
$��#���
����$���	�����
��$��������$�������	*�
����βD
4%=0
��$���
�$� ��	
��� ������ ���%� ��&����%� �������

������	$����	�����#����$���#��#��������	
���$������$����
���#��	��$��������%�&��$���������������$��������	������
%�&����
��$�������$���������$�	���	��6550���
�����&��
����	�&����
�	
�������������
���&��	���
����
�����$�	����
���
�����
���	�������	������������������$����	� �
���������##�!
����������$�����$�	�����	
������	����������$��������������
������������
��	������
�����$����������������������	��&����

��
�������������������������"��
�	
����$����	���	����������
��������$����$����$���$�#�����	
��	������
����$��������

������������##��)��������455�	���
��������$�������$��������
���
� $�����$������ ��� #��
�$�
� ��� ���� ��$�����
����
�
����
������	 �������� �	
� ���������  ��������
$��������
���������	���������
������	�������!��������$�����
��$����� $�����������$���������� =5� ��� F5� 	��&�
�� ����
����������	���������������
������$����������������������
#����$�����	����������$���������$���������
�����

���� #����
���0$��������� $�����&���� 
���
� ��� ���	
������	��� ����� $�	
�$��
� ���$���$���� �	
� #��
�$�

��
��
�	��������
����
�����	�����������������#��#���	

����#����
���0$���������������	��� �	
�$���
� ����� ����
��
���������
��	������$������	
����������$���	�$�
���$���

������
��
�	0#�&���
������$�������$�	����$��
�����
�� $����
�� �	
� �	� �	�
�� ��#�����
� ��� �	� ��	0����$����
������	�%��������������	44I%���#�������������	�$��$�

#�������������;�
��
�	�
�������	����
���������	�
����
��
�����	������$*��������	����
��������$��������������������
�	�
�� ��
�� ����� �#����� ��
��
�	� 
��� �	��� #����	�%� ����
���&������
������������	���������$���������������$����
�%
&����� ����� $����	��&���� �)�
�	� ��� �����&����%� �	

���$���	�%� ��������� �����
� �����
�� �����	�
��������$���$
$����	���:����#����	����	
�#����
�����������
�����$��������
�����
��
�	����$���	��

������?�$����� ��� ���� #��?�$��&��� ���� 
�����#��	�
�	
�
���	�������	��������#���	����������$�������$��������
��������
���
	��	
���	����������	�����������	�����������
�����$�	�������
����������$������	
������	������������������

���� ��� 
���
	� ��� �� 
���$�� ����� $����	��� ��������3�

�	3������	
������$��������
�	���������$���$���#�&���
���$���
�����
��$������������������������
�����
��������	�&����
���#��
�$���

Technical Approach

���������
�������&����
���	������
��	�����$��������
����#��?�$���	$��
�
��	�����	���������������%����$��������%
�	
��	3������	�������$��������%�$����$�����
���$����	���



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      181

����$��������%�
��&��������������	�$������	�����$��������
�����)%��	
���������3����	��������$��������0��	�����3�	

��$�������	
��������	3������	�����$���������������##���$�
$�	������#�����
��	������������	�$���
�����'� 4!��	�����	
������
�������$������	�����
����
�$����������	
������-��	�

���	
� ��� ���� $��������� ��� �� ������	�� ���� �����	
@
 6!N�	�����	�������
�������$����������&�
������$����$��
��
���$����	����#���$�����$����0��	*�	
%�#��$�#������	%���
�)�
����	0��
�$���	�$�����3�
�����

����	�����##��#�����
���
�	��@� 9!�
���$��$����$�����
���$����	����$�����������
�����	����	��	
����������$���	��

�������������*�&�����������������	
�
���	�������	���
��&��*�	
������$���������������������$�������$�������������
��$�	
����*�&���������������3����	�����$������	3������	
������$�������$��������������)��	
� ����
���	�������	���
#��������
���$���	������������������	�����������������
�����#�����������#��?�$�%������	������#��	�$����
���������������
$�����$����������������#������
��	3��������	���#����	�
������*� ���� ���� �	����� #��?�$�� &��� ���� 
��&��� �	

#��#������	� ��� ��$������� $��������� &���� 
���	�

$����$�������$�� �	� ���� ������������ "��&���
��$�����
� ����
�	������ ��$�	�-��%� ��������3����	� ���&����� ��$�����
$�	���	�	
��	3���������	������%�$���
��������������
���
�����	� �	3�����$����� �$�����������	�������� �	���	��$
�	3����� ��� ���� $��������0��	�����3�	
� ��$������ �	$��
�
������������	������������������������
������������3����	���

��$�����	
���������
��������#��
�$���	������
��
�	��	

���$���$������	��������$�	�-�������
���
	���������	�������
&���� ��� ���$�#������ ���� ��
�$��� ��#��	�����	� &��

���	������
%���������$���	���	
�
��&��������������	
$������	�������$�������$��������������)�

Results and Accomplishments

�������	�����)#�����	�����
����	�$�����
��������	

������$�������$���������$����������	�
����������$�����$���
���
�#��
�$�� 	���� 
�� $�$������� $��������0��	�����3�	

�����	���	���������&���#��$����
���������������$�	���#�
�������������$���	��	
�$��������
��	
���
���	�
�$�	
����	�
��������	�$���������#����$��������
�����
���3���	
�#��#������
���� ���� 
������	�� #��?�$�� ���*��  ��
�� 4!�� ���
�$���	� ��

$��������� &���� ��
���� $��#�	�	��� 
�����
� ����
�
��$�������� #��
�$��� ��$�� ������3�� �	
� ������	��&��

���	������
%� �	� ��#����	�� ��$���� �	� ���	����� $���0
����$����� ���
�0�$���� #��
�$���	� ��� ���� $���������� ���
����������0
��&	���$�������$���������$�����3�
�
�#������	
���#����
���%�$�	�����	
� ���� ���������������
�&���� ���
$�����$����	����
��$�$��

�����$����������	�����$���
������������� /���!�&���
��������
����������������#����
���0$��������%��	������

$��������%��	
�$����������	����
�&�������$�����������$����
#���������$�����
�� ��
��6!�

����/����&���������
����������$������������%�&�������
�������	$�� �	$�����
� �	� 60*Ω� �	$����	��� �����4N*Ω� ��
44N*Ω��	
����$���	�$�	
����	�����6FR���	
�4����%�=J�;

�
���

=5���1��	� ��
��9!��/�����	��$����$����3����	�&���$�����

���%� �	$��
�	
� -��	����$����	� ��� #����
���� ��� �����$
�����#���	� .���������������������%�"	$�%�E	�)�����%���!%
��
��
�	�$��������%��	
� ������
���������$�������������
$���������������	���  ��
�� =!������$��	���� ���� ���

�#������	����$���	�&���#��#���
��	�&��$���)�
����	���
���� $��������� ��
�$�	
� �	
�� &��� �����&�
� ��

�$����)������	����##����	
����
�	$��&��������	�
�&��	
���� ��������	� ��� $����	� 
��)�
�� 
���	
� #����
���

�#������	� ��� ��$������� $���������&��� �)#�����	�����

����� ��� C���������%���?����
�	���"� 
	""�"��	� �	""�
�"	�

����� 
��.�
�	���"� 
	""�"��	�����

����� 3��D�"���	%;�%
���	��� 
��;	� ��������



182      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

�������
� �	
� 
�#������	� ��� #����
���� ����
��)�$�����#����
���� �������	� ��� 
��$���� �	
� �����
��
�$�	
���
����&���
���	������
�

"��
�	
� ��� ��$������� $��������� ������� �	
� �����
#����
����
�#������	� ��� �����$� ���$����$���$�#��&��
$�����
� ���� ���+��� "
�����%�+�#�����	�� ��� ���$���$��
�	
�	����	
%� <	��������� ��� ��		�����%� E	�)������
���#�����	����������$�������$������������
���&���������
��� $����	� ��	�����
�� ���&� ����%� ������ 
���	
%� ��$������
$��������� ������� ����� �� 
�	��� 	��0��*�� ����$����� ����

������	�� ��������� ���
�%�#����������$�������������$����	
$��������� ��
��7!������#����
����#����$�����##����
������

�#�����
� �	� $�������� �##��)��������F5N	�� �	�
�������
 ��
�NF!�

���� ��$�	
� ���*� ��� ���� #��?�$�� ��?�$�����&��� ���
��������3����	�����	3������	���$�������$����������������

���
	���������	������	
������
��
�	�
�	������	������
��
�	3����� �	$��
�
� 
��$���� �)�
���%�β0
��$���
���%�β0
���$������	���
����  �	�������!%� 
��$���� 
���
��
�	���%
�	
���
��
�	�����"	�#������	�����)#�����	��%������������
�	
����
�
�����β0
��$���
�����&�����	����
��	�$�������
	���� 
�� $�$�� $���������������� �	�����	%� ���������������
�	3�������	���	�
��$�������������� ���	��������
�
����
�	3���������)������
���
��
�������������$�����������������

���� ����� #�������	$��&��� �)������
� ��� 
��$���
�)�
��������������������	�����%�&��$�%����������#����	�����	
�	�������$��������������)%����	���	�
��$��������	���#����

������%����&�������������
���	
%�������
�#������	����#����
���
�	�����$��������%��	
���������������	��������
���&����	����
$������������
��$������	����&���$�	����$��
������
���

��$�������$���������$�	���	�	
�
��$�����)�
�����	
���#;
���$���
��

��0��������3����	���������������������	3�����
��$���
�)�
�����	
�β0
��$���
�����	�����������0
��&	�$��������
#����$�����&���$�����
��������
�������
���
��$����0��	*�	
�
�	$���
��	%�����
��$�����)�
�������	���	�
���
�����������
�$������%�&���������β0
��$���
�����)������
���&�������������

"	� �

����	� ��� $��������%� ������	 ��������� ��$�����
����������� ��	�����3����	�� �	3����� ��� �	������� ���
�����	����$�	����$���	��:�����#��� ��������3�	
�&����
$������	�����$���������#����$��������������#��
�$�
�
���	


��&��%�������	��� $�	���	�	
�β0
��$���
����  :.!%

��$����
���
��
�	���� .+;!%���$�����
���
��
�	���%
�	
����$���	����	�#�����$���������&���������	�
�����$���	
���	����� ��� ���� ��
�)�
���� 6%F0
�$������	
�#��	��� �	

����������
�&���
���	������
� ��
��I!��������
�)�
���
$�	������#����
���������	�����	
�$���������$�	���������3�

��� $��#��� ��
��� �)�
����	� ��� ��
��
�	� #��
�$���	� ��

����� ��� ����������� ��� � 	� � 	������;��	���

���"����� �����"	�� ��� ��
�	���"� 
	""�"��	� ��#�E�����
��8 �

����� ������� ����	� ��� ��
�	���"� 
	""�"��	�

����� 9�� ���� ����	� ��� ��
�	���"� 
	""�"��	� ���	�
��""�#���� #	���������

0

1

2

3

4

5

6

17 18 21
Days After Immobilization

E
le

ct
ro

n
 T

ra
n

sf
er

 A
ct

iv
it

y 

n
m

o
l m

in
-1

 c
m

2
 p

el
lic

u
le

Glucose

Cellobiose

����� 8�� �����"���� ��� ���������
� 1$=� 6��������	� �"�
��	7� ��#
1$=FGF.1� 6��������	� 
	""�����	7� ��� 
����%"��'	#� �	""�
�"	��



Chemical Sciences and Technology: Seed Money      183

��
��
�	����&����������������3����	���������������$���$���
	�$���	���
�� �
�	�	�� 
�	�$�����
�� #���#������ ��	$�
�	3�����$��$�������&������	���	�
��	���$��������	��������
���������-��	��
�#������	����#����
���%����$���	����	����

���$�������#����
����$�	������#����
��	�����
���
	���
������$���	�$�
���$���

�������
%��������3�
�$���������#����$�����&�����	$�����

&������������	�*�
	���$��������+���/�	�����*���%�����
�$��	$���+������	%�����������*�
	���$���������$��
���
���� $��������� &������������$����� �$����� �	
� �����

$���	����� ������ �������� #����
�
� ���� ������ ��� �� 	�&
$�	$�#����������
���
	�������
���$���

Summary and Conclusions

�����������������	�
��	�����$��������������#��?�$������
	����	���#����
��������$�������$���������$�	����������3�
����
�����$������	
������	����������������
��������$�	$�#���	
����

����	����##��$����	�����������	�������������� �	����
����
����������
�$����	
�	����	
��	
��������
�����	����&�
�����$�	�����
�&����$�����
�����	
�#��
������	�
����

�����#��?�$������������
�������	�&�������$�������� ����
$����%� �	3���0����
� ���������	��%� �����
�$��
�	
�	����	
!���������������$��
���#���������������#���	����
���������#��
�������$���	
�	
��	
����������&����&��������(�
$����	��#��
����
�����������&0�	���	
�	
�&��������	�

�������������������"	��������������������$��������	�#�������	
��$�	���
��  ���!%� +��%� ���� ���� �#�$���$� ���*� ��

�����#��	�� ��� �� #����	D$�	
�$�����������	�� ����
��$�������$��������� /��$�D��#������%�6554@��Q�6556!�
����������	
�	
�����
�����#��	���	
�$����$����3����	���
������
�#������	��	
����$���	0���	�������$��	��������
���	������	�
�������������$���$���������"	���������������
����$����������$����$��	$�%�+���  �Q�6556!���� �����
�$�
���$0��	*�
� ����	���� #���	��� &��� ��$���
� ���

�����#��	�� ��� ���� �����
�$��� ��#��	�� $�	$�#�%� �	

��	
�	
�������	
����
������������:����
�$����	
�	����	

>��	�����
���%��";1+��%��	
�����������$���

�������	���������������������#��?�$���	
������������	�
������*������������$����
������&0�	���	
�	
���������
&����#����	��
��	���#��������������		����������������V+
/����	
��������+���������������������	�#�������	����
���%
��*���

�%���%�>�	��FDG%�6554�

References
�2��&��=����
��,��*��+���
!��,��1��1������:��<��)������ ��	
2�I(��	���	�� A$�����
���� ��� >���������	������� $� ����
*����������	����������&����	����B�����$	(������$	(������$�����
��/E� ;���//3��
�,��*��+���
!�� 2��&��=����
��,��1��1������:��<��)������ ��	
2�I(��	���	��A&����	���J������������
������������������
���
��B
(������$	(������$	���$	����$���	���58;E�53 ���//3��
�$��=����:��<��)������=��,��=�������	�2��(��	���	��A+���
��
��
��!������
����
���������������������
����B�(����������	*������$
�����;4E�;/���//;��
�$��=����:��<��)������ ��	� 2��(��	���	�� A����������������
������������
���������

���������D�)��	�����������
����������
�����������B�1������������������� �4E  ��� 555��
�<��)��>��������	�+��,��7�	�������A:��
����������:��
�����
>���������B�����$	�������	��	)����'���$����;���843E88?���//���
�2��(��	���	��+��,��,�

��
����,��*�������*�����
���-�I(��	�
��	�,��7	����� A$�� ��
��� ��	��
��� ���	��
���� ��� 
������
	���	��
��������	���	��
������B�������	(�����������������0? E
0?8���//;��

Publications and Intellectual Property Derived
from This Project

���,��CG-������ :�� <�� )������@�� &��,��������� $�� =���� ��	
2�I(��	���	�� A,�
����!�	� :��
������ >��������D�7� -����
,��������>�
����
�B�
�������������

�	��

:��<��)���������,��CG-������@��&��,�����������	�2��(��	���	�
A,�
����!�
�������:��
������>�������������)���
��������	�)���
�����
*������,������
����B�$*�50;/��+�/;��;4��������
����	���������
�����

�	�������
��
��



184      FY 2001 ORNL Laboratory Directed Research and Development Annual Report

Progress Report Project Number: 01-3210-2002

Novel Nanocoatings for Silicon-Based Microelectromechanical Systems Devices
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Ammonia-Scrubbing Technology for Removal of Industrial CO2 Emissions
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Mass Spectrometry and Bioinformatics for Determination of Protein Structure
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New Project Abstract Project Number: 02-3210-2022

Condensed-Phase Synthesis of Fullerenes and Nanotubes
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Carbonation of Serpentine for Long-Term CO2 Sequestration
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New Project Abstract Project Number: 02-3210-2033

Online Characterization of Individual Airborne Bacteria
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New Project Abstract Project Number: 02-3210-2035

Stable-Isotope Forensics of Biological and Chemical Agents
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