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Kedves
Olvasoénk!

2020-as év elsGsorban a
COVID-19 vilagjarvany
jegyében telt. Nem keriilhetjiik

meg mi sem, hogy e pandémia kémiai
vonatkoztésaival foglalkozzunk. S
talan nem véletlen, hogy most,
amikor az egészség, a betegség
megelbzése és gyogyitasa mind-mind
el6térben all6 kérdések, a koronavirus
vakcinak altal kinalt lehet8ségeket
taglal6 irasunk mellett még tobb,
tovéabbi orvostudomanyi és
gyogyszerészeti cikkel is jelentkeziink.
De természetesen nem szeretnénk, ha
pusztan csak e szomoru aktulaitas
szerkesztené lapszamunkat. Ezért
ezittal is tobb olyan irast valogattunk
Olvasb6inknak, amelyekbdl a kémia
szépsége onmagaban, ha tetszik:
onértékén megismerhet6 — s
reményeink szerint: megszerethetd!
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vakcinak

A koronavirusok az influenzat, a sulyos akut légzési szindromat

(SARS, Severe Acute Respiratory Syndrome ) és a Kozel-keleti

léguti szindroméat (MERS, Middle East Respiratory Syndrome)
okoz6 RNS-virusok csaladjaba tartoznak.

zerkezetiikre jellemzd, hogy az RNS

genom Orokit6 anyagot lipid burok

veszi korbe, amelynek felszinérol
tliske formé4ju glikoprotein fehérjék
(S-fehérje) allnak ki. Az S fehérje egy
erdsen glikozilezett nagyméretd
transzmembran fehérje, amely a virus
tipusatol fiiggben 1160—1400 aminosavbol
all. A tiiske fehérjék teszik lehetGvé a
virusok behatolasat a szervezet sejtjeibe.
A virus mikroszkdopos képe koronara
hasonlit, emiatt kapta a koronavirus
nevet. A koronavirusok gyorsan
replikalodnak, emberek és méas emlGsok
kozott terjednek, vilagjarvanyt, pandémiat
okoznak. A COVID-19-fert6zést okozd
virus, rokona a SARS-t okozd virusnak.
Emiatt nevezték el a kutatok az 4j virust
SARS-CoV-2-virusnak.

tiske fehérje rembran fahérje
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A SARS-Cov-2 kerondvirus szerkerete

B 100 nn
C.D.Humprey, CDC

Avirus pasztazd elektronmikroszkdpos képe

A Covid-19 betegséget okoz6 virus, a
SARS-CoV-2 elleni vakcinak kiilonb6z6
tipusait fejlesztik vilagszerte. Egyesek a
vakcinak elGallitasanak hagyoményos
modszerein alapulnak, masok pedig Gijabb
modszereket alkalmaznak. A vakcinak
serkentik az emberi szervezet sajat véd6
immunvalaszait, igy ha egy személy
korokozoval fertézott, az immunrendszer
gyorsan megakadalyozhatja a
megbetegedést és a fertGzés terjedését. A
vakcindk utdnozzak a természetes
fert6zést, de anélkiil, hogy valoban
megbetegitenék az embert.

Napjainkban (2020. november)
vilagszerte tobb mint 150 koronavirus-
vakcina all fejlesztés vagy mar klinikai
kisérletek alatt - és remény van arra, hogy
koziiliik tobb is hatasos és rovid id6 alatt
megkapja az engedélyt a védGoltasok
megkezdésére. A kutatok human klinikai
vizsgéalatokban 53 vakcinat tesztelnek, és
legalabb 87 preklinikai vizsgalatot
végeznek allatkisérletekben. A fejlesztés
alatt 4116 Covid-19 elleni védGoltasok
tobbségiikben kiilonboznek a mar ismert
védboltasoktdl. A hagyomanyos oltasok,
magat a virus gyengitett vagy teljesen
inaktivalt formajat injektaljak kis
mennyiségben a szervezetbe.
Fehérvérsejtjeink érzékelve a virust,
specifikus fehérjéket, antitesteket hoznak
létre védelmet nytjtva ezéltal ellene.
Immunrendszeriinknek vannak olyan
sejtjei, az tgynevezett T-limfocitak,
amelyek emlékeznek erre a virusra, igy,
ha szervezetiink a jov6ben ismét
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talalkozik a fert6z6anyaggal, akkor azt

antigénként felismerve, azonnal
eléallithatja a speciélis ellenanyagot, az
antitesteket. A hagyomanyos oltéanyagok
elkészitése, tesztelése és jovahagyasa
évekig vagy évtizedekig tart. Inaktivalt
virus vakcina az influenza, a
gyermekbénulas, a hepatitis A és
veszettség elleni véddoltas is.

A legtobb engedélyezéshez kozel 4llo
covid-19 oltéanyag nem magat a virus
gyengitett formajat hasznalja ellenanyag
termelésre. A vakcina a virus egy vagy
tobb sajat génjét — messzendzser-RNS
(mRNS) vagy DNS egy rovid szakaszat —
juttatja sejtjeinkbe az immunvélasz
kivaltasara. Mas fejlesztés alatt allo
oltéanyagok ugyanezt a hatast a
virusfehérjével vagy annak valamilyen
fragmensével érik el.

NUKLEINSAV VAKCINAK

A nukleinsav vakcinak

olyan véddoltasok, amelyek Szintetikus

a koronavirus egy vagy t6bb I
szintetikust génjét juttatjak
a sejtjeinkbe, az
immunvalasz kivaltasara. A
gén tobbnyire a tiiske
fehérje (spike protein,
S-fehérje) szintetizalasdnak
kodja. Ez a tipust vakcina
géntechnolbgiaval ﬁ
modositott RNS-t, DNS-t

vagy ezeknek azt a részét hasznélja, amely
kodolja az S-fehérje mésolatanak
elkészitését. A korokozd valamely
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Antigén fehérje

Immunvélasz
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altalaban plazmiddal viszik be az
oltbanyagba, majd aztin a szervezetbe.
A plazmid egy kicsi, kor alaki DNS-
darab, mely a kromoszéma DNS-t6l
fiiggetleniil replikalodik. A plazmidok
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els6sorban a baktériumokban talalhatok
meg, de megtalalhatok a tobbsejti
szervezetekben is.
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DNS oltdanyag

A kod a szervezetbe jutva S fehérjéket
szintetizal, majd a szervezet sejtjei a
fehérjéket antigénként észlelve, beinditjak
az immunvalaszt, antitesteket hoznak
létre. A SARS-CoV-2 virus genetikai
szekvenciajat mar a pandémia kezdetén
ismerték, viszonylag egyszerti volt
genetikai vakcina jelolteket 1étrehozni.

Mas tipusokhoz képest a mRNS
vakcindkat konnyebb kifejleszteni és
elGallitani, mivel nem igénylik virusok
tenyésztését a sejtekben. A Moderna és a
Pfizer/BioNTech, a Sanofi
gyogyszergyarto vallalatok, tovabba az
Imperial College altal kifejlesztett
oltbanyagok mRNS alaptiak. A Moderna
és a Pfizer november honapban mar
beszamolt a III. fazist klinikai kisérleteik
biztat6 eredményeirdl.

VIRALVEKTOROS VAKCINAK
A virusvektor vakcinak
altalaban adenovirust
hasznalnak a SARS-
CoV-2 DNS gének
bejuttatisara a
szervezetbe,
géntechnologiaval
beépitve az S-fehérjéket kddol6 gént a
szallitovirus genomjaba. A virus DNS nem
integral6dik a szervezet genomjaba
(vagyis a test teljes DNS-ébe), hanem
atmasolodik mRNS-be, amely kodolja a
virus fehérjét.

Az adenovirusok olyan gyakori virusok,
amelyek megfazasszerd tiineteket, lazat,
torokfajast, hasmenést okoznak.

A virusvektor csak szallit rendszerként
miikodik, és eszkozt biztosit a sejtbe
torténd behatolasidhoz. Maga a virus

S-fehérjét
kadold gén

=

A virusvektor
genomja

COVID-191

artalmatlan, és azaltal, hogy a sejtek csak
antigéneket termelnek, a szervezet
fert6zés kialakulasa nélkiil képes
immunreakeiot kialakitani.

A jelenlegi kisérleti SARS-CoV-2
virusvektoros vakcinik nem replikal6do
emberi vagy csimpanz legyengitett
adenovirusokat hasznalnak. A legyengiilt
vektorok nem replikal6dnak, mert fontos
géneket toroltek benniik. Ilyenek az
AstraZeneca, az Oxfordi Egyetem, a
Johnson & Johnson és az Oroszorszig
Egészségligyi Minisztériuméahoz tartoz6

Gamaleya Kutatéintézet altal készitettek is.

FEHERJE ALAPU VAKCINAK
T6bb fejlesztés alatt 4ll6 vakcina csak
virusfehérjéket tartalmaz genetikai anyag
nélkiil. Egyesek teljes virusfehérjéket
(S-protein) hasznélnak, mésok csak azok
darabjait, amellyel a virus kot6dni képes.

A virusfehérjék elallitasanak egyik
modja az éleszt8- vagy rovarsejtekben
torténd termelés. A fehérjealapu vakeinak
kiilonféle moédon csomagolhatdk és
kombinalhat6k olyan kis mennyiségi
adalékanyagokkal, amelyek javitjak vagy
fokozzak az immunvélaszt.

A fehérje alapu vakcindk az inaktivalt
vakcindkhoz hasonléan miikodnek, védd
immunvélasz indukélnak anélkiil, hogy
fert6zést okoznanak. Ez azért van, mert a
virus replikaci6jahoz sziikséges gének
nem szerepelnek az oltéanyagban. Ilyen
tipust vakcinakat régota széles korben
hasznélnak és a biztonsaguk és
hatékonysaguk igazolédott. Ilyenek
példaul a hepatitis B virus elleni, az
6vsOmor és a szamarkohogést okozo
baktériumok elleni védGoltasok.

SARS-CoV-2 fehérjealapt vakcinakat
fejlesztenek a Novavax, a Sanofi, a
GlaxoSmithKline, és a SpyBiotech
gyogyszergyart6 vallalatok.

Korabbi mas céla vakcinak és
gyogyszerek a Covid-19 ellen

Szamos klinikai kisérlet folyik mas
fert6zések ellen kidolgozott vakcinak és
gyogyszerek alkalmazasara a koronavirus
fert6zés kezelésére, a fert6zés korai
szakaszaban. Ilyen a korabban az Ebola
virus védGoltasaként hasznalt antiviralis
remdesivir, a favipiravir influenza
gyogyszer, a BCG vakcina, a
hidroxiklorokin és a klorokin maléria
gyogyszerek.

Hazai kutatok, kutatocsoportok,
gyogyszergyartd cégek is részt vesznek a
koronavirus elleni vakeinak, illetve a
betegség kezelésére alkalmas gyogyszerek
kutataséban, fejlesztésében.

Az érdekléd6 olvaso a koronavirus
jarvanyrol és az ezzel kapcsolatos hazai
kutatasokrol tovabbi ismereteket kaphat
az MTA honlapjan fellelhet6 a jarvanyhoz
kapcsolodo cikkekbdl és elGadasok vided
anyagaibol.

* IRODALOM

A koronavirus é&ltal okozott Covid-19
pandémia

Varadi Andras, Ferenczy Tamas, Falus Ferenc
Orvosi Hetiap, 2020; 161(17): 644-651.

https://mta.hu/mta_hirei/az-mtahu-
osszeallitasai-a-koronavirus-
helyzetrol-110465

National Geographic

Johns Hopkins University of
Medicine

Nature
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A FEMEK REAKTIVITASA

fOs

Fem
zerep

A fémek mas vegylletekkel kémiai reakcidkban
vegyértékelektronjaik leadasaval (oxidacio) és kationok
képzésével vesznek részt.

QXICACIO ne .
M(s) === M (aq)+ne
redukcid

Az (s) jelolés szilardfazist, (g) gazfazist,
(aq) vizes fazist, oldatot jelol a
kovetkezbkben.

A fémek eltérd reaktivitasuak. Az
alkalifémek a legreakcioképesebb elemek
kozé tartoznak. Konnyen leadjak
vegyértékelektronjukat és
hidrogénfejlédés mellett hevesen,
néhényan pl. a litium, natrium, kalium
robbanasszertien 1épnek reakciéba vizzel
és erds bazisokat (alkali-hidroxidokat)
képeznek. Reagalnak még halogénekkel,
oxigénnel, alkoholokkal és ammoniaval is.

2M+2H,0 —— 2M* +20H *+H,

Az alkalifoldfémek vizzel val6 reakcidja
nem annyira heves, mint az alkalifémek
esetében. A Ca reakcidjat melegitéssel kell
segiteni, a Mg csak vizgdzzel 1ép
reakcibba.

A reakci6 helyettesitési reakcio. A
fémekbdl képzGdé kationok lecserélik a
viz protonjait, amelyek — felvéve a fém
altal leadott elektronokat — hidrogén
gazként tavoznak az oldatbol. A fém
kationok a visszamaradt hidroxid
anionokkal fémhidroxid vegyiiletet,
bazisokat képeznek. Az alkali
fémhidroxidok vizben oldddnak és a
képz8dott vegylilet disszocialt formaban
az oldatban marad.

A reaktivabb fém konnyebben ad le
elektronokat (oxidalodik) és képez

anionokat az oldatban, mint a kevésbé
reaktiv, emiatt aztan konnyebben
helyettesiti (redukalja) a kevésbé reaktiv
fémeket azok vegyiileteiben. Nézziik meg
példaul az alabbi eseteket.

Ha cinklemezt helyeziink vizes
rézszulfat oldatba (kékszin() (a), rovid id6
elteltével spontan, réz valik ki a
cinklemezre, tovabba elszintelenedik az
oldat (b), mivel egy része szintelen
cinkszulfat oldatta alakul. Az oldat kissé
felmelegszik, mert a helyettesitési reakciot
hd leadas kiséri, majd lassan leadja a hét
a kornyezetnek. Forditott esetben, ha
rézlemezt helyeziink cinkszulfat oldatba,
semmi nem torténik (c).

Zn(s)+CuS04 == ZnSO4+Cu(s)

Zn(s)+Cu (aq) — Zn (aq)+Cu(s)

A cink elektronokat adott le,
oxidalodott, a réz anion elektronokat vett
fel, redukalodott. Az ilyen reakciokat
redoxireakcioknak is nevezik.

Hasonl6 jelenség jatszodik le rézdrottal,
ha vizes eziistnitrat oldatba helyezziik.
Egy id6 utan a rézre eziist valik ki és a réz
oldatba megy, az oldat megkékiil. A
forditott esetben (eziistlemez réznitrat
oldatban) ismét nem figyelhetiink meg
valtozast.
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Cu(s)+2Ag (aq)— Cu"(aq)+2Ag(s)

Ez a jelenség jatszodik le az alabbi két
esetben is. A réz kivalik az oldatbol a
vasszogre vagy a masik esetben a Zn
kivalik a Mg lemezre.

Fe(s)+Cu (aq) —— Fe"(ag)+Cu(s)
Mg(s)+Zr™"— Mg (ag)+Zn(s)

Tanulsagos az alabbi kisérlet is,
melyben Ag, Cu, Mg, Zn, Fe fémlemezeket
helyeztek vizes 6lomnitrat oldatba. Az
eziist és a réz hosszabb id6 utan sem
reagalt az 6lomnitrat oldattal, de a
magnézium- a cink- és a vaslemezekre
6lom valt ki és amig az nem boritotta be a
lemezeket, a Mg, a Zn és a Fe elkezdte
helyettesiteni az 6lmot az oldatban. A
fémkivalas, miutan beboritotta a mésik
fémet, leall. Az oldatot megrazva,
letisztitva a mésik fémet, Gjra megindul.



A FEMEK REAKTIVITASA

Mg(s}+Pb (aq) —— Mg aq)+Pbis)
Zn(s}+Pb' {aq) —— Zr aq)+Phis)
Feis)+Pb (ag) —— Fe"(ag)+Pb(s)

A bemutatott kisérletekben is
helyettesitési reakciok zajlottak le. A
reaktivabb fém kationjai helyettesitették
az oldatban levé kevésbé reaktiv fém
kationjait. Az el6z6 altal leadott
elektronokat az utébbi felvette és fémként
kivalt az oldatb6l. Forditott esetekben a
reakcié nem megy végbe.

Osszefoglalva a fenti kisérleteket
aszerint, hogy melyik fém ad le
konnyebben elektronokat, a vizsgalt
fémek, a reaktivitasuk alapjan, a
kovetkezd sorrendbe allithatoak:

Mg>Zn>Fe>Pb>Cu>Ag

A reaktivabb fém helyettesiteni képes a
vizes oldatban a kevésbé reaktivat. A
helyettesitési reakci6 spontan, kiils§
behatés nélkiil lejatszodik, irreverzibilis (a
forditott reakci6 kiils§ behatas nélkiil
spontan nem megy végbe) és hGenergia
szabadul fel. A forditott reakcio
lejatszodasahoz kiviilrél kell energiat
befektetniink.

Kérdés, hogy mi az oka a fémek eltéré
reaktivitasanak és mi a spontan reakciok
hajtéereje.

A spontan folyamatokhoz val6ban
sziikséges hajtoerd. Jol illusztralja ezt az
alabbi mechanikai példa is. Egy magasra
(h2) helyezett viztartalybdl, a szelep
kinyitasat kovetéen, spontan lefolyik a viz
az alacsonyabbra helyezett (h1) tartalyba.
A kozben elhelyezett malomkerék forogni
fog és munkat tud végezni. A spontan
folyamat hajtoereje a két szint, a
végallapot és a kezdeti allapot, potencialis

energidjanak kiilonbsége AU. Mivel a
viztomegnek kezdeti allapotban nagyobb
a potencialis energidja, mint a
végéllapotban, az energiavaltozas

Ulp kezdeli alapof
J wo | AU=Malhy-hy) =W, +W
m
Uy | mahy =~ - ha
W
£ végéllapat
AU Ve 85 | 7 |an
Uv-! mgh, = ~hy

AU =U végallapot — Ukezdeti allapot < 0

Ez az energiakiilonbség a malomkerék
altal végzett hasznos munkava W és
surlodasi munkava Ws (veszteség) fog
alakulni.

AU=Uy-Uy= mg(h,-hy) =W +W

Mivel a rendszer potencialis
energiavaltozasa negativ AU<o, igy a
rendszer ltal végzett munka elGjele is
negativ lesz (a rendszer altal végzett
munka, negativ elGjeld, a rendszeren a
kornyezet ltal végzett munka pozitiv
elGjelti). A surlodasi munka Ws h6vé fog
alakulni (Q), amelyet a rendszer atad a
kornyezetének. Az energia-megmaradas
torvénye, helyesen az alabbi médon

alakul;
AU=-Q-W

A forditott folyamat — a viz visszatoltése
a felsg tartalyba-, csak kiils6 munka
befektetésével, a malomkerék forditott
iranyu forgatasaval valosithat6é meg.
AU . kezdet dllapot
B AU<0

végdllapot

energialeadassal jard folyamat
AU4 végallapot
AU=0

kezdeti 4llapot

energiafelvétellel jard folyamat

KEMIAI PANORAMA

AFEMEK
BELSOENERGIAJA,
KOHEZIOS RACSENERGIA

A bemutatott spontan helyettesitési
reakciokban az egyik fém M1 hosszitavon
rendezett szilrdfazisbol, rendezetlenebb
oldatfazisba keriilt, mig a masik M2, a
forditott valtozdson ment keresztiil. Az M1
helyettesitette az M2 fémet az oldatban,
atom- és elektrontranszfer is lejatszodott.
A reakci6 folyaman h§ szabadult fel,
amelyet a rendszer leadott a
kornyezetnek. Hasonlo a helyzet a
mechanikai példahoz. A potencialis
energiavaltozasnak megfelel a rendszer
belsGenergidjanak valtozasa: AU,
amelynek egy részét a kémiai reakcié
hasznélta el, mésik része hé (AQ)
forméaban felszabadult (veszteség).

A BELSO ENERGIA

A belsé energia (U) a termo-

dinamika egyik alapfogalma. A
rendszerben, az anyaghalmazban tarolt
0Osszes energiat jelenti. A részecskék
mozgasi energidjabol (haladd, forgd,
rezgd), a vonzasi energiabol, az atomok
elektronburkainak energiaibol, valamint a
molekulak kotési energidjabdl, tevédik
Ossze. Nagysaga a vizsgalt részecskék
szadmaval aranyosan né, fiigg a
hémérséklettdl és a nyomastol is. A
rendszer allapotvaltozasai soran valtozik
belsé energidja és valtozhat rendezettsége
is. A belsé energia allapotfiiggvény. Az
allapothatarozok (térfogat, nyomas,
hémérséklet, tomeg) olyan tobbvaltozos
fiiggvénye, amelynek véltozasa csak a
rendszer kezdeti és végallapotatol fligg, és
fiiggetlen az Gtt6l, amelyen a rendszer a
kezdeti allapotbdl a végallapotba jutott.
Az allapotfiiggvények a potencialis
energiahoz hasonlbak. A bels6energia

n+{r hidratalt ionok
Uag oldat M"aq)
AU(s->ac " AU(ag->s)
dac resdukcid

atomok
Us kristaly M(S)-
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abszolit értéke nem meghatarozhato,
csak a valtozasa mérhetd.

A szilard anyagok atomjait 6sszekotd
kohézios erdk ionos, kovalens vagy fémes
kotések. A szilard fémek kristalyos
szerkezettiek. A szilardsaguk a fémes
kotés kovetkezménye. A kohézibs energia
az atomokat Osszetartd er6k
elszakitasahoz és kolcsonhatdsmentes
tavolsagba juttatasukhoz sziikséges
energiamennyiség. A nagysaga a
periddusos rendszerben a néhany kJ/mol-
t6l a 840 kJ/mol-ig (a legmagasabb
olvadaspontt wolfram) terjed. Ahhoz,
hogy a kristalyt osszetevé atomok kozotti
erdk elszakadjanak, a kohézibs
racsenergiaval megegyezd energiat kell
befektetni.

A kohézibs racsenergia a fémes kotés
energija, amely akkor szabadul fel, ha
szabad (gazéllapott) fématomok szilard
(vagy folyékony) fémet hoznak létre.
ElGjelétdl eltekintve megegyezik azzal az
energiaval, amely a kristaly fliggetlen
atomokra bontasahoz (atomizacibs
energia, vagy szublimacios energia)
sziikséges. Ertékei standard allapotban
(298,3, 105Pa) kiilonb6z6 fémek 1 mol
mennyiségeire (standard szublimacios
entalpia) tiblazatokban fellelhetGek.

A kotés kialakulasakor a fématomok
leadjak lazén kotott
vegyértékelektronjaikat, és igy pozitiv
toltésti fémionok keletkeznek. A szabadda
valt elektronok a fémionokat koriilvevd,
negativ t6ltésti elektronfelhét képeznek. A
fémes kotés a fémionok és az
elektronfelh§ kozott fellépd
elektrosztatikus kolcsonhatés.

A fémes kotések két kategoriaba
sorolhatok. Az elsé az az eset, amikor a
vegyértékelektronok a fémionok
részlegesen tolt6tt s és p palyairdl
szdrmaznak; ez a kotés elég gyenge. A
masodik kategoridban a kétésben
részvevé elektronok részben toltott d
elektronpalyakrol szarmaznak. Ez a kotés
erdsebb.

Az egyszerd fémek (alkali- és
alkalifoldfémek) kotéseit s és p
elektronjaik hozzak létre. Ezen
fématomok vegyértékelektronjai nem

betoltott s és p palyakon vannak. A
betoltetlen héjak elektronjai levalnak a
fémionrol és szabadon mozognak a
kristaly egészén keresztiil.

g 100 K Rb s

Kohézids energi
£
L=}

10 20 30 40 50 B0
Rendszam (2)

Masfajta fémes kotés talalhatd azokban az
atmenetifémekben, amelyek atomjait
betoltetlen d-palyak jellemzik. Ilyenek az
atmeneti fémek. (Kivétel pld. a Zn, Cd és
a Hg, Pb, melyek kiils6 d palyai
betoltottek.) A kohézids Osszetartd energia
sokkal nagyobb a betoltetlen d-palyakkal
rendelkez6 atmenetifémekben.
A d-pélyak szorosabban kot6dnek az
ionhoz, mint az s és p-palyak és kovalens
kotést képeznek a szomszédos atomokon
talalhat6 betoltetlen d-palyakkal.

=1000
SO0
BOO
100
BO0
500
400
B 300
200
100

0

energia Eyqp (kJmol

K lia e Mok

4 & 8 10
A kilsd d-elektranck szama

A szilard fémek belsé energiaja a kohézios
kristalyracs energia, amely akkor szabadul
fel, ha szabad (gazallapot) fématomok

szilard (vagy folyadék) fémet hoznak létre.

FEMIONOK HIDRATACIOS
ENERGIAJA

Az oldodas soran az oldoszer molekulai
koriilveszik a feloldott anyag részecskéit,
masodrendi kotésekkel, (dipblus-dipdlus,
ion-dip6lus, hidrogénkotés vagy Van der
Waals-erdk) és burkot, rovidtavon
rendezett szolvatszférat alakitanak ki
koriilotte. Ez bizonyos mértékig
akadalyozza a molekuldk szabad
mozgésat. Vizes oldatban az old6szer
burkot hidratszféranak nevezzik, a
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folyamatot pedig hidraticiénak. A
hidrataci6 folyaman oldatban 4j kétések
alakulnak ki az ionok és a vizmolekulak
kozott, tehat ez mindig energiatermeld
folyamat. Az old6dés soran valtozik a
rendszer rendezettsége is. Oldatban joval
nagyobb a részecskék rendezetlensége,
mint szilardfazisban.

A cp'
Ve
L

A hidratécios energia az az
energiamennyiség, mely akkor szabadul
fel, amikor kialakul az ion koriil a
hidratburok.

Hidrat4cibs energia: 1 mol
gazhalmazallapotu ion, vagy molekula
hidratal6dasakor felszabadul6 energia. Az
oldbdasi folyamatban a felhasznalodott
racsenergia és a felszabadult hidratacios
energia jelenti az oldashét. Oldashd: az a
hémennyiség, amely felszabadul vagy
felhasznélédik, ha az anyag 1 mélnyi

=

mennyisége feloldodik.
Pb'Cd” I I I I I |

0
TTTT
2100 < M AG LT ¢
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= 2500
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AZ ENTROPIA

A termodinamikai rendszerek egy nagyon
fontos jellemzdje, a részecskéi
rendezettségének mértéke. A szilard
kristalyos anyagban az atomok,
molekulék, ionok erds kotédése miatt
joval nagyobb a rendezettség, mint
példaul folyadék- vagy
gazhalmazallapotban, ahol a részecskék
mozgasa kevésbé korlatozott.

Altalanos tapasztalat, hogy ha egy
rendszerrel hét kozliink, névekszik a

részecskéi rendezetlensége is. Masrészt a
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kozolt hé, egy adott nagysagi alacsonyabb
hémérsékletd rendszerben nagyobb
rendezetlenséget okoz, mint egy nagyobb
hémérsékletiiben, mivel a nagyobb
mértékben rendezetlen kérnyezetben a
rendezetlenség mar kevésbé novekszik.
Ezen tapasztalatok alapjan vezette be
Rudolf Clausius a XIX. szdzadban a
rendezetlenség jellemzésére az entropia
fogalmat, mint a h§ és hémérséklet
hanyadosat:

ASrendszer = AQ

T
Az entropia (S) is allapotfiiggvény, értéke
a rendezetlenség novekedésével
novekszik.

Seziara< Soldat < Sgaz

Az egyetlen olyan allapotfiiggvény,
melynek abszoltt értéke is ismert. Az
abszolat tiszta kristalyos

anyagok entropidja abszolat o
hémérsékleten (-273,15 Co) zérus
(Nernst).

A szabadenergia- és az entropia-
valtozasok mérhetGek kalorimetrikus
kisérletekben.

A rendszer kezdeti és végéllapotaihoz
kiilonb6z6 bels6 energia tartozik. Az
atmenetek alkalméval végbemend
belsGenergia valtozasok nagysagat és a
valtozasok irdnyat a termodinamika I. és
II. térvénye hatarozza meg. Az L. térvény,
az energiamegmaradas torvénye
korlatozza a megengedett valtozasokat, a
IL. térvény az entropiat hasznélja a
spontan valtozasok azonositasara, az I.
torvény altal megengedett valtozasok
koziil.

A termodinamika I. f6tétele szerint,
energia- és anyagtranszportot megengedd
nyilt rendszer esetében a rendszer bels6
energiaja, csak a rendszer és kornyezete
kozotti hesere és munkavégzés Gtjan
valtozhat.

A= AQ+AW

A termodinamika II. torvénye a spontan
valtozas iranyat megszab6 torvény. A
torvény szerint, a természetben olyan
irreverzibilis spontan valtozasok

val6sulnak meg, melyek soran a
rendezetlenség novekszik, vagyis a
termodinamikai rendszer teljes entrépiaja
(a rendszer és kornyezete entropidjanak
Osszege) novekszik. Az llitas elszigetelt
rendszerre is igaz, kivéve azt az idealis
esetet, ha a valtozas reverzibilis.

AStot = ASrendszer +ASksmyezet >0

Spontan lejatszodo folyamatokra a teljes
entropiavaltozas mindig pozitiv.
Egyensilyban a teljes entropianak
maximuma van.

A mindennapi élet tapasztalatai alapjan is
megallapithatjuk, hogy az 6nként
végbemend folyamatokat a rendezetlenség
novekedése kiséri.

A kovetkezSkben az egyszertiség kedvéért,
nyilt rendszerekben, izoterm és izobar
koriilmények kozott lefolyd spontan
allapotvaltozasokra korlatozzuk a
targyalast. Laboratériumi kortilmények
kozott, nyitott f6z6poharban lejatszodo
kémiai reakciok esetén, mint példaul a
fémek reaktivitisanak targyalasakor
bemutatott példakban, jol teljesiilnek ezek
a feltételek. Altaldnosabb esetek
targyalasat az érdekl6dé olvasd megtalalja
a megjelolt irodalomban.

T.p = allande

Znis)

(s) aq

Tekintstik at, mib6l tevédik Ossze a
belsGenergia nem hasznosithat6 része.

Spontan allapotvaltozasok izobar-
izoterm korilmények kozott -
szabadenergia.

Ilyen 4llapotvéltozasok soran a
felszabadul6 belsGenergia egy része a
koriilmények fenntartasara forditodik
AUjr, nem hasznosithaté a rendszerben. A
rendszernek fenn kell tartani az allando
nyomast és h6mérsékletet. A belsd energia
azon részét, amely megmarad hé

kozlésre vagy egyéb
munkavégzésre, szabadentalpidnak
vagy Gibbs szabadenergianak (G)
nevezzik.

ﬁGpT:fﬁU'fﬂUpT

A p és T allapothatirozdk fenntartasara
elhasznélt belséenergia AU, r két
jarulékbol tev6dik 6ssze. Egyrészt allando
nyomason a felszabadul6 hé egy része
novelné a rendszerben a nyomast, emiatt
a rendszer a nyomaés fenntartasahoz
kitagul, térfogati munkat végez. A
térfogati munka a nyomas és a
térfogatvaltozas szorzata lesz.

AWiert,= - pAV.

Negativ az elGjele, mert a rendszer végzi a
munkat és igy csokken a belsGenergiaja.
A rendszer allandé nyoméson
hasznosithat6 belsg energiajat
entalpianak (H) nevezziik, mely szintén
allapotfiiggvény;

AHp=AQg+ AW, =AU+PAV

Masrész a hé az egyetlen energiafajta,
amely izoterm koriilmények kozott nem
alakithat6 at veszteség nélkiil méas
energiafajtava. Allandé hémérsékleten
lezajlo valtozas esetén a felszabadul6 hé
egy része az izoterm koriilmények
fenntartasara forditodik. Az 4t nem
alakithato rész, a rendszer entropia-
véltozasanak és a h6mérsékletének
szorzataként adhat6 meg.

&Q =T ﬁsrendszar

A fentiek alapjan alland6 nyoméson és
hémérsékleten lezajlo valtozasok soran, a
belsGenergiabol a koriilmények
fenntartasara felhasznalt belsGenergia
AUy,

Alpr=- piW +T A Srendszer

Az alland6 nyomason és h6mérsékleten a
rendszer belsGenergia-valtozisa

ﬂU=ﬁG+TﬁSrendszer'pﬂv
AG=AH-TASendszer
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A valtozasok iranyat kijelols I1. f6tétel
alapjan, mely szerint a spontan folyamatok
esetén a teljes entropia-valtozas mindig
pozitiv, belathato, hogy a rendszer
szabadenergia-valtozisa csak negativ lehet;

AG=<0

A REAKTIVITAS MERTEKE

A bemutatott spontan helyettesitési
reakciokban az egyik fém M1 atomjai,
rendezett kristalyos szilardfazisbol kilépve
atomizalodtak, (szubliméci6), majd
vegyértékelektronjaikat leadva
ionizalodtak és joval kevésbé rendezett
llapotu oldatfazisba keriiltek, ahol a
kationjaik (pozitiv toltések) az oldat
vizmolekulaival rovidtavon rendezett
hidratburkot képezve, hidratalodtak. A
két utdbbi Osszegét vizes fazisa
ionizici6naknevezziik. A folyamatot
kisérg szabadenergia- valtozas:

AG,,,(s=aq)=Gj/i (aq)-G,,,(s)

A mésik fém (M2) anionjai a forditott utat
jartak be. Az oldat vizmolekuléival
kialakitott hidratburkaikat leadva
dehidratéalodtak, elektronokat felvéve
fématomokka rekombinélodtak, majd
végiil megszilardulva kristalyosodtak és
kivaltak.

atomok
kristaly (8)°

M(s) === M"" (aq)+ne

Ha a két folyamat egymas mellett
spontan lejatszodik, (a bemutatott
kisérletek) a két fém szabadenergia-
véltozasainak kiilonbsége negativ érték
lesz. A kezdeti allapotbdl a végallapotba

atomizalas

ionizacio vizes fazisban

szublimacid |ionizacid + hidratacié

M(s)=Mg)= M"[g)== M"{aq)

tobb 1épésben jut el mindkét fém.

(piros szinfi nyilak energia-felvételt, a
kékek energia-leadast jelolnek)

Két fém koziil az lesz reaktivabb,
amelynek oxid4ci6jahoz kevesebb
energiara van sziikség (konnyebben, megy
oldatba), mint a masik fém.

AG,,,(s=aq) < AG,,,(s=aq)

A fémek eltér6 reakcioképességét egyrészt
kohézi6s szabadentalpiaik , masrészt a
vizes fazist ionizécios szabadentalpiaik
okozza.

A vizes fazist ionizacios energia analdgja
a gazfazisa ionizicibs energianak.

A kohézibs energiak az atomizalasi vagy a
szublimaci6s szabadentalpiakbol, a vizes
fazist ionizécids energiak a gazfazist
ionizacio6s energiak és a hidratacios
szabadentalpiak Osszegeként szamithatok.
A sziikséges szabadentalpidk és ionizacios
energiak tankonyvek tablazataiban és
termokémiai adatbazisokban talalhatok
standard 4llapotban 298,3 K (25 °C)
hémérsékleten és 105 Pa (1atm)
nyomason.

Példaként elemezziik a cink és a réz
oxidaci6janak energetikai viszonyait.

M(s)—.l._ 0 M++{aq)+2e_

Nulla referencia pontként valasszuk a
fématomok kolesonhatadsmentes
géazallapotéat Gy (gaz)=0. Viszonyitsuk
ehhez a referenciaponthoz a
szabadentalpia valtozasokat. A szilard
fémek kohézids energiaja ekkor a
szublimacids szabadentalpidjuk negativ
elGjellel. A két elektron lead4sa miatt az
ionizacios energia, az els6 és a méasodik
elektron ionizacios energiajanak 6sszege
lesz.

Az oxidacio6 energetikai viszonyait
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illusztralja az alabbi abra, a tablazatban
megadott molaris standard kohézibs
szabadentalpidk AGy(s —g), gazfazisu
ionizaci6s energiak Ie (M(g) —M**(g))
és molaris standard hidratacios
szabadentalpiak AG (M**(g) —=M+**(aq))
alapjan.

Megjegyezziik, hogy a molaris standard
hidratacios szabadentalpidkat a tablazatok
konvencionélisan AGygpy, @ proton
hidratécibs szabadentapiajahoz képest
adjak meg. Emiatt a tdblazatokban ez
utébbi szerepel zérus referenciapontként.
Miutan 1998-ban klaszter kisérletekben
meghataroztak a proton abszolat
hidratéci6s szabadentalpi4jat (Tissandier
et al), amelynek értéke AG(H*(aq))= -1105
kJ/mol-nak adbdott, az ionok abszoltt
molaris hidratacids szabadentalpiaja is
meghatarozhato;

AGypo(Mis) = AGkony (M) +(-1105n)

ahol n, a kationok t6ltéseinek szama.

AG,(s=aq)=AG,**(aq) - AG,,(s)

Mis) M'Ta) M Thidr) M faq) Mis)=e-M"faq)
Ja AG

kimel| AG e Ag AG
M keh ioniz  hidr IE+hidr $=>aq
Zn | -95 2639 -2056 583 678
Cu |-299 2703 -2111 592 891

M(s)}>M(g)>M (g)->M (aq)
Szabadentalpia valtozasok

A tablazatban az ionok AGabs(M+**hidr)
abszolut hidratacios szabadentalpiai
szerepelnek.

Lathato, hogy az M(s)->M**(s) oxidacio6s
reakci6 soran mindkét fém teljes
szabadentalpia-valtozasa pozitiv, tehéat a
szilard-fazisbol oldatfazisba torténd
atmenethez energia sziikséges
AG(s->aq) >0. A forditott iranyt valtozas
soran viszont energia szabadul fel —
AG(aq ->s) <o.
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n a toltések szama, Eq, a galvinelem
fesziiltsége (Volt).

teljes szabadentalpia véaltozasokat.
(Egy vegyértékd fémek 2 moélnyi, 3

AG thaimol) " vegyértékiinek 2/3 molnyi mennyisége Az Osszefiiggés alapjan
i oask mid sziikséges 2 elektron leadaséhoz)
le = ghriizisban Cu In = -
% bl 5 A legreaktivabb fém a Li, (legkevesebb az Epenien =213/2/96,5=1,1 Volt
AGia z ek | % | energiasziikséglete ahhoz, hogy A bemutatott kisérletekben ez a tobblet
o 2 ‘é 3 N e 1ma) g':; szilardfazisbol oldatfazisba keriiljon), a szabadentalpia, veszteségként hvé
- “ Z;Efaq] 1 % tobbi fém reaktivitisa az 4bran megjeldlt alakult.
il i % = | sorrendben csokken. Az 4bra megerdsiti a
AGs 3 AE.C" ) bemutatott kisérletekben résztvevé fémek O
f._‘-:e zn § ; AG,, reaktivitdsanak sorrendjét is. i
& o k- 878
8l Mg>Zn>Fe>Pb>Cu>Ag ] vos0
-Gyon be— [ . 4
Végezetiil megvizsgaljuk Zn/Cu teljes | ];= PR
e i 6 rimol) redoxreakciéval egyiitt jaro AG Zn i oM __-,...’Cu
szabadentalpia-valtozast és megmutatjuk, _
Mivel a cinkhez sziikséges kevesebb hogy a reakci6 valéban spontén lezajlik, =

energia, hogy oldatba keriiljon, reaktivabb | vagyis AG<o Zn?
fém, mint a réz. M Zns0, 1M CuS0,
. iz Py oidat oldat
AGz,=678< AG, =891 A HesE tétel alapjan zf’l‘lelyet’tesnem’ , } - L
reakei6 szabadentalpiaja a végtermékek és Daniell elem

A bemutatott kisérletekben a reaktivabb
fém oldodéasahoz sziikséges energiat, a

a kezdeti anyagok szabadentalpiainak

kiilonbsége, amely az el6zdek alapjan nem | 5 galvanelemekrél és az

f’ordltott aton valt?zo, oldatbol kival6 fém | maés, mint, akkumulatorokrél, péld4ul a Li-
altatl leadott er.le‘r g’la’ fedezte.. . Zn(s)+Cu{aq) - Zn ag)+Cuis) akkumulatorok miikodésérél, a kémiai
A fémek reaktivitasanak hajtoereje a kezdeti anyagok végtermeékek energia elektromos energiava torténd

fentiek alapjan oldatfazisu és szilardfazist
allapotaik kozotti szabadenergia-
kiilonbség. Minél kisebb ez a kiilonbség,
annal reaktivabb lesz a fém, annél
konnyebben oldédik vizben és helyettesit
mas fémet kémiai reakciokban.

Az alabbi 4bra feltiinteti tobb fémre — az
Osszehasonlithat6sig miatt — két elektron
leadasaval jar6 oxidacibhoz tartozo, a
fentiekhez hasonlé médon szamitott,

AG=A G+ (80) 4Gy (8) - (AGzq(s) +AGe(ag) ) atalakitasaroél, a magazin kovetkezd
_ szamaban megjelend iras fog

AG=AG z5(s=>aq) - AG g, (s=-aq) t4jékoztatni.
A szabadentalpia fentebbi tablazatabol az

értékeket behelyettesitve,
AG =-213 kd/mol <0

az entalpiavaltozas negativnak adodik,
tehat a reakei6 valéban spontén zajlik le,
a forditottja viszont nem.

Pélinkas Gabor

IRODALOM

Bajnéczy Gabor Termodinamika .
Kun Rébert, BVIE, TERMODINAMIKA

A szabadentalpia-valtozas a rendszer (legyzet).

ZM(s)=— 2 M (aq)+2¢

1200

1000

LA,

800
600
400

AG,, (s=aq) ‘
DIIII|I|""|||

200
Li K CaMNaMgAl Zn Fe Cd Co NiPb Cu Ag Au

Femek szabadentalpia valtozasa AG
M(s)——M Taq) allapotvaltozas sordn

maximalisan egyéb munkavégzésre —
példaul elektromos munkavégzésre —
felhasznalhat6 energiaja. Ezt hasznositjak
az energiatarolasra felhasznalhato
galvanelemek és akkumulétorok is.
Péld4aul a Zn/Cu Daniell elem E=1,1 Volt
fesziiltségének (elektromos hajtoerejének)
is a forrésa, a Zn/Cu redoxreakci6, AG=
-213 kJ/mol szabadentalpia valtozasa. A
galvanelemek fesziiltsége és a
szabadentalpia-valtozas kozotti
Osszefiiggést Nernst hatarozta meg;

ahol F=96,5 (kJ/Volt) a Faraday 4llandd,

AG=AW = -NFE;ena

elektromas

https://www.webelements.com/lead/
thermochemistry.html/

Klaus Schmidt-Rohr J. Chem. Educ. 2018,
95, 1801

Standard thermodynamical properties of
substances
https://en.wikipedia.org/wiki/lonization_
energies_of_the_elements_(data_page)
http://www.knowledgedoor.com/2/
elements_handbook/cohesive_energy.html
Michael D. Tissandier, at al. J. Phys. Chem.
A 1998, 102, 7787

Fawcett, W. R. Thermodynamic Parameters
for the Solvation of Monatomic lons in
Water. J.

Phys. Chem. B 1999, 103, 11181.
Sulinet_termokémia
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2019-ben a Svéd Kiralyi
Tudomanyos Akadémia,
a litiumion-akkumulator
kifejlesztéséért, egy
amerikai, egy brit és egy
japan tudost dijazott
kémiai Nobel-dijjal.

litium-ion akkumulatorokat

elterjedten hasznaljak a

hordozhatd elektronikus
eszkozok dramellatisara.

Azbta, hogy a litiumion-
akkumulatorok 1991-ben el8szor piacra
kertiltek, megvaltoztattak életiinket. Ma
mar vilagszerte hasznaljak a hordozhat6
elektronikus eszkozok, mobiltelefonok,
laptopok energiaforrasaként. A
litiumion-akkumulatorok tették lehetGvé
elektromos autdk fejlesztését és a
megujul6 energiaforrasokbol - példaul a
napenergiabol és a szélenergiabol
szarmazo energia tarolasat is. A
litiumion-akkumulatorok el6nye, hogy
az andd és a katod kozotti oda-vissza
(fogyasztas-toltés) aramlo litium-
ionokon és nem az elektrodéikat lebontd
kémiai reakciokon alapulnak. Stanley
Whittingham készitette el az els6
litiumion-akkumulatort. Anédjat fémes
litiumb6l, kat6édjat olyan anyagbol,

i

John B. Gdoﬂen ough

M. Stanley Whittingham
The University of Texas at Austin, USA Binghamton Univarsity,

2
Alkira Yoshino
Asahi Hasei Corporation, Tokyo, Japan

State University of New York, USa  Meljo University. Nagoya, Japan

titan-diszulfidbol allitotta els, amely
molekuléris szinten a litium ionok
befogadasara képes iiregekkel
rendelkezik. Az akkumulator fesziiltsége
alig tobb. mint 2V volt. A fém litium
azonban reaktiv és az akkumulator tal
robbanasveszélyes volt ahhoz, hogy
biztonsagosan hasznalni lehessen.

John Goodenough javasolta kutatasai
alapjan, hogy a katéd még nagyobb
potenciallal bir, ha fém-szulfid helyett
fém-oxidbdl, példaul kobalt-oxidbol
készitik. 1980-ban kimutatta, hogy az
interkalalt litium-ionokkal készitett
kobalt-oxid katod akar négy voltot is
képes eléallitani. A Goodenough kat6dja
alapjan Akira Yoshino 1985-ben

készitette el az els6 kereskedelmileg
életképes litium-ion akkumulatort,
lecserélve a reaktiv litium fémanodot is,
asvanyolajkokszba agyazott fémes
litiummal, amely hasonléan, mint a
katod kobalt-oxidja, képes interkalalni a
litium ionokat. Ez egy konnyi, tartés és
tobb szazszor feltolthetd akkumultort
eredményezett, miel6tt a teljesitménye
romlott volna.

John B. Goodenough, M. Stanley
Whittingham és Akira Yoshino
felfedezései vitathatatlanul jelentGs
hatéssal voltak technoldgiai
fejl6déstinkre. A Li-ion
akkumulatoroknak nem csak a
hordozhat6 informatikai eszk6zok és az
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fogyaszid

kisttdaram

anod
fémlitium
P Ll

Goodenough akkumulatora

KEMIAI NOBEL-DIJ 2019

aramforras

litium ion

elektron

elektromos meghajtasa jarmtivek
forradalmaban van jelent8s szerepiik, de
hozzajarulnak a jelenleg fosszilis
tiizel6anyagokrol kornyezetbarat
tiizel6anyagokra torténd valtashoz is.
Azonban a Li-ion akkumulétorok
fejlesztése nem tud versenyezni azzal a
ténnyel, hogy kevés litium talalhaté a
bolygbénkon. Ez azzal a kockézattal jar,
hogy el6bb-utobb nem lesznek
megfizethetGek a litium alapa

2018 novemberében megkezdte
mikodését egy 60MW teljesitményl
napelem-telep Dél-Ausztralidban. A
napelemek energidja nagy részének

‘The Roysl Academy of

4dramforrasok. Masrészt, becslések
szerint, ha ebben az iitemben
szaporodnak az elektromos jarmtvek és
a nagyméreti napelem telepek 2035-re
kimeriilnek a litium lelGhelyek.

Ezért kritikus fontossagu alternativ
akkumulator-technolbgiak kifejlesztése
mas a F6ldon nagy volumenben
elgforduld elemek alapjan. Tébb méasik
mellett az egyik igéretes jelolt a

periddusos rendszerben szomszédos

tarolasara Tesla Li-ion akkumulator-
telepet hasznalnak. Az akkumulator-telep
az igényeknek megfeleléen megujuld
energiaval segiti a tavvezeték halézat
kiegyensulyozasat.

2019-ben a gépkocsi akkumulatorokat
gyarté Tesla Energy vallalat egy Gjabb
szerzGdést kotott a vilag legnagyobb
energiatarolé telepének megépitésére
Dél-Ausztréliaban. A 100 MW-os Li-ion
akkumulator telep 2021-ben fog
elkésziilni. Az energiatarold
adramellatasat a Neoen, a szél- és
napenergiat biztosité francia vallalat éltal

el%lmn

litiurn ion

Tatsa  ttan-diszulfid

Whittingham akkumulatora
Aty Jarrstnd The Rowal Swedsh Acsdemy of Scmnded

natrium. Nagyon hasonlé kémiai

tulajdonsagu és igen elterjedt a F6ldon.
Az elmlt évtizedekben lezajlott gyors

fejlédést kovetSen szamithatunk az

cs02

rohamos fejldésére.
A Nobel-bizottsag sajtokozleménye
alapjan
https://www.nobelprize.org/prizes/
chemistry/2019/press-release/
Szerkeszt8ség

Uzemeltetett szélerém{ biztositja. Az
energiat biztositd napelem-telep
elkésziilt, a szélerémi még épités alatt
all.
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HATVAN EVE HUNYT EL MAX VON LAUE

A tizika egyik
legszebb teljesitménye

Max von Laue 1912-ben elldtogatott Minchenbe egy tanar kollégajahoz, az elméleti fizikus
Arnold Sommerfeldhez és tanuja lett egy beszélgetésnek; Sommerfeld tanitvéanyéval — Peter Paul
Ewalddal - vitatta meg annak doktori munkajat a fény terjedésérdl kristalyokon keresztil. Laue

meglepetten érteslilt arrdl, hogy a kristalyok szerkezete — atomjaik elrendezése miatt — olyan, mint
egy haromdimenzids racs vagy rostély. Ebbdl az értestlésbdl sziiletett egy korszakos kisérlet, és
fejlédott ki a rontgendiffrakcié elmélete. Laue Nobel-dija lett az eredmény.

Crystallographica nemzetkozi

folyoiratot, aminek szerkesztGje
lett. A rontgendiffrakcié minden egyéb
modszernél pontosabban mutatja meg a
molekuldk szerkezetét, és a huszadik
szdzadban a természettudomanyok
kutatasi eszkozévé valt. A
rontgenkrisztallografia a mikroszkop és a
szinképelemzés versenytarsa az anyag
vizsgalatakor. Ezen feliil Laue felfedezése
bizonyitékot szolgaltatott ra, hogy a
rontgensugar az elektromagneses szinkép
része. Albert Einstein szerint Laue
felfedezése ,a fizika egyik legszebb
teljesitménye”.

Max Theodor Felix von Laue 1879.
oktober 9-én sziiletett Németorszagban, a
Koblenz melletti Pfaffendorfban, a
katonatiszt Julius Laue és Minna
Zerenner fiaként. (A csalad 1913-ban
nemességet kapott, igy lett a tudos neve
von Laue.) Gyermekkoraban a szilei
sokat koltoztek az apja hivatasa miatt.
Ugy emlitik, figyelmes, kivancsi gyerek
volt, aki koran érdeklédni kezdett a fizika
irant, gyakran latogatta Berlinben az
Urénia nevezetli tudomanyos tarsasag
kiéllitasait. Kozépiskolait javarészt a
strassburgi protestans gimnaziumban
végezte, ahol 1898-ban érettségizett. Egy
évig a Strassburgi Egyetemen tanult
fizikat, kémiat és matematikat. Ezutan
tovabb ment a Gottingeni, a Miincheni
majd a Berlini Egyetemre, ahol Max

E wald késébb megalapitotta az Acta
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Arnold Sommerfeld

Planck volt a konzulense. 1903-ban
doktoralt. Disszertacidja optikaval
foglalkozott, a fényhullamok
kolesonhatasat elemezte.

1905-ben visszatért a berlini Elméleti
Fizikai Intézetbe, ahol Max Planck
asszisztense lett. Laue volt az egyik els§
fiatal fizikus, aki megértette Einstein
1905-ben kozzétett, a specialis
relativitasrol szolo elméletének
fontossagat, és azt elkezdte alkalmazni a
fénytanban. 1907-ben korai fénytani
kisérletei fontos bizonyitékot szolgéltattak
a relativitas elméletének helyességére.
Munkassaga nagymértékben segitett az
elmélet elfogadasaban. 1911-ben Das
Relativititsprinzip (A relativitas elv)
cimmel kozreadott egy atfogo tankonyvet
a még vitatott kérdésrdl. Id6kozben 1909-
ben optikat és termodinamikat kezdett
tanitani a Miincheni Egyetemen, ahol
Osszebaratkozott Arnold Sommerfelddel.

A rontgensugarat — 1895-0s felfedezését

KEMIAI PANORAMA

Peter Paul Ewald

Max von Laue

kovetéen — sok elmélet és kisérlet
probalta érthet6vé tenni. Charles Barkla
kisérletei azt érzékeltették, hogy a
rontgensugarak az elektromagneses
szinkép részei, de sokkal rovidebb a
hullamhosszuk, mist a fényé, erre
azonban nem volt kisérleti bizonyiték.
1912-ben Sommerfeld numerikus értéket
javasolt ezeknek a hullimhosszaknak,
amibdl Laue azt feltételezte, hogy ha a
rontgensugarak hulldmai rovidebbek a
lathato fénynél, valamilyen diffrakcios
raccsal lathat6va lehet ket tenni. Es
ekkor eszébe jutott a kristalyok
racsszerkezete.

Azonnal azt javasolta a kol¥gainak,
hogy végezzenek el egy kisérletet,
amelyben irdnyitsanak rontgensugarakat
tihegynyi lyukakon keresztiil cink-szulfid
kristalyra. A kristaly mogé fényérzékeny
lemezt helyeztek el. Az eredmény szép,
szimmetrikus minta lett. Még aznap este
— 1912. aprilis 21-e volt —- mikdzben

2020.12.08. 9:22



HATVAN EVE HUNYT EL MAX VON LAUE

hazafelé tartott, rajott, hogy az optikai
racs segitségével milyen nagy lehetGségek
nyilnak meg a szamitasok el6tt. Hasonld
és egyéni mintakat lehet nyerni egy sor
természetes molekulabol. A
rontgendiffrakci6 nem csupan a molekula
alapvet§ szerkezetét tarta fel, hanem
egyuttal olyan eszkozt is szolgaltatott,
amellyel meg lehetett mérni a
rontgensugar hullamhosszat.

Laue munkéssaganak jelentGségét
csaknem azonnal elismerték. Val6sagos
szenzaci6 lett beldle, tobben is gyorsan
alkalmazték és kiterjesztették. William
Lawrance Bragg és apja, William Henry
Bragg hamarosan kidolgoztak a
rontgenkrisztallografiat, amelyet arra
hasznaltak, hogy a kristalyok és
molekulak szerkezetét tanulményozzak.
Maurice de Broglie kifejlesztette a
rontgenspektroszkopiat, amelyet Henry
Moseley azonnal alkalmazott, hogy
megvizsgalja a periddusos rendszer
elemeit. Az elemek kisérletileg mért
rontgenfrekvenciaja alapjan empirikus
szabélyt allapitott meg az elemek
rendszamanak kiszamitésara. Laue 1914-
ben Nobel-dijat vehetett at, Braggék a
kovetkezd évben kaptak meg ezt a
kitiintetést. Moseley 27 éves koraban
elesett az I. Vildghaboruban a gallipoli
vérfiirdGben.

Laue 1919-ben, miutan sok éven at
Ziirichben és Wiirzburgban tanitott,
visszatért, hogy az idés Max Planckkal
dolgozzék a Berlini Egyetemen. Noha
késébb eredményes kutatasokat végzett a

szupravezetéssel kapcsolatban, Laue sok
tekintetben klasszikus fizikus maradt, igy
nem sokkal jarult hozza a kvantumelmélet
kifejlesztéséhez. 1910-ben vette feleségiil
Magdalena Degent, két gyermekiik
sziiletett. Laue kereste az elementéaris
élményeket, szerette a hegymaszast és a
vitorlazast.

Laue volt a leghiresebb alakja a naci
korszak alatti német tudomany sajnélatos
torténetének. A Porosz tudomanyos
Akadémiinak mindéssze két tagja
csatlakozott Laue tiltakozasahoz, amikor a
nagy nyomasnak engedve Albert Einstein
1933-ban kilépett a Vilmos Csészar
Intézet kotelékébdl. Laue nevetségessé
tette azt a naci koholmanyt, hogy a
relativitas elmélete ,,a zsidok Oriasi
triikkje”, és ezt a retorikat azokkal a
biintetGszankciokkal hasonlitotta Gssze,
amelyeket az egyhaz alkalmazott Galileo
Galilei ellen a tizenhetedik szazadban.
Megtamadta az ugyancsak Nobel-dijas
Johannes Stark antiszemita nézeteit, és
kevés sikerrel, de probalta megvédeni a
német fizikat az agyelszivas katasztrofalis
kovetkezményeit6l. Noha kifejezetten
naciellenes volt, mégis Németorszagban
maradt, csak Nobel-aranyérmét kiildte ki
Koppenhagéba, hogy el ne kobozzak téle.
Ezt Hevesy Gyorgy 1943-ban — Dania
német megszallasa idején — kiralyvizben
feloldotta, majd a habort utan az oldatbol
visszanyert aranyat a Nobel Society
részére elkiildte, amibdl az aranyérmet
Gjra elGallitottak és tulajdonosanak
visszakiildték. Laue a masodik

vilaghabor végéig visszavonult a
tanitastol. Az a tény, hogy nem vett részt
Adolf Hitler urannal kapcsolatos
terveiben, nem mentette meg atto6l, hogy a
szovetségesek a habord végén a fiatalabb
és sokkal szolgalatkészebb Werner
Heisenberggel egyiitt Angliaba
internaljak.

Palyafutasanak vége felé Laue
igyekezett részt venni a német tudomany
Ujjaépitésében. 1950-ben kinevezték a
Fritz Haber Fizikai Kémiai Intézet élére.
Posztjan maradt egészen 1959-ig.
Neumann Janoshoz hasonlban élvezte a
gyors kocsikat. 1960. aprilis 8-4n egy
balesetben megsériilt, amikor
Osszeiitkozott egy motorkerékparral. Két
héttel késGbb, 1960. aprilis 23-an halt
meg. Németorszag és a tudosvilag
egyarant meggyaszoltak.

Ménes Andras

Henry Bragg

Lawrence Bragg

Maurice de Broglie
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REGI TITKOK, UJ TAVLATOK

Gyantaba
zart titkok

Vegyészek szdmara kozismert
vegyllet a borostyankdsav
(séi a szukcinatok), de az mar
kevésbé, hogy honnan ered
a neve.

Is6ként Agricola (Georg Pawer)
= Allitotta el§ 1550-ben borostyankd
hevitésével. A borostyankd tropusi
tlileveld fak megkovesedett gyantéja.
Sérga-, vagy narancsszint atlatszo,
kellemes tapintasa anyag, amelyet az
ember dragakdként az ij-kdkorszak, azaz
10-12ezer év Ota hasznal. Ennél joval
értékesebb tulajdonsiga azonban, hogy a
145 — 60 milli6 évvel ezel6tti kréta-korbol
hoz tizeneteket. A fakbol kifoly6 gyanta
ugyanis sok rovart és kisallatot zart
magaba és ezzel a régmult korok

,,,,,

A borostyankovek egyik forrasa
Mianmar allamszovetség (korabbi nevén
Burma), egy India, Kina, Thaif6ld és az
Indiai Oceéan kozé ékel6d6, hazanknal
7-szer nagyobb teriilet(, 56 milli6s
népességii orszag. Ennek északi részén

Borostyanké banyake és piacok @
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fekvd, Kacsin 4llam Tanai tartomanya a
koviiletek forrasa, amelyek értékesitése a
kinai hatdr mindkét oldalan talalhatod
piacokon folyik (Science, 364, 722-729,
2019).

Mintegy 99 milli6 évvel ezel6tt egy
tropusi tengerparti erd6ben hemzsegtek a
kiilonboz6 él6lények. Kartevk tamadasai,
vagy viharok altal letort agak miatt a fak
torzse nagy mennyiségfi illatos gyantat
bocsatott ki, ami koriil folyta és magéba
zéarta a fatorzsre telepiilt él6lényeket.
Beszivarogva a szovetekbe a gyanta
megvédte a foglyul ejtett 1ényeket a
gombaktdl és rothadastdl. Id6vel az
illatanyagok elparologtak, a gyanta
molekulai polimerizéltak,
megkeményedtek és 1étrehoztak a
borostyankoveket.

A kovek koranak becslése a banyaban
talalt vulkani hamu radiometrikus
meghatarozasabol szarmazik.
Paleontol6gusok szerint a mianmari
borostyankovek kora egy 5 milli6 éves
periodust fog at. Méas lel6helyek kovei (pl.
a Balti orszagok partjaira tengeri
aramlatokkal kimosott leletek) sokkal
fiatalabbak. A burmai leletek az él6lények
nagy valtozatossagat mutatjak és a
paleontolégusok szaméra ritka kincseket
rejtenek.

Az aldbbiakban Xing Lida kinai
antropologus altal talalt és publikalt
leletek lathatok.

A torténethez szomort tarsadalmi
hattér tarsul. A burmai borostydnké nem
csak a kutatok alma, egyuttal egy etnikai
aknamezd. Kacsin allam szembenélld
politikai frakciok kiizdelmének teriilete a
természeti kincsek (jadekovek, épiiletfa és
borostyanks) megszerzéséért, amibdl
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Kacsin-i katona ellenéiriz egy falu 3
borostyan banyak kizelében

fegyverbeszerzésiiket kivanjak
finanszirozni. Ezért a kormany is
fegyvereseket kiild a helyszinre a helyzet
ellendrzésére.

2014-ben Xing megprobalt a borostyan
banyak kozelébe keriilni, hogy lassa a
kovek eredetét, de Tanai tartomany — a
kormany és a kacsin-i fiiggetlenségi er6k
harcanak terepe — idegenek részére nem
latogathaté. Eljutott Myitkyin varoskaba,
a koviiletek arusitdsanak mianmari
piacéra, ahonnan baratja segitségével
hagyoméanyos kontosbe, longyi-ba
burkoldzva elérte a banyakat.

A banyak egy das novényzettel boritott
vidék letarolt, csupasz hegyoldalan
talalhat6k, ahol satrak alatt szédit6, 100
m mélységet is elér6 nyilasokat nyitottak.
Az aknak szélessége csak kis termetii
banyaszok leereszkedését teszik lehetGvé.
Addig asnak le, amig borostyanké-
réteghez nem érnek. Ekkor horizontélis
alagutakat vajnak ki és kézi szerszdmokkal
szedik ki a koviileteket, majd hozzak
felszinre. A banyaszok sajat felelgsségiikre
dolgoznak, baleset esetén maguk viselik a
gyogyitas koltségeit. Mindez magyarazza a
leletek arat: Xing szerint egy rovart
tartalmaz6 golflabda méretii koviilet realis
4ra 9oo US$.

A Jurassic Park-i dlom, DNS mintavétel
a borostyanba zart 6slényekrél még eddig
nem sikeriilt, de a kutatok kémiai
nyomokat talaltak a koviiletekben:
pigmenteket, amik védték az él6lényeket a
krétakori nap sugaraitdl, kitint a rovarok
pancéljabol, lignint és cellulozt novényi
maradvanyokbdl, aminosavakat egy
madar tollabol, ami sejteti, hogy protein-
toredékek is lehetnek a kovekben. Az
analizisekhez eddig a borostyanba zart
tollakat kalapaccsal porra torték, de a

Borostyanké banya Miammar Tanai
tartomanyban

kutatok kiméletesebb modszereket
szeretnének alkalmazni biomolekulak
tanulmanyozasara. Megkezdték
szinkrotron képalkotés kidolgozasat:
rontgensugar hatasara a mintaban 1évé
kémiai elemek kornyezetiiktdl fiiggd,
jellemz6 hullamhosszi fluoreszcens fényt
bocsatanak ki. Még egy évtizednyi
feladatot kell megoldani ahhoz, hogy
feltarjak a kovekbe rejtett gazdag
informaciot.

MOTORBENZIN ES
LEGSZENNYEZES

Kevesebb kémiaéra unalmasabb, mint a
kéolajleparlassal foglalkoz6. Nehezen
talalni benne konkrét vegyiiletet, kémiai

L. tibem

TS

Il iitem
Vi surites

Ly

Az els6 belségésii motort 1876-ban hoztak létre
Németorszagban (Nicolaus Otto, Eugen Langen).

=9

A karkdték kozatt borostyankdvet
vizsgalnak a Tengcsong-i piacon

atalakulast. A hallgatdk altalaban azt
jegyzik meg, hogy a paraffinok — mint
neviik eredete, parum affinis sugallja —
kevéssé reakcioképesek.

Itt kezd6dik a kémiatanitas problémaéja,
mint arra Alexander Todd, a Cambridge
Egyetem professzora hivta fel a figyelmet.

~A didkok robbanomotorral hajtott
jarmiiveken érkeznek az egyetemre és ott
azt halljak, hogy a paraffinok inertek.”

Persze, més a reakcioképesség égésnél,
mint szerveskémiai reagensekkel szemben
szobahémérsékleten, folyadékfazisban.

Az els6 belsGégésti motort 1876-ban
hoztak 1étre Németorszagban (Nicolaus
Otto, Eugen Langen). Hajtéanyaga
illékony, 85°C forraspontt szénhidrogén
megfelelt a korai
karburatorok
(elparologtatok)
szamara. A
befecskendezd
karburator
megjelenésével
kevésbé illékony
lizemanyag is
hasznélhat6va valt.
1890-t6] kezdve a
motorokat hajok
hajtasara kezdték
alkalmazni, majd a
repiil6gépek
megjelenésével azokat
is motorbenzinnel
hajtottak. 1910-t6l
kezdve az autogyartas
felfutasa megnovelte a
benzin iranti igényt,
ugyanakkor az
elektromossag
elterjedésével
sziikségtelenné valt a

IV tEem
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korabban vilagitasra hasznalt lampaolaj
(kerozin). Mivel a benzin és a kerozin a
kdolajleparlas sztenderd termékei voltak,
sziikség lett a kdolajipar technologiai
fejlesztésére. A megoldas 1911-ben
sziiletett meg a kdolaj termikus
bontaséaval (krakkolas), ami lehet6vé tette
a benzin termelésének novelését a
nehezebb frakciok rovasara. A benzin
mindségét eleinte Baumé fokban kifejezett
fajstilyaval jellemezték. 1917-ben a
Standard Oil (akkor a legnagyobb
amerikai olajfinomit6) bejelentette, hogy
a benzin legfontosabb tulajdonséga az
illékonysag. Az akkor gyartott benzinek
oktanszama 40 és 60 kozotti értékre
becsiilhetd. Az I. Vilaghaboru alatt
kideriilt, hogy a motorbenzinek
teljesitménye elégtelen a repiilésre. Csak
1922-re ismerték fel, hogy a krakk-benzin
nem hasznalhat6 repiilésre. A krakkolas
ugyanis mono- és diolefineket
(egyszeresen és kétszeresen telitetlen
szénhidrogéneket) hoz létre és ezek
konnyen polimerizalnak, gumiszer
bevonatokat képeznek a motorok
belsejében. Az autégyarak jobb mindségii
benzint igényeltek az olajtarsasagoktol,
amelyek az autogyartokat okoltak a
motorok fejletlenségéért és nagy
fogyasztasaért.

A krakk-benzinek autokban valo
hasznalata soran felfigyeltek az égés
rendellenességeire és a motor kopogésara.
Utoébbit 6lom-tetraetil (PbEt2) adalékkal
kiiszobolték ki, de az 6lom felhasznalasa
tobb halalesettel jart egyiitt. Az adalék
felhasznélasat 1925-ben be akartak tiltani,
de az itélet ellen fellép6 General Motors,
DuPont és Standard Oil vizsgélatokkal
bizonyitotta, hogy az 6lomadalék
felhasznalasa nem okoz kozegészségligyi
veszélyt, igy az adalék alkalmazasa
érvényben maradt.

Egyidejlileg a kutatés kideritette, hogy a
szénhidrogén szerkezete meghatarozza a
benzin tulajdonsagait. A benzin
egyeneslanct szénhidrogén komponensei
okozzak a kopogast, mig az aromas
(gytir(is) szénhidrogének nem.

Jobb lizemanyagok eléallitdsdhoz
nagymértékben jarult hozza Vladimir N.
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Ipatyev, a szentpétervari tiizérségi
akadémia professzora, egy orosz emigrans
vegyész. A 20. szazad elején ugy talalta,
hogy szervetlen anyagok nyomas alatt
befolyasoljak szerves vegyiiletek reakcioit.
1908-ban autoklavot tervezett (,,Ipatyev
bomb4ja”), 6 volt a heterogén katalizis
egyik felfedezGje. 1930-ban kiilfoldre
szokott, majd Csikagoban az UOP
olajtarsasagnal a kémiai kutatas
igazgatoja lett. Csoportjaval eljarasokat
dolgoztak ki szénhidrogének
izomerizéalasara, az olcsé butan és
izobutan izooktanna torténd atalakitasara.

Ett6] kezdve a benzin minéségét
oktanszammal fejezték ki és a repiilés
céljara 87-es oktanszamu benzint irtak
el6. Tovabbi bonyodalmat okozott az,
hogy a jobb benzinnel és a motorok
teljesitményének novelésével a repiil6k
nagyobb magassagba tudtak emelkedni,
ami az iizemanyag megfagyasaval

John Mooney a katalinkus
konverter feltalaldga
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Az izooktan ipari szintézise Olah szerint

Dlah Gybrgy az ipari karbokationok
ipari alkalmazdja

fenyegetett: 300 m magassag emelkedés
2°C csokkenéssel jar és 12.000 m
magasban a h6mérséklet —57°C, ahol a
benzol-adalék (olvadaspontja 6°C)
megfagy és eltomi a motor iiregeit. 1941-
re a benzin mingségének javulasaval a
repiil6k részére haromféle oktanszamot
irtak el6: 73, 91 és 100, az utébbit a
hadsereg részére.
Erdekes
megjegyezni, hogy a
100-as oktanszamu
benzin korabeli
eléallitasa a Shell
Olajtarsasag
repiilésiligyi
menedzserének
(Jimmy Doolittle)
koszonhetd, aki meggydzte a vallalatot,
hogy invesztaljanak a 100-as oktanszamu
benzin nagy mennyiségi elGallitasanak

s 2

olyan repiil6, ami ezt igényelte volna. A
munkatarsak egy része ezt ,Doolittle
milliédollaros hiilyeségének” bélyegezte,
de az id6 6t igazolta. Korabban az
amerikai hadsereg kiprobalt 100
oktanszadm1 benzint, ami tiszta izooktan
volt és gallononként (3,78 1) 25 dollarba
keriilt. A Shell benzinje 1936-ban keriilt
piacra. 1938-ra az ara 17,5 cent volt alig
dragibb, mint a 87-es oktanszamu
iizemanyag.

Az izooktan eléallitasanak legfejlettebb
modszere Oldh Gyorgy és munkatarsainak
a 1980-as években kidolgozott,
karbokationok kutatasi eredményeit
hasznosit6 eljarasa. (fennti dbra)

A II. Vildghédbora utan az autbgyartas
nagy fellendiilésnek indult. Az autok
szamanak novekedésével elGtérbe keriilt a
kipufogok altal okozott 1égszennyezés
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kikiiszobolése f6ként a nagy varosokra (pl.
Los Angeles) jellemz6 fiist-kod (smoke-
fog = smog) képzddésének elkeriilése
céljabol. 1970 utan kezd6dott az
6lommentes benzin forgalmazisa, ami
kedvezett 4j katalitikus konverterek
kifejlesztésének. Mig a kezdeti
konverterek a motorbdl tavozb gazok
teljes elégetésével csokkentették a CO és
szénhidrogének kibocsatasat, nem tudtak
megoldani a nitrogén oxidok eltavolitasat.
Ezt a feladatot John J. Mooney mérnok és
munkatarsai oldottdk meg. 1973-ban
keramiabol egy méhkaptarra emlékeztetd,
porusos szerkezetet készitettek, amelynek
bels6 hajszalvékony jaratait platina és
roédium oxidok keverékével vontak be. Ezt
elGszor egy Volvo teherautdoba szerelték
be. Ezzel sikeriilt mindharom
légszennyez§ gaz kibocsatasat
csokkenteni.

A nagylizemi gyartas 1976-ban indult
meg. Késébbi fejlesztéssel a katalitikus
konvertert a kibocsatott gaz 6sszetételét
érzékel6 katalitikus vezérléssel ellatva az
tizemanyagfogyasztas jelentGs
csokkentését is el tudtak érni. Mooney
késébbi szabadalmai alapjan a szerkezetet
beépitették lancfiirészekbe, flinyirokba és
lombtakaritokba is, amelyekben 40%-os
tizemanyagmegtakaritast értek el.

Ipatyev 85 évesen 1952-ben, Olah 89
évesen 1917. marciusaban, Mooney 90
éves koraban 2020. jiniusaban halt meg.

VARATLAN UJDONSAG
AZ ELELMEZES TEREN
Egyiink férgeket.
Na ne! Micsoda felhaborité javaslat!
Nem konnyt felismerni, hogy a fenti
kérdés altal kivaltott undorunk
civilizacionknak az a része, amelyet
Kolumbusz Krist6ftol 6rokoltiink. Az 1Gj
vilag rovarev bennsziilttjeit ugyanis a
primitiv vadsag képviselGiként jellemezte,
»amivel indokolta azok embertelenségét
és e népek rabszolgasorba taszitasat” irja
Julie Lesnik, a Wayne State Egyetem
antropologusa, az Ehet§ Rovarok és az
Ember Fejlédése cimii konyvében.
Kolumbusz nem volt az egyediili tényez
abban, hogy a hoditasok kora a rovarokkal

vald taplalkozast megvetette az eurdpai
népek és az Amerikaba betelepiils
europaiak korében. Tovabbi ellenszenvet
taplalt a rovarok altal veszélyeztetett
mezGgazdasagi termelés, amit rabszolgak
tartottak fenn.

De az undor nem volt minden korra
jellemz6: Arisztotelész szerette a
tlicskoket, a Vezav kitorésekor meghalt
idGsebb Plinius megette bogarak larvait. A
gorog bolesek nem is annyira kiilonboztek
mas kontinensek rovarevé népeinek
kultarajatol. Ma vilagszerte szazmilliok
fogyasztanak tobbezer rovart a benniink
é16 ellenszenv, entomofagia dacéra.

Talan kiilonbséget kellene tenniink
rovarok és férgek kozott. Hogyan fogjak ki

e

halaikat a pecasok? Ez sosem keltett
ellenérzést a halak fogyasztasaval
szemben. A természetes kornyezetben
nevelt baromfi (tanyasi csirke) tojasa és
hisa kiilonosen vonz6 szamunkra, pedig a
kapirgél6 tytikok sok kukacot megesznek.

Az el6relatok tgy vélik, a
tapanyagokban gazdag rovarok fontosak
lehetnek a jov6 protein forrasaiban. A
rovaroknak energiajukat nem kell
testh6mérsékletiik fenntartasara forditani,
taplalékukat nagyrészt testanyagga
(fehérjévé) alakithatjak. Persze, addig
még sok idg eltelik, amig raszokunk a
piritott sskara, vagy a hangya-burgerre.
Van ennek azonban egy jarhatobb atja is.
Otletes vallalkozok
rovarokat
tenyésztenek allati
eledelként kiilonosen
halak szdmara, vagy
csirketapként és igy
elkeriilik, hogy a
rovarok kozvetleniil
az ebédlBasztalra
keriiljenek.
Legkedvezdbbek a liszt-kukacok és a
fekete legyek (utdbbiaknak féleg a larvai).
A legyek még azt az el6nyt is nyujtjak,
hogy taplalékuk sem jelent koltséget,
hiszen hulladékon is megélnek.

Jelenleg, ha rovart talalunk egy

7 7

élelmiszerben, azt romlottnak mindsitjiik.
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Kolombusz szobra Barcelonaban

Amikor a rovarok termelése tomegessé
valik és a termék mentes lesz
korokozoktol és toxinoktol, az varhatdéan
élelemnek fog mindsiilni. Az élelmiszerek
mindsitése bizonyara valtozdsokon megy
at.

,Vertikalis gazdasag” az Ynsect francia
cég modszere, ami az egyik legfejlettebb
rovar-tenyésztd vallalkozas. A modszert
elterjedten alkalmazzak varosokban
salata-zoldségek termelésére. A
termesztés talcAkon torténik, amiket
robot mozgat. Az Ynsect burgundiai
kisérleti iizeme 20 m magas és 10.000
kukacot nevel. A larvakat 10 hetes
korukban szelektaljak: egy résziiket
bebéboztatjak a kovetkez6 generacid

Bogarak és legyek az ipari taplaléklinc
részévé vilnak
létrehozasara, a tobbit megtisztitjak és
forr6 gézben megf6zik, olajtartalméat
kisajtoljak, a maradékot poritjak és
meg6rlik. A kapott termék
halgazdasagokba keriil lazac és pisztrang
tenyésztésére, vagy haztartasokba
kutyaeledel céljara. A kisérleti gazdasag
30 tonna proteindds tapot termel
havonta, amit tovabb akarnak béviteni.
Az Egyesiilt Allamok Washington
4llaméban a Beta Hatch tarsasag liszt-
kukacokat tenyészt egy oreg gyiimolcslé
iizemben a kornyék halgazdasigai részére.
Azt remélik, rovidesen elérik a burgundiai
tizem altal termelt mennyiséget.
Versenytarsuk, az AgriProtein hasonld
mennyiségben tenyészt fekete legyeket
Cape Town-i iizemében, Dél-Afrikdban. A
kukacoknal sokkal fiirgébb legyeket
millibszam tartjak nagy kalickakban. A
termékeny néstények altal lerakott
petéket lireges talcakon gytjtik és
rendszeresen ellendrzik, hogy a larvak
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azonos méretliek legyenek; a nagyobb
larvak ugyanis felfaljak a kisebbeket. 10
napos korukban olajat préselnek bel6liik
és feldolgozzak az Ynsect eljarasahoz
hasonléan.

A kukac- és 1égy-tenyésztés kozti
kiilonbség az, hogy a kukacok
vegetaridnusok, az Ynsect iizem
btizakorpat hasznal tapanyagként. Az
AgriProtein a larvakat vagohidi vérbe
kevert korpaval, mig a felnétt legyeket
tejporral és melasszal taplalja. De a
tapanyagot tjabban hatosagi szabalyozas
irja el6. Az Eurépai Unid csak 2017-ben
adott engedélyt a halak kukac-proteinnel
torténd taplalasara, és csak azzal a
feltétellel, hogy a kukacokat engedélyezett
allati tapon tenyésztik. Az AgriProtein a
tapokat a célorszag szabalyaihoz igazitja.

A hatbsagi szabélyozas sokunk szdmara
megnyugtat6, de akadalyokat gordit a
vallalkozok elé. Az AgriProtein tervei
szerint a legyek tenyésztése lehetGséget
adna a hulladék feldolgozasara, ami
kiilonosen a szegény orszdgokban lenne
fontos. Ennek érdekében mar azt is
kidolgoztak, hogyan vonjak ki a
sziiletésszabalyzo- és novekedési
hormonokat emberi és allati iiriilékbdl,
nehogy azok a termékekben
megjelenjenek.

Vajon tilnépesedd vilagunkban mi
mindenhez kell még hozzaszoknunk?

Simonyi Miklés



GYOGYITO MOLEKULAK NOVENYEKBEN

z intenziv aromas illata 3-5 cm
Ahosszﬁ levelei kétszarnyuak.

Piroslé vagy sérga szélbeporzasu
viragjai jaliust6l oktoberig nyilnak.
Termése barna szinii és tojasdad alaki. Az
északi félteke sztyeppéin, félsivatagos
vidékein terem. Magyarorszagon is honos,
elsGsorban az Alf6ld déli részén
novekszik.

Az egynyéri tirom a hagyoményos népi
gyogyaszatban t6bb, mint 2000 év 6ta
jelen van, lazcsillapitasra és maléria ellen
hasznaltak. A kinai népi gyogyaszat mar
idGszamitas el6tt is hasznalta gyogyitasra
a novény leveleinek kivonatat. A n6vény
kinai neve Qinghao. Régi irasok szerint
aranyeret és bérbetegségeket is kezeltek
vele. Tobb orszagban salatazoldségként
fogyasztjak ma is. A népi gybgyaszatban
mas dromfajokat is felhasznalnak, ilyenek
a fehér tirom, fekete iirém és tarkony.

A malaria féleg a trépust vidékeken
el6fordulé sziinyogfajta (Anopheles
szunyog) dltal terjesztett, Plasmodium
nembe tartozo egysejtii parazita dltal
okozott betegség. A kérokozokat a
szunyogok malarids beteg vérébdl
kiszivva, ismételt csipéssel nydlukat
bejuttatva adjak be a kovetkez ember

véraramaba. A vilagon a
megbetegedések szama évente
megkozeliti az 500 milliét és a
szoévédmények miatti haldlozas
meghaladja az 1 milliét.

Erdekes megjegyezni, hogy Didszegi
Samuel botanikus, a XIX. szazad elején
kiadott konyvében is megemliti az
egynyari irom jotékony hatasat a
gyogyitasban és a malaria kezelésében is:

~Mikor a testen sérelem, vagy vagas
esik; j6 az Uromtaplét a sebre boritani,
mert az a vér folyasat azonnal eldllitja. A
Tarkony Urom levelei jé szaguk, kedves
tsipds fiiszerszamos iziik, szélliz6, és
gyomor erdsits erével birnak. Termesztik
kertekben, és bizonyos ételeket készitenek
vele, mint fiiszerszammal.” “Az iirém
igen jo sargasagban, maj- és
lépdagadasban és a napos
hideglelésben”.

Hosszt id6n keresztiil a malaria
gyogyitasara az egyetlen terapiés szer a
kinafa kérgébdl nyert alkaloid, a kinin
volt. Ez csak a vérben lev§ parazitakat
képes elpusztitani, a test egyéb
szoveteiben levGket nem. Ma mar t6bb 1j
gyogyszer létezik a malaria megelGzésre,
illetve a betegség gydgyitasara, Ilyenek

példaul a kinin, artemizinin, klorokin
és hidroxiklorokin hatéanyagokat
tartalmazo gyogyszerek is. (lasd a
magazin 19. szdmaban a kininrdl és a
jelen szamaban a klorokikinrdl és
hidroxiklorokinrol irasainkat)

Az egynyari lirom malariaellenes
hatasanak tudoméanyos kutatisa az 1970-
es évek elején kezd6dott meg, mivel a
malariat okozo parazita kdrokozok a
korabban bevélt malariaellenes szerekkel
(Kinin és Klorokin) szemben fokozott
rezisztenciat alakitottak ki. Farmakologiai
és klinikai vizsgélatokban ekkor sikeriilt
igazolni a n6vény
és egyik
hatbanyagéanak az
artemizinin
molekuldnak
malariaellenes
gyogyhatasat Tu
Youyou kinai
gyOgyszerész
kutatonak. Az
oOtletet — a kutato
elmondasa szerint
— a Tradicionalis
Kinai Orvoslas 6si
irott receptjei
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adtak. Tu Youyou az artemizinin
novénybdl torténd kivonasaért és a
molekula gyégyhatdsanak kimutatasaért

2015-ben megkapta a Kémiai Nobel-Dijat.

Ezt kdvetben az artemizinin alapt
gyogyszerek tobb milli6 ember életét
mentették meg és vezettek
gyogyulasukhoz.

Az egynyari lirom képes szadmos

2
? HO—!;-’—GH
HO-P—-0O (o]
! 8]
|
0-P—OH
OH
? o
O=R~O"  5—P-on
OH 1
OH
Fitinsav
CHs O
H3C X thz
HsC CHs

Artemizia-keton

HaC. CH,
HaC o)
Kamfor

antioxidans fenol vegyiilet
szintetiz4lasara. A novény szaritott
levelébdl t6bb, mint 100 vegyiiletet
kimutattak, szénhidratokat, zsirokat,
proteineket, fitinsavat, tanninokat és
tokoferolt (E-Vitamin). A fitinsav (inizitol
hexafoszfat) szerepe a foszfor tarolasa a
novényben. A szaritott levelek
artemizinin-tartalma 0% és 1,5% kozott
van. A hazai fajtdk mintegy 0,05%-ot
tartalmaznak.

A n6vény terméhelyt6l fliggben 0,3-1%
illoolajat tartalmaz, Jellemz§ {6
komponensei: monoterpén szarmazékok,
artemizia-keton (~30%), kdmfor (16%),
eugenol, etc. A monoterpének koziil
tobbet az illatszeripar hasznal fel. A
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novény leveleibdl kivont ill6olaj
artemizinin tartalma megkozelitGleg
15-20 %.

A novénybdl kinyerhet6, malariat gydgyitd
molekuldnak bizonyult Artemizinin egy
szokatlan peroxid-hidat tartalmazé
szeszkviterpén lakton.

A szeszkviterpén laktonok, lakton

PubChem

Artemizinin

gytirtit tartalmazé
szeszkviterpenoidok. (Harom izoprén
egységet tartalmazo terpenoidok). A
laktonok gytiriis belso észterek. Jellemzo
csoportjuk az észterekével azonos: —O—
CO—-, amely a laktonok esetén a gytirii
része. A gytirts vegyiiletek koziil
altalaban az 5 és 6 atomosak a
legstabilabbak.

A terpenoidok 6t szénatomos izoprén

P

lzoprén Lakton

egységbdl felépitett vegyiiletek, tobb ezer
kombinaciéban el6fordulnak. A terpének
és a terpenoidok kozotti kiilonbség az,
hogy a terpének szénhidrogének, mig a
terpenoidok oxigént tartalmaznak.
Kimutattak, hogy a molekula peroxid
gylirtije (1-2-4 trioxan) jatszik szerepet
gyogyhatasdnak mechanizmuséban.

Az artemizinin hatdasmechanizmusat
szamos kutat6 vizsgélta. Megallapitottak,

hogy amikor a malériat okozb parazita
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1-2-4 Trioxan

megfert6zi a vorosvérsejtet, a
hemoglobinbél vas-porfirin komplexet
(hemet) szabadit fel. A vas redukélja az
artemizinin peroxid-kotését és egy tobb-
vegyértéki vas-oxo vegyiiletet hoz létre,
amely egy reakcidsorozatot indit be.
Ennek soran reaktiv oxigén gyokok
képzGdnek, amelyek elpusztitjak a
parazitat.

A kristalyos molekula rosszul oldodik
vizben és olajokban, emiatt szervezetbe
juttatisa oralisan vagy rektalisan, az
emésztérendszeren keresztiil torténhet. A
molekula bizonyos modositasai
alkalmasak injekcié forméajaban torténd
bevitelére. A rezisztencia elkeriilésére mas
gyogyszerekkel tortén6 kombinalt
kezeléseket alkalmaznak, két kiilonb6z6
gyogyszert kombinalnak egy tablettaban.
Ez azért fontos, hogy biztositsak mindkét
gyogyszer alkalmazasat. A kisérd
gyogyszerek kozé tartoznak a lumefantrin,
a mefloquin, az amodiaquin.

A novény gyogyhatasa

A n6vény kivonatait, példaul a szaritott
leveleibdl készitett teat is, hasznaljak a
malaria tiineteinek csokkentésére. A tea
felnbttek szaméara, rovidtavon fogyasztva
biztonsagosnak bizonyult. Az 5-9 g
széaritott levélbdl készitett tea 4-7 napig,
napi harom részre elosztva, javithatja a
tlineteket és csokkentheti az aktiv
parazitak szamat a malaridban
szenvedGknél. Azonban, a teak
artemizinin mennyisége tal kicsi ahhoz,
hogy elpusztitsa a malariat okozd 0sszes
parazitat, ahhoz viszont elég, hogy
ellenallova tegye ezeket, rezisztenciat
kialakitva az artemisinint is tartalmazo,
erGteljesebb malaria gyogyszerekkel
szembeni tovabbi kezeléssel szemben.
Emiatt a WHO (World Health
Organization) nem javasolja a teak 6nallo
fogyasztasat. Hasonl6 a véleménye
magarol az artemizininrél és
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szarmazékairdl is, ezekez sem ajanlja
orélis monoterapiaként. Az atremizinin
lehetséges mellékhatasai borkiiités,
hanyinger, hanyas, remegés, ritka esetben
majproblémak is felléphetnek.

A kutatok az artemizinin és
szarmazékainak t6bb mas betegséggel
szembeni gyogyhatasat is vizsgaltak. T6bb
in vitro és in vivo vizsgalat valoszinfisiti az
artemizinin és szarmazékai aktivitasat a
herpeszvirus csaldd DNS-virusai, példaul
a human herpesz virus 6, az Epstein-Barr
virus és a Hepatitis B virus ellen is.

Kevés ismeret all rendelkezésre a
molekula hatékonysagarol olyan RNS
virusok esetében, mint példaul a hepatitis
C virus, az influenza virus.

Felmeriilt az artemizinin rakos
betegségek gyogyitasara torténd
felhasznélasa is. A korai vizsgalatok
igéretes eredményeket mutattak, de a
kutatasok korlatozottak. Jelenleg nem
folytatnak klinikai vizsgalatokat. Tovabbi

kutatasokra van sziikség, hogy biztosan
kideriiljon, segithet-e. Az eddigi kutatasok
az artemizinint a bevalt kezelésekhez
kiegészit6ként hasznéltak, nem pedig
alternativaként.

A Covid-19 koronavirus pandemia
megindulasakor, hatékony gyogyszer
hianyaban, felmeriilt az ismert malaria- és
Ebola-virus ellenes szerek, kinin,
artemizinin, klorokin és hidroxiklorokin,
kiprobalésa a jarvany elleni védekezésben.
(lasd, jelen szamban a Gyogyito
molekuldk cim{ irdsunkat)

A hagyoméanyos kinai orvoslasban
alkalmazott gyogynovényes kezeléseket
mar a korabbi koronavirus jarvanyok, a
Sars-CoV (Azsia 2003) és Mers-CoV
(Szaud-Arébia 2012) kezelésére is
megvizsgaltak. 2005-ben kinai kutatok, az
édes iirom alkoholos kivonatat a masodik
leghatékonyabb novényi gyogyszernek
talaltak a Sars-CoV virus ellen.

Tekintettel a két virus kozotti

hasonldsagra, a kutatok mar a Covid-19
pandemia kezdetén megkezdték névényi
kivonatok és artemizinin-szarmazékok 4j
koronavirus elleni hatékonysaganak
vizsgalatat. A vizsgélatok jelenleg is
folynak, azonban még egyetlen korabbi
mas ismert virussal szemben hatasos
gyogyszer hatékonysaga sem igazolt
egyértelmtien az Gj koronavirus ellen.
Készegi Lidia

* IRODA,OM

Varga Szilérd, a Maléria hagyomanyos
gybgyszere, a kinin, Kémiai Panorama,
2019, 21. szédm

Diészegi Sémuel: Orvosi flivészkdnyyv,
mint a magyar flivészkonyv praktika része
(Debreczen, 1813)

Jorge F S Ferreira, Devanand L Luthria,
Tomikazu Sasaki, Arne Heyerick
Molecules, 2010 Apr 29;15(5):3135-70.
Chemical Composition of Artemisia annua
L. Leaves and Antioxidant Potential of
Extracts as a Function of Extraction
Solvents

Shahid Igbal, at al, Molecules 17(5):6020-
32, December 2012

Sanja Cavar, M Maksimovié, D Vidic, A
Pari¢, Industrial Crops and Products 37
(1), 479-485

Mithun Rudrapal,Diapk Chetia, Drug
Design, Development and Therapy
Volume 10:3575-3590

Patrick R. Arsenault, Kristin K. Wobbe,
Pamela J. Weathers, Current Medicinal
Chemistry

Volume 15, Issue 27 , 2008
ThomaskEfferth, Biotechnology Advances,
Volume 36, Issue 6, 1 November 2018,
Pages 1730-1737

Cumming, Jared N.; Ploypradith,
Poonsakdi; Posner, Gary H, Advances in
Pharmacology (San Diego) (1997), 37 253-
297.

Gary H. Posner Jared N. Cumming
Poonsakdi Ploypradith Chang Ho Oh

J. Am. Chem. Soc. 1995, 117, 21, 5885-
5886
https://www.mpg.de/14663263/artemisia-
annua-corona-virus
https://cen.acs.org/biological-chemistry/
infectious-disease/Artemisinin-raises-
hopes-fears-amid-COVID-19/98/i21
Ruiyuan Cao, et al , ACS Infect. Dis. 2020,
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https://www.who.int/malaria/areas/
treatment/overview/en/
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A paracetamol (Amerikaban
acetaminofen) széles kdrben hasznélt
fajdalomecsillapité és lazesdkkentd hatésd
gyogyszer. A fejfajas, izomfajdalom,
izlileti fajdalmak csokkentésére is
hasznalhaté. Hasonlé hatést fejt ki, mint
az aszpirin és ibuprofen. Szamos vény
nélkil kaphaté gyogyszer hatéanyaga,
mint példaul a Panasol, Rubofen,
Coldrex, Neocitran. Sulyos fajdalmak,
példaul daganatos és miitét utani
fajdalom esetén is alkalmazzék opioid
fajdalomecsillapitéval kombinélva. Terapias
dozisdban (500 mg 4-6 éranként) adva a
paracetamol biztonsadgos és hatékony
fajdalomcsillapito.

4r mar 1893-ban felfedezték egy

korabbi fajdalomecsillapit6t —
fenacetint — szed§ személy vizeletében,
forgalomba gyogyszerként csak 1950-ben
keriilt, miutan kideriilt, hogy a
paracetamol a fenacetin metabolitja és
gyogyhatasat valdjaban a szervezetben
torténd lebomlasat kvetden a
paracetamol okozta.

Béar évente sok milliard adag

paracetamolt forgalmaznak, a

H
o
H;CA 0

Fenacetin

hatdsmechanizmusénak kérdése a mai
napig nem zarult le, a kutatok tobb
elképzelést is leirtak az irodalomban.

Az egyik feltételezés szerint az
aszpirinhoz és ibuprofenhez hasonléan
blokkolja a fajdalmat és gyulladast jelz6
molekulék, a ciklooxigenaz (COX)
enzimek aktivitasat. Egy masik
magyarazat az, hogy a paracetamol
csokkenti magat a gyulladascsokkentd
vegyiiletek, a prosztaglandinok termelését.
Ezt az aszpirin is gatolja, de a
paracetamolnak kisebb a
gyulladascsokkentd hatasa. Ugyanakkor
az aszpirin gatolja a véralvadast elGsegits

Paracetamol

H
N\’.rl'u'lﬂ
JOR!
HO

Paracetamol

vegyliletek, a tromboxanok termelését, a
paracetamol nem. Val6szind, hogy a
paracetamol mindkét atvonalon kifejti
hatasat.

Maga a gybgyszer nem mérgezd, de
mivel a majban 1év6 enzimek lebontjak és

MN-acetil-p-benzokinon

a metabolitja egy mérgezg vegylilet, az
N-acetil-p-benzokinon imin képzédik
bel6le, huzamos szedése esetén lehet
karos mellékhatasa. Kis mennyiségben ez
a vegyiilet kivalasztodik, de nagy
mennyiségben elarasztja a méregtelenitd
szerveket és karosithatja a méajszoveteket.
A gyobgyszer szedése el6tt tajékozodjunk,

\
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mellékhatésairdl, a szlikséges dozisrol és
arrdl, hogy milyen esetben nem ajanlott a
gyogyszer szedése.

IRODALOM:
http://www.chemistryexplained.com/A-
Ar/Acetaminophen.html#ixzzéccrnngki
https://www.worldofmolecules.com/
drugs/tylenol.htm
Carmen Drahl, CEN, 92, Issue 29, 2014
https://www.acs.org/content/acs/en/
molecule-of-the-week/archive/a/
acetaminophen.html
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Klorokin, hidroxik

A klorokin és a hidroxiklorokin
4-aminokinolin szdrmazékok, amelyeket
hagyomanyosan a maléria megel&zésére
és kezelésére hasznalnak. A vegyiletek
gyogyhatasanak felismerése elott, a
maléria gyogyitasara évszézadokon
keresztul, a kinafa kérgébdl kinyerhetd
kinin volt. Mivel enyhe
immunszupresszans hatasuk is van,
néhany autoimmun betegség
gydgyitéséra is hasznaljak mindkét
vegylletet, példaul reumas iziileti
gyulladéasos betegségek (rheumatoid
arthritis), lupus betegség (a test
immunrendszere tévedésbdl az
egészséges testszoveteket tdmadja meg)
és a fényérzékeny bérkitorések
kezelésére.

kinolin aromas heterociklusos

vegyiilet, melyben egy benzol és egy
piridin gytir( kapcsolodik két szomszédos
szénatomon.

A Klorokin molekul4ban az
aminokinolin aminocsoportjanak egyik
hidrogénjét dietilamino-pentan csoport
helyettesiti és a kinolin vaz 7. helyzetéhez
klor atom kapesolodik. A hidroxiklorokin
molekula, a klorokin molekula egyik
N-dietil csoportjanak hidroxilezésével
keletkezik.

A hidroxiklorokint f6leg szulfat soként
alkalmazz4k, altalaban abban az esetben,
ha a klorokinnal szemben mar kialakult a
rezisztencia.

Ujabb vizsgalatok adatai arra utalnak,

T 7 2
8 B8a
kinolin

(1) WL

Klorakin

4-aminokinalin

hidroxiklorokin

hogy a hidroxiklorokin hat4sos a 2-es
tipus6 diabétesz kezelésére is. A molekula
az inzulint bont6 enzimek gatlasaval,
noveli az inzulin intracellularis
felhasznélasat és gyulladascsokkent6
hatésa is van.

A koronavirus pandemia megjelenését
kovetben felmeriilt a hidroxiklorokin
felhasznaldsa COVID-19 virussal fert§zott
betegek gyogyitasara is. Bar 2020.
marcius 28-an az USA élelmiszerek és
gyogyszerek forgalmazasat engedélyezd
hivatala (Food and Drug Administration)
jovahagyta a klorokin és a hidroxiklorokin
siirg6sségi alkalmazasat a COVID-19
kezelésére, 2020. junius 15-én a negativ
adatok halmozbdasa miatt visszavonta
hozzajarulasat. Jelenleg felhasznélasa a
koronavirus fert6zés esetében csak
Kklinikai kisérletekben fordul el6.

Allatkisérletekben a hidroxiklorokin
hatasosnak bizonyult az elmult évtized
kozepén Afrikaban robbanésszertien
terjedd Zikavirus fertGzéssel szemben is.

A Zika virus izeltldbuak altal terjesztett
fert6z6 virus. Nevét az ugandai Zika-
erddrél kapta. Egyes majomfajokat és az
embert fert6zi meg, a f6leg tropusi
ovezetben é16 szinyogok csipésén
keresztiil, és Gn. Zika-lazat okoz.

A betegség altalaban enyhe lefolyast,
nem halalos, azonban a fert6zés terhes
nék magzatara kiilonosen veszélyes,
sulyos fejl6dési rendellenességet, un.
kisfejliséget okozhat,
valamint mas
s szovédmények is
| felléphetnek. A kutatok
I' Sl 2017-ben Zika virussal

fert6zott egerekkel végzett
kisérletekben kimutattak,
hogy a hidroxiklorokin
jelent8sen csokkenti a
fertézést a placenta
sejtjeiben. Eredményeik
alapjan human klinikai
kisérleteket javasoltak. A
klorokin és a
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hidroxiklorokin hajlamos rezisztencia
kialakulasara. Ilyen esetekben mas
malaria ellenes gyogyszert hasznalnak
kezelésre, példaul az egynyari irom
gy6gynovénybdl kinyerhetd artemizinint
(lasd a magazin jelen szamaban
megjelent irast az egynyari tirom
gyogynovényrdl).

A tdladagolas tiinetei: fejfajas, gyomor-
bélrendszeri tiinetek, almossag, szédiilés,
stlyos lataszavarok, hirtelen vaksag,
vérnyomasesés, ritmuszavarok, gorcsok,
eszméletvesztés, keringési-, 1égzési
elégtelenség, koma. A gyerekek kiilonésen
érzékenyek a klorokin mellékhatasaira és
mar csekély mértékd taladagolas is
veszélyes lehet.

A gyobgyszer szedése elbtt
tajékozodjunk, mellékhatasairol, a
sziikséges dozisrol és arrdl, hogy milyen
esetben nem ajanlott a gyogyszer szedése.

* IRODALOM:

Malaria hagyoméanyos gydgyszere: a
Kinin, Varga Szilard, Panorama, 21.
szam
http://www.chemistryexplained.com/
A-Molecule of the Week Archive ACS,
September 18, 2017

Bethany Halford C&EN, 95 (29), p 11
July 17, 2017

Bin Cao, J Exp Med 214 (8): 2303,
2017.

OTSz http://otszonline.hu/cikk/
hidroxiklorokin_2_es_tipusu_
diabetesben
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A B3 vitamin a nyolc B-vitamin egyike.
Vizoldhatd. A szervezetiink csak a napi
anyagcseréhez szlikséges mennyiséget
térolja, a tébbi kilrul a vizelettel,
izzadsdggal. Fontos szerepet jatszik az
elfogyasztott taplalék energiava
alakitdsdban. A megnevezés egy harom
vitamer molekuldbdl all6 vitamincsaladot
jelol. (Vitamereknek nevezziik azokat a
kémiailag és metabolikus tulajdonsagaik
alapjan rokon vegytileteket, amelyek
min8ségileg azonos vitamin-aktivitast
mutatnak).

hérom vitamer: a nikotinamid
(niacinamid), a nikotinsav (niacin) és
a nikotinamin-ribozid. A csaladot

B3-Vitamin

B3-komplexnek is nevezik. Megjegyzendd.
hogy a nikotinamid megnevezés
félrevezetd, mivel nincs koze a dohany
nikotin molekul4jahoz. Ezért Gjabban a
niacinamid megnevezés szerepel helyette.

A vitamin az emberi és allati
szervezethez kis mennyiségben
nélkiilozhetetlen szerves molekula,
amelynek elallitasara a szervezet
altalaban nem képes és csak a taplalékkal
jut hozza. A vitaminokat nem a kémiai
szerkezetiik, hanem biokémiai aktivitasuk
alapjan osztalyozzak. Adott biolbgiai
hatést tobb vegyiilet (vitamer) is
eredményezhet.

A szervezetben a B3-vitamereknek
fontos szerepiik van. Mindharom
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molekula szervezetiinkben nikotinamid-
adenin-dinukleotidd4 (NAD+) alakul. A
NAD az emberi és az allati élethez
elengedhetleniil sziikséges vegyiilet. A
B3-vitamin a NAD prekurzora.

A prekurzor olyan vegyiilet, mely egy
masik vegytiletet el§allito reakcidban vesz
részt. Az enzimek a biokémiai reakciokat
katalizal6 biologiai katalizitorok. A
koenzim egy kis szerves molekula, amely
az enzimhez kapcsolodik és elGsegiti az
enzim miikodését. A legtobb koenzim a
vizoldhaté B-vitaminokbdl szarmazik.

A NAD és foszforilezett valtozata, a
nikotinamid-adenin-dinukleotid-foszfat
(NADP), a hibas DNS-részletek
helyreallitasaban és a kalcium-mobilizacié
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Nikotinamid-ribozid

soran lejatsz6do transzferreakcidkban
jatszik szerepet. Mindkettd fontos a
gliikéz, zsir és alkohol metabolizmuséban
is. Eléallitasukhoz a szervezetnek
sziiksége van B3-vitaminra és/vagy
triptofanra.

Kimutatték, hogy a B3-vitamin
koleszterinszint-csokkentd, antioxidans és
gyulladéscsokkentd hatéssal is bir.

A B3-vitamerek taplalékokkal jutnak a
szervezetiinkbe. Kivétel a niacin,
amelynek koriilbeliil 50%-a a fehérjék
bioszintéziséhez sziikséges triptofan nevii
alfa-aminosavbél szintetizalodik a
szervezetiinkben.

A niacinban gazdag ételek kozé
tartoznak a tejtermékek, a baromfi, a hal,
a sovany his, a dio és a tojas. A
hiivelyesek, duasitott kenyerek és
gabonafélék szintén tartalmaznak niacint.

A triptofan esszenciélis aminosav, a
szervezet nem tudja el6allitani, ezért ez is
taplalékkal keriil szervezetiinkbe.
Megjegyzendd, hogy a triptofan niacinna
torténd atalakitasahoz, a szervezetének
sziiksége van B-6-vitaminra is, mely
szintén a taplalékkal keriil a
szervezetiinkbe. A triptofan fehérjében

gazdag élelmiszerekben talalhaté meg.
Els6sorban csokoladéban, zabpehelyben,
tejtermékekben, voros hiisokban,
baromfihtisban, halakban, tojasban,
csicseriborsoban, napraforgbmagban,
tokmagban, foldimogyordban.

Vitamin-hiany akkor fordul el8, ha nem
jut a szervezetbe elegend§ B-3-vitamin
vagy triptofan. Akkor is el6fordulhat B-3-
vitaminhiany, ha egy betegség
megakadalyozza a B3-vitamin
felszivodasat. Ilyen példaul a hasmenés,
méajbetegség vagy alkoholizmus.

A stilyos B-3-vitaminhiany pellagra
nevi betegséget okoz. Tiinetei:

(0]
OH = NH
: [
Q=p-0 =
‘ nikotinamid
0
OHOH NH3
=N
&
0=p-0 {:I:ﬁ’
OH adenin
riboz
OH OH

nikotinamid-adenin-dinukleotid
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HN NH;
Triptofan

bérelvaltozasok, a nyalkahartyak
duzzanata, irritaci6ja, faijdalom és égés a
torokban, a mellkasban vagy a
gyomorban, zavartsag,
memoriaproblémak, depresszi6 és akar
paranoia is. Néhany embernél a teljes
kezét vagy 1abat lefedd elvaltozasok
alakulnak ki. A tiinetek némelyike kisebb
hiany esetében is felléphet.

Az egészséges taplalékot tartalmazo
véltozatos étrenddel é16 fogyasztok
nincsenek kitéve a vitaminhiany
veszélyének. Szerkeszt&ség

* IRODALOM:

http://www.chemistryexplained.com/
Ne-Nu/Nicotinamide.html
https://www.researchgate.net/
publication/259641913_The_
Chemistry_and_Biochemistry_of
Niacin_B3
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NYIKOLAJ ZELINSZKIJ

Egy kivald
Orosz vegyesz

A ll. Vilaghdborut kovetd évtized negligalta a kor orosz
szakmai kivalésagait, amiért a nyelv elszigeteltsége és a sztélini

propaganda kdzésen okolhatdk.

7 1950-es évek elején hazankban a
Atermészettudoményok oktatasa

szamos Vvélt és valodi eredményt
szovjet tudosoknak tulajdonitott. A banto
hamisitas egy képzelt kérdés-felelet
parban fejezddott ki, amit csak baratok
kozott lehetett elmondani: ,Ki teremtette
a Vilagot? Isten, de el6z6leg kikérte két
szovjet tudos tanacsat!” A kivaltott
ellenérzés miatt az igazi teljesitményeket
nem ismertiik, ami tobbé-kevésbé igaz
volt Nyugat-Eurdpara is, ahol az orosz/
szovjet eredményeket csak az tirhajozas
megjelenésével kezdték felismerni.

Zelinszkij 1861-ben sziiletett Tiraspol-

Zelinszkij ogyesszai egyetemi évei alatt
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ban egy nemesi csaladban. Négy éves
koréban sziilei tuberkol6zisban meghaltak
és nagyanyja nevelte fel. 1872-t6] 1880-ig
a Richelieu Gimnaziumban tanult
Ogyesszaban, ahol Dimitrij Mengyelejev is
tanitott az 1855-56-0s tanévben. Zelinszkij
a Novorosszijszk Egyetemen tanult tovabb
Ogyesszaban. Az 1862-ben alapitott
egyetemen kival6 szakemberek tanitottak
a természettudomanyokat: Ilja Mecsnikov,
a késébbi Nobel-dijas embriologiat, Ivan
Szecsenov, az orosz fiziol6gia-iskola
megalapit6ja fiziologiat. Az egyetemnek
jol felszerelt kémiai laboratériuma volt.

Az egyetemet kival6 eredménnyel
végezte el és kiilfoldi 6sztondijban
részesiilt, Lipcsében Johannes Wislicenus
mellett, és Gottingenben Viktor Meyer
laboratériuméban dolgozott. Lipcsében
sztereokémiai kutatisban vett részt,
szintéziseket végzett malonészter
felhasznalasaval. Gottingenben tiofén
kémia-val foglalkozott. Mustargaz
szintézist végzett és mérgezést kapott,
amibe csaknem belehalt. Ez vezetett
ahhoz, hogy aktivszén tartalmt
gazmaszkot fejlesztett ki. Az I.
Vilaghaboru alatt a gdzmaszk milliok
életét mentette meg.

O
.

1. dbra  a-brém-propionsav szintézise
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Nyeszmejanov mint Sputnik builder a
Time Magazin cimlapjan

Az Angewandte Chemie legUjabb szama
Nyikolaj Zelinszkij életrajzat kozli (https://
doi.org/10.1002/anie.202005233).

Gottingenben kidolgozta a-halogénezett
savak szintézisét.(1. 4bra)

Ez lett els6 publikacidjanak téméja
1887-ben (Berichte, 1887, 20, 2026). Az
eljaras kés6bb a Hell-Volhard—Zelinszkij
reakcio nevet kapta.

Zelinszkij 1889—ben tiofén szérmazékok

cr02

1890-ben tanarsegéd lett az Ogyesszai

O

PBr§ R
Brz

OH
Br



CHs

A

Br COOEt + KCN "
EtOOC

2. dbra dimetilszukcinat szintézise

HaC

Egyetemen. 1991-ben doktori cimért
benytjtott dolgozata az elsé jelentds
sztereokémiai tanulmany volt
Oroszorszagban: dikarbonsav- és zsirsav-
sztereoizomerek szintézisét irta le. (2.
abra)

1893-ban az ekkor 54 éves Valgyimir
Markovnyikov — aki évek munkéjaval
hozta létre a Moszkvai Egyetem
magasszint{i kémiai oktatasat, szerves és
analitikai kémi4t tanitott — ellentétbe
keriilt az Oktatési Minisztériummal az
egyetemi autonémia targyaban és ezért
levaltottak. Ekkor 1j korszak kezd6dott a
32 éves Zelinszkij életében: meghivtak a
Moszkvai Egyetem Kémiai Intézetének
vezetésére. Kinevezésében nagy szerepet
jatszottak Mengyelejev és Nyikolaj
Mensutkin, aki Mendgyejelev utédja volt
a Szentpétervari Egyetemen. Zelinszkij
kutatast inditott szénhidrogénekkel
logikus kovetkezményeként korabbi —
dikarbonsav sztereoizomerekkel végzett —
tanulmanyainak. Ezzel kivaltotta
Markovnyikov neheztelését, aki ezt a
teriiletet sajat prioritasanak vélte.
Zelinszkij és Markovnyikov kapcsolata
érthetGen rossz volt.

A kaukéazusi olajlel6helyek gazdasagi
jelentGsége Zelinszkij figyelmét a
szénhidrogének felé iranyitotta.

[Jj

P . .
fl-l'ﬂ?..- . P-|':H._ E"/]\‘ . \]f
P gal e
(J we O
A T =, R e
\,f\&; cal A, . =

cal: Alglly, Bell, alumosibcabe

3.4bra Szénhidrogének katalitikus
izomerizaciodja

NYIKOLAJ ZELINSZKIJ

CN Hzo' ch CH:;
C-H3 e
COOEL HCI  HOOC COOH

Mérnokokkel egyiittmiikodve igazolta,
hogy hékezeléssel a szénhidrogének
aromatizal6dnak és ennek alapjan az
1900-as évek elején megéplilt az elsé
orosz lizem benzol, anilin és mas
termékek gyartasara. A hozamok azonban
alacsonyak voltak. 1912-re Pt és Pd
katalizator alkalmazasaval Zelinszkij a
toluol hozamat 54-68%-ig tudta novelni
(3. 4bra)

1905-t6l kezdve tanulmanyozta
cikloalkanok izomerizacidjat, a gytirtik
tagszamanak novelését és csokkentését.
Fontos felfedezése volt oxid katalizatorok
(Al203, SiO2, BeO), mint szilard savak
alkalmazasa ciklohexén- és ciklopentén
szdrmazékok izomerizalasara. A
reakciokban konjugalt diének is
képzddtek.

1906-ban oxo-vegyiiletekbdl
kaliumcianid és ammoéniumhidroxid vizes
oldataban kidolgozta a-aminosavak
szintézisét (N. Zelinsky, I. Gutt, Zh. Russ.
Fiz.-Khim.1906, 38, 472). (4. abra)

Ebben az id6ben indult Zelinszkij és
Vladimir Ipatyev egylittmiikodése a
heterogén katalizis teriiletén.
Szénhidrogének katalitikus atalakitasa
megalapozta a kdolaj finomitast. 1911-ben
kidolgozta ciklohexan atalakitasat
benzolla Pt, vagy Pd jelenlétében 300

abra)

Korabban a nemesfémeket
folyadékfazisa hidrogénezésre hasznalta
Richard Wilstitter, de Zelinszkii
kimutatta, hogy ezek a fémek hatékony
katalizatorok gazfazisa hidrogénezési
reakciokban is.

1911-ben Zelinszkij felfedezte
ciklohexan szarmazékok katalitikus

4. abra A Zelinszkij-Stadnikov reakcid

°C-on, mig a visszaalakulast 110 °C-on. (5.

300 °C, -3H,
Pt or Pd

110 °C, +3H,
Ptor Pd

5. dbra Ciklohexan és benzol kdlcsénds
atalakulasa

Q=00

00 O-0

6. 4bra Irreverzibis katalizis

Pd

Nnc

diszproporcionalddasi reakcidjat,
amelyben benzol képzédik. Ebben az
esetben a hidrogén-donor és hidrogén-
akceptor szerepet ugyanaz a molekula
tolti be. A reakci6 platina és palladium
feliileten megy végbe anélkiil, hogy
hidrogén képz&dne, vagy abszorbeil6dna
kiils6 forrasbol. A reakciot ,irreverzibilis
katalizis” néven nevezte el. (6. dbra)
Még ebben az évben a Moszkvai
Egyetem t6bb mint 100 professzora —
koztiik Zelinszkij — lemondott allasarol
tiltakozasul az Oktatési Minisztérium
politikaja miatt. Zelinszkij
Szentpétervarra ment, ahol 1912-t6l a
Pénziigyminisztérium Koézponti
Laboratériuménak igazgatoja, egyuttal a
Politechnikai Intézet professzora lett.
Kisérleteket végzett a kaukazusi k6olaj
atalakitasaval aromas termékekké és
kimutatta természetes aluminium
szilikatok katalitikusn hatasat. Munkajat
megszakitotta az I. Vilaghabora és az els6
gaztdmadas utin a katonak védelmében
nagyfeliilet(i aktivszenet tartalmazo

Rq Ry, NH; H,0 Ry NH;
0 + KCN + NH,CI
R’;: * REXCN szr:ODH
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Katonék Zelinszkij gdzmaszkjaban

Caet, 650 °C
3CH=ECH——

7. abra A Zelinszkij-Kazanszkij reakcié

gazmaszkokat fejlesztett ki. 1916-ban
15millié gdzmaszkot szallitottak a
hadseregnek.

1917-ben Zelinszkij csaladjaval egyiitt
visszatért Moszkvaba és az egyetemre
mint a szerves kémia professzora.
Rovidesen a forradalom és a polgarhébora
lehetetlenné tette a munkat. Kovetkezd
jelent6s munkaja — egy Gjabb kémiai
folyamat, amely nevét viseli — csak 1924-
ben keriilt publikalasra. Tanitvanya,
Kazanszkij kozremiikodésével kimutatta,
hogy aktivszén katalizatoron az acetilén
aromas vegyiiletek szintézisére
hasznalhaté. (7.4bra)

Javasolta Pd és Pt katalizatorok
alkalmazésat aktivszén feliileten
(Berichte, 1924, 57, 667—669), ami
laboratériumokban az egyik
legelterjedtebb modszerré valt.
Alkalmazésaval bemutatta ciklopentan
szarmazékok valtozatos reakci6it hidrogén

Pt/C, H.
a8 M
300°C
300°C : b 300°C

adramban 225-300 °C hémérsékleten
(Berichte, 1931, 64, 183—188). (8. 4bra)

A Zelinszkij altal végzett hidrogénezési
reakei6rol az alabbi abra nyjt attekintést
a publikaciok évszamanak feltiintetésével.
(9.4bra)

Zelinszkij neve nem csak szamos
szerves kémiai reakcioval fiigg Ossze,
hanem felfedezGje és megteremtGje a
heterogén katalizis alapjainak. Ez nagy
hatéssal volt a kolaj finomitas alapvet
folyamataira. Katalizissel kapcsolatos
elmélete még a kémia klasszikus fogalmait
hasznélta. A fizikai szerves kémia
megjelenésével Zelinszkij elméleteit
tanitvanya Aleksej Balandin fejlesztette
tovabb (a katalizis multiplet elmélete).

Zelenszkij kiting tudos és szervezd
volt. Tobb szaz tanitvanya koziil
kiemelkedik Aleksander Nyesmejanov, az
Elemorganikus Kémiai Intézet
megalapit6ja, a Szovjet Tudomanyos
Akadémia kés6bbi elnoke.

Simonyi Miklés

8. dbra Ciklopentan hidrogénezése és
termékei
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9. dbra Zelinszkij reakcioi évszamokkal

Nyikolaj Zelenszkij és tanitvanya Aleksej
Balandin

Kutyak gézélarcban az elsé
vilaghaboruban.
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VANNAK -E atom

palyak molekulakban?

Ismeretes, hogy a kiilonb6z6
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rendszdma (a Mengyelejev-féle
periddusos rendszerben elfoglalt helye)
egyenl$ az elemi toltésegységekben mért

A periédusos rendszer

magtoltéssel (és az atomban 1év§ elekt-
ronok szamaval), egy méltanytalanul
majdnem teljesen elfelejtett, Antonius
van den Broek (1870—1926) nevii hol-
land kozjegyz6 és amat6r fizikus ismerte
fel 1913-ban, nem sokkal azutan, hogy
Rutherford felfedezte az atommagot'.
Az atomot alkoto részecskék egészen
masként viselkednek, mint a hétkozna-
pi, megszokott (makroszképikus) tar-
gyak, egészen méas mechanika — az Gn.
kvantummechanika — vonatkozik rajuk.
A XX. sz4zad huszas éveinek egyik nagy
fizikai felismerése volt az, hogy az elekt-
ronok vagy mas mikrorészecskék eseté-
ben egyszertien nincs értelme arrol
beszélni, hogy a részecske egy adott pil-
lanatban a tér egyik adott pontjaban van

s adott sebességgel mozog egy meghata-
rozott iranyba. Ennek megfelelGen a
Newton-féle mechanika egyenletei, ame-

29

lyek makroszkopikus esetben azt irnak
Sajnos tudomdsul kell
venwni, hogy a

mikrovildg torténéseit

new Lehet szemléletes képekkel
letrni

le, hogy hogyan — milyen er6k hataséra,
milyen pontokon keresztiil s miként val-
tozob sebességgel — jut el egy test az
egyik pontbol a mésikba, nem érvénye-
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sek a mikrorészecskékre, amelyeknek
igy nincs klasszikus értelemben vett
palydja. Altalaban arra a kérdésre nem
tudunk valaszolni, hogy a mikrorészecs-
ke ,most hol van”, csak arra, hogy
milyen valésziniiséggel talalhatb a tér
ebben vagy abban a részében. (Persze a
részecske valahol csak van, tgyhogy a
valbszintiségek 6sszege egyet kell adjon.)
A valbszintiség eloszlasat, és altaldban a
részecskék viselkedését egy elég furcsa
matematikai konstrukeid, a hullamfiigg-
vény irja le, amely az Gn. Schrédinger-
egyenletnek tesz eleget. A legegyszer(ibb
esetben a részecske hullamfiiggvényének
négyzete? adja meg annak val6szintisé-
gét, hogy a részecskét az adott pont
kozelében talaljuk, s adott esetben ez a



A KEMIA ELMELETE

valdszintiség hogyan valtozik az idében.
A hullamfiiggvény esetleges el&jelvalto-
zasai a valoszintiségekben kozvetleniil
nem jelennek meg, de a rendszer visel-
kedése szempontjabdl igen fontos infor-
maci6t hordoznak, tgyhogy az elGjeltdl
nem lehet eltekinteni...

Mi most csak az elektronokkal fogunk
foglalkozni, a magokat az egyszertiség
kedvéért rogzitett pontszer( toltések-
ként kezeljiiks. A legegyszer(ibb atom-
ban, a hidrogénatomban a hullamfiigg-
vény is viszonylag egyszer(. Kiilonésen
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A hidrogén alapallapoti elektron-hul-
lamfiiggvénye a magtdl valé tavolsag
fliggvényében, illetve az elektronnak

az adott sugari gémbhéjban valé tar-
tézkodasi valésziniisége

igaz ez a legalacsonyabb energi4ja Gn.
alapallapotra, amire a g hullimfiiggvény
aranyos az exp(-r/r,) fliggvénnyel, ahol
r az elektronnak a magtol val6 tavolsaga,
r, = 0.529177A pedig az Gn. Bohr-féle
radiusz, vagy ,atomi tavolsagegység”+.
Az exp(-r/r,) fliggvény a magnal (r
=0) alegnagyobb. Azonban félreértés
lenne azt hinni, hogy a hidrogénatom
elektronjat legnagyobb val6szin(iséggel a

mag kozelében talaljuk. Ez ugyanis fiigg
attol is, hogy adott r tavolsaghoz mekko-
ra térrész tartozik, s ez r névekedésével
novekszik (ardnyos az r sugara gomb
4rem feliiletével), tgyhogy a tartdzkodasi
valoszintiség az r = r, tavolsagnal a leg-
nagyobb. Ezzel kapcsolatban érdekes
lehet megjegyezni, hogy még a kvantum-
mechanika létrehozésa el6tt Bohr és
Sommerfeld megkisérelték az atomok
kisérletileg megfigyelt viselkedését tigy
leirni, hogy a Naprendszer analogidjara
a mag koriil kering6 elektronokat téte-
leztek fel, de a klasszikus mechanika
egyenletei mellé bizonyos plusz feltétele-
ket vezettek be. Ennek az elméletnek
értelmében a hidrogénatomban a lehet-
séges legalacsonyabb energiaja elektron-
pélyara éppen egy r, sugaru korpélya
adodott — innen a Bohr-féle radiusz
elnevezés. Ez a kapcsolat vezethetett
ahhoz a szohasznalathoz, hogy a kvan-
tummechanikaban az egyetlen elektron
koordinataitol fiiggd hullamfiiggvénye-
ket tobbnyire szintén pdlydknak nevez-
ziik, igy beszéliink atompalyakrol, mole-
kulapalyakrol, stb. Mi is ebben az érte-
lemben fogjuk haszndlni a palya szot a
tovabbiakban.

Mint lattuk, a hidrogén alapallapota-
nak hullamfiiggvénye csak az r tavolsag-
tol fiigg, att6l nem, hogy milyen irany-
ban van az elektron a magtol, vagyis ez
egy gombszimmetrikus elektronpélya (a
palya szo6 fent emlitett értelmében).
Azonban iranyfiiggd (szogfiiggd) palyak
is gyakran el6fordulnak. A gombszim-
metrikus palyakat s-palyaknak, a foko-
zatosan komplikaltabb alakt palyakat
rendre p—, d— és f—pélyaknak nevezik; e
jeloléseknek kiilonosebb értelme nin-
csen, torténelmi eredettiek, és bizonyos
spektrumvonalak korai elnevezésébdl
szarmaznak. A hidrogénatom alapéalla-
potat leir6 palyat 1s palyanak nevezziik,
mig a lehetséges magasabb energiaja —
de szintén gombszimmetrikus — palyak
jelolése 2s, 3s, stb. Vannak az egyelek-
tronos hidrogénatom Schrodinger-
egyenletének szogfliggd gerjesztett meg-
oldésai is, ezekre a 2p, 3p,... 3d, 4d,...
stb. jeloléseket hasznéljuk. Az atompa-

lyak jel6lésében szerepl$ szdm nem egy-
szerl sorszam, hanem az n.
Jf6kvantumszam”, ami nem lehet kisebb
2-nél egy p-tipust, 3-nal egy d-tipust
palya esetén, stb. A f6kvantumszam egy-
hidrogén specialis esetében igaz, hogy a
2s és 2p palyak energiaja, ill. a 3s, 3p és
3d palyak energidja egyforma.

Egyelektronos rendszerek esetén a
hulladmfiiggvény elsGsorban az elektron
harom térbeli koordinatajatdl fiigg.
(Ezek lehetnek az x, z, y Descartes-
koordinatak, vagy pl. a magtol valo r
tavolsag és a relativ elfordulast leiré két
sz0g.) Bizonyos esetekben figyelembe
kell venni egy negyedik valtozot is, amit
az elektron ,spinjének” neveznek. Ennek
Kklasszikus analdgiaja az elektronnak a
sajat tengelye koriil val6 forgasa lehet
(to spin = porogni, forogni), de ez a
szemléletes kép ugyanannyira tokélet-
len, mint amennyire tavoli az analbgia a
mag koriili zart klasszikus palya ill. az
atom kornyezetében kiterjedt ,elektron-
felh6t” leird hullamfiiggvény kozott.
(Sajnos a mikrovilag torténéseit nem
lehet szemléletes képekkel leirni.)

Az elektron spinje kétféle értéket
vehet fel, ezeket leginkabb ,felfelé” és
slefelé” mutatd spineknek szoktak
nevezni — ezek klasszikus megfelelGje az
lenne, hogy az dra jarasaval megegyez6
vagy ellentétes irdnyba forog-e az elekt-
ron. Mig egyelektronos rendszerek ese-
tén a spint csak ritkan (pl. magneses tér
jelenlétében) kell figyelembe venni,
tobbelektronos rendszerek esetén
nagyon fontossé valik.

Egynél tobb elektront tartalmazo
rendszerek hullimfiiggvénye matemati-
kailag sokkal komplikaltabb, mint az
egyelektronos rendszereké. Egy kételekt-
ronos rendszer hullimfiiggvénye mar 8
mennyiségtdl fligg: mindkét elektronhoz
tartozik harom térbeli koordinéta, és
mindkettének lehet kétféle spinje.
Vannak még tovabbi komplikaciok is. A
tapasztalat szerint ugyanis minden
elektron (és hasonléan minden proton,
neutron, szén-atommag, stb.) tokélete-
sen egyforma és egyméast6l megkiilon-
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boztethetetlen. Ez azt jelenti, hogy csak
nagyon feltételesen lehet arrél beszélni,
hogy ,az els§ elektron” és a ,masodik
elektron” — inkabb csak azt lehet mon-
dani, hogy ,az egyik elektron” és ,,a
maésik” elektron. Ez azt jelenti, hogy ha
két elektront felcseréliink egy rendszer-
ben, val6jdban semmi, de semmi nem
véltozik. Az ember arra szamitana, hogy
ha a hullimfiiggvényben felcseréliink

vdlt. Mivel a valoszintiségeket a hullam-
fiiggvény (abszolut értékének) négyzete
hatarozza meg, ez az elGjelvaltas termé-
szetesen semmiféle fizikai kiilonbséggel
nem jar. Ugyanakkor ez az elGjelvaltas-
sal kapcsolatos tulajdonsag — vagy,
ahogy mondani szoktdk, a hullimfiigg-
vénynek az elektronok felcserélésére
vonatkozd ,antiszimmetriaja” — rendki-
viil messzemen§ kovetkezményekkel bir

hullamfiiggvény

ellentétes iranyt kell, hogy legyen.

Probéljunk konstruélni egy olyan kételektronos hullamfiiggvényt, amiben az egyik
elektron a @(x, z, y), a masik a Y(x, z, y) allapotban van. Legyenek ,az els6” elektron koor-
dindtéix, y , z, ,amasodiké” x,,y,, z, Azelsd Gtlet a kételektronos rendszer hulldm-
fiiggvényére a Constlo(x, y,,z) w(x,,y,, z,)] alaklenne, de az nem vélt elGjelet a két
elektron felcserélésére. Konnyt belatni, hogy a

Constlo(x, y,, 2) W(x,, Y,,2) = 0(x,, Y,, ) WX, Y, , 2)] @

alakd hullimfliggvény mar elGjelet valt. Mi kovetkezik ebbdl? Lehet-e pl. két elektron
ugyanabban az &llapotban? Nyilvanvaloan nem, hiszen ¢ = y esetén a felirt hullimfiigg-
vényben a két tag csak a szorzotényezdk sorrendjében kiilonbozik, s mivel az elGjel ellenté-
tes, a hullaimfiiggvény ,eltlinik” (mindeniitt nullaval egyenl). Itt jon be a spin: ha a két
elektron ugyanabban a térbeli allapotban van, de a spinjiik iranyitasa ellentétes, akkor a

Const[¢*(x, y,,2z) 9(x,, Y, 2) - °(x,, Y,,2) 9*(x, y,, )]~ (2)

alakava valik, ahol @®-val az egyik iranyu, @f-val a mésik irdnyt spinnek megfeleld,
egyébként azonos fiiggvényeket jeloltiik. Ez a hullimfiiggvény mar nem tiinik el. Ezzel
megkapjuk a hullamfiiggvény antiszimmetrigjanak (az Gn. Pauli elvnek) egy szemléletes —
és eredetileg a kisérleti atomspektrumok vizsgalatabol szarmazb — megfogalmazéasat: egy
(térbeli) elektronallapotban legfeljebb két elektron lehet, s ez utobbi esetben a spinjitk

29

két egyforma részecskét, akkor a hul-
lamfiiggvénynek nem szabad megvaltoz-
nia. Ez igy is van bizonyos részecskék
esetén, de az elektron nem ilyen.
Elektronok esetén a hullamfiiggvény két
elektron felcserélésére mindig elGjelet

2s

abban a tekintetben, hogy milyenek is
lehetnek a tobbelektronos rendszerek
hullamfiiggvényei. Ezzel kapcsolatban
nyilvanul meg a spin-tulajdonsagok
jelentGsége is.

A valbsagban a tobbelektronos rend-

sz 2py z
A szénatom négy ,vegyértékpalyaja”: 2s, és harom egymasra meréleges 2p; a piros és kék szinek ellentétes elGjelii palyarészeket
jelolnek
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szerek hullimfiliggvénye nem irhato le
gy, hogy minden elektronhoz egy-egy
elektronallapotot rendeliink — szigortan
véve ez csak akkor lenne lehetséges, ha
az elektronok csak az atomaggal (atom-
magokkal) hatnanak koéleson, de egy-
massal nem. Egy ilyen jellegii leiras
azonban elég jo, s szamos célra megfele-
16 kozelités is lehet. Ehhez az kell, hogy
az elektronok kozotti kolesonhatést
bizonyos értelemben ,kiatlagolva”, de
figyelembe vegyiik. Ezt gy kell elkép-
zelni, hogy minden elektron mozgasat az
atommag(ok) és a tobbi elektron dtlagos
terében vizsgaljuk, vagyis elhanyagoljuk
azt, hogy ha az egyik elektron ,,itt” van,
akkor a masik elektron — a koztiik 1év6
taszitas miatt — egy kicsit nagyobb val6-
szinliséggel valahol ,ott” lesz.5

A fenti kozelitésben — ezt Hartree-Fock
modszernek nevezik — a bonyolultabb
atomok elektronszerkezete a hidrogén-
atomra kapott megoldasokhoz hasonld
1s, 2s, 2p, stb. fiiggvényekkel irhato le,
Minden atomnal az 1s pélya a legmélyebb
energiaju, de mas palyak is be vannak
toltve. Azonban, a hidrogéntdl eltéréen,
a tobbi atomra olyan szabalyszertiségek
érvényesek, hogy az s-tipust palyak ener-
gidja alacsonyabb mint az ugyanolyan
f6kvantumszamu p-palyaké, s a d-palyak
energidja még nagyobb... igy az elektron-
palyék a rendszdm novekedésével foko-
zatosan t6lt6dnek be. A hidrogénnél és a
héliumnal az 1s palya tolt6dik be, azutdn
keriil egy ill. két elektron a 2s palyara
(litium és berillium), majd fokozatosan
betoltédnek a 2p palyak is — bor esetén
csak egy, neon esetén mér hat p-elektron
van. Majd megkezddédik a 3s ill. 3p

2p
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palyak betoltédése is... Ezt kovetGen
azonban kicsit felbomlik a latszolag egy-
szerd sorrend, mert a 3d és a 4s elektro-
nok energidja 6sszemérhetévé valik s ez
hatarozza meg az in. &tmeneti fémek
tulajdonséagait.®

Molekulaknél is alkalmazhat6 a
Hartree-Fock modszer.” Ilyenkor az
elektronok atompalyak helyett ,moleku-
lapalyakra” keriilnek; ezek altaldban
tobb atom kornyezetére — esetleg az
egész molekuldra — kiterjednek.
Természetes annak a kérdésnek a felve-
tése, hogy vajon milyen kapcsolat is van
egy molekula molekulapélyai és a mole-
kulat alkot6 atomok atompélyai kozott.
Alegels6 — még a szamitogép megjele-
nése elbtt kézzel végzett — szamitasok
idején az egyes szabad atomok palyaibol
indultak ki, és ezeket kombinaltak Gssze,
hogy a Hartree-Fock egyenletek megol-
dasait kozelitsék. Ha pl. a H, molekula-
ban a molekulapalyat egyszertien a két
atom atompalyainak 6sszegével koze-
litjiik®, s arra tessziik a két elektront
ellentétes spinnel, akkor mar rogton
szdmot tudunk adni a kémiai kotés
jelenségérdl: a kétatomos rendszer ener-
gidja alacsonyabbnak adodik, mint két
szabad hidrogénatom energiajanak
dsszege. Es egy matematikai tétel garan-
talja, hogy az atomok szétvalasztasahoz
befektetend§ energia (az Gn. disszociaci-
6s energia) nem lehet kisebb, mint a
kozelit6 szamitasban kapott érték.o
Késébb mar nem a szabad atomok
palyait hasznaltak, de a legtobb szamitas
sordn maig megmaradtak amellett, hogy
a molekulapéalyékat az ,atompalyak line-
aris kombinéacidjaként” irjak le, abban az
értelemben, hogy a szamitasokban az
egyes atomokhoz rendelt — és az atomok
elrendezésének kisebb nagyobb valtoza-
sainal az atommagokkal egyiitt mozgb —
sbazisfiiggvényeket” hasznalnak.
Kiilonb6z6 technikai okok miatt egyre
t6bb és tobb fiiggvényt hasznalnak min-
den atomon, igy egyre jobban tudjak
kozeliteni a Hartree-Fock egyenletek
pontos megoldasait. De ha egy j6 koze-
pes mindségiinek nevezhetd rutinszamo-
lasban egy hidrogénatomon mondjuk 14

ilyen segéd-palya (bazispalya), egy szén-
vagy oxigénatomon pedig 30 péalya sze-
repel, akkor — gy tlinhet — teljesen
elvész barmilyen kapcsolat azzal a kép-
pel, hogy a hidrogén szerkezetét egyet-
len 1s palyaja hatarozza meg, az oxigén-
atomnak pedig 5 paly4ja van betoltve
(1s, 2s, 2p,, 2p,, 2p,). Ugyanakkor a
kémikusok kvalitativ érvelése nagyon
gyakran épp az eredeti atompalyak tulaj-
donségain alapul, és a kiilonb6z6 mole-
kuldknak nagyon sok tulajdonsagat lehet
megjosolni — de legalabbis értelmezni —
épp az atompalyak 4ltal meghatirozott
fogalomrendszer segitségével. Végs6
soron a periodusos rendszer kémiai
értelmezése is azon alapul, hogy hasonlé
— és hasonl6 mddon betoltott -- atompa-
lyakkal rendelkez atomok kémiai tulaj-
donségai is hasonléak. Kérdés az, hogy
hogyan lehet az atompélyakra vonatkozo
klasszikus elképzeléseket fogalmilag
0sszekotni a modern szamitasok ered-
ményeivel? Kiilonosen élesen vetédik
fel ez a kérdés az olyan szamitasok
vonatkozasaban, amelyekben egyaltalan
nem vesznek fel az egyes atomokhoz tar-
tozo fiiggvényeket. Ezeket az an. ,sik-
hullam-szamitasokat”, ha a bonyolult
matematikai formalizmust lehantjuk,
lényegében tgy tekinthetjiik, hogy a
molekula kornyezetében minden irany-
ban felvesziink sok-sok, egymastdl egy-
forma tavolsagra 1év6 pontot, és a mole-
kulapalyakat az ezekben a pontokban
felvett szamértékiikkel kozelitjiik.
Altalaban van egy bizonyos személeti
ellentét a molekuldk kémiai leirdsa (,a
molekula egymassal kotéseket alkotd
atomokbol all”) és fizikai leirasa (,a
molekula egymassal kélcsonhaté atom-
magokbol és elektronokbol all”) kozott.
Ennek egyik megnyilvanulasa volt az,
hogy 1ényegében elveszett az atompalyak
és molekulapalyak kozotti szoros kap-
csolat, ahogy a szadmitasok egyre jobb4,
de eredményeik szemléletesen egyre
nehezebben attekinthet§vé valtak. Ezért
érdemes roviden beszamolni a szerzének
azokrol a kutatasi eredményeirdl, ame-
lyek a kiilonb6z6 molekulakra végzett
szamitasok eredményeinek utblagos

2”7z

analizisével lehet6vé tették egyfajta
seffektiv’ atompalyak bevezetését, és a
molekulan beliil is kitiintetett szerepet
jatszo6 atompalyak képének bizonyos
modositassal val6 helyreallitasat. A
modositas szo6 itt azt jelenti, hogy nem a
szabad atomok eredeti palyaihoz jutunk
vissza, hanem kimutatjuk, hogy az ere-
deti atompélyak a molekula képz&dése
soran kisebb-nagyobb torzulést szenved-
nek, s esetleg ,,6sszekeverednek” — an.
yhibrideket” alkotnak. (Az ilyen ,6ssze-
keveredés” legegyszertibb esete, ha két
atompalya helyett 6sszegiik és kiilonbsé-
giik jelenik meg, de felléphetnek harom
vagy négy palya bonyolultabb kombina-
cioi is.)

Ahhoz, hogy megértsiik, milyen utola-
gos analizisrdl van is szo, ki kell térni a
vizsgalt hullamfiiggvényeknek még egy
érdekes — s6t meglepének ting — tulaj-
donsagara. Amikor elvégziink egy
Hartree-Fock (vagy hasonld) szamitést,
akkor kapunk ennyi és ennyi molekula-
palyat, és mondhatjuk, hogy a molekula
tulajdonsagait az hatarozza meg, hogy
ezek mindegyikét két ellentétes spinii
elektron tolti be. Példaul, minden mole-
kulapalyahoz tartozik egy elektronstiri-
ség, amit — a korabbiakban mondottak-
yy

Elforgatott tengelypar

kal 6sszhangban — gy kapunk meg, hogy
minden pontban vessziik a molekulapa-
lya fliggvényértékének a négyzetét, és
megszorozzuk kettGvel — mivel a moleku-
lapalyan két (ellentétes spinti) elektron
van. A molekula teljes elektronstiriisége
valéban ezeknek az egyes palyakhoz tar-
tozo elektronstirtiségeknek az G6sszege-
ként adédik. A molekula tulajdonséagai-
nak ez az egyértelmi meghatarozottsaga
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Az etilén néhany hagyomanyos (kanonoikus) delokalizalt molekulapélyaja

azonban egy csaloka — és sokszor a kuta-
tot is tévitra vezet6 — latszat. Ugyanis a
palyak maguk nincsenek egyértelmiien
meghatarozva: a molekulanak ugyanazt
a sokelektronos hullamfiiggvényét szam-
talan kiilonb6z6 palya-készlettel is meg
lehet adni, és a molekula tulajdonsagait
csak a sokelektronos hullamfiiggvény, és
nem az egyes palyak hatarozzak meg.
Hogy miként lehetséges ugyanazt a t6bb-
elektronos hullamfiiggvényt tobbféle
palya-készlettel is megadni, azt az (1)
egyenlet vizsgélataval lehet egyszertien
illusztralni. A rovidség kedvéért irjunk az
X, Y, z, argumentumok helyett 1-et, és
azx,,y,, z, argumentumok helyett 2-6t.
AKkkor a hullaimfiiggvény tomoren a
Const{p(1)w(2) — ¢(2)yp(1)} alakban
irhat6 fel. Most helyettesitsiink be a v
palya helyére mindeniitt y + ag —t, ahol
a egy tetszésszerinti szam. Kapjuk a

Const{p(1) [w(2)+ap(2)] — ¢(2) [w(1)+ap(1)] }

kifejezést, ami a zarojelek kinyitasa utin a kovetkez6 eredményt adja:

Constip(w(2)+ ¢(1) ap(2) ~ ¢(2)p(1) — @(2) ap(1)}-

C-2s

Az etilén egyik szénatomjanak négy

Lathato, hogy a masodik és a negyedik
tag kiejti egymast, és visszakapjuk a hul-
lamfiiggvény eredeti kifejezését. Vagyis a
betdltdtt egyelektronos palyak ,0sszekeve-
rése” (esetiinkben a y péalya felcserélése a
Y + a@ palyara) nem véltoztatja meg a
két- vagy tobbelektronos hullamfiiggvényt.
A hullamfiiggvényt a ¢ és y palyak egyiit-
tese hatarozza meg, és az eredeti palyak
helyett kiilonb6z6 kombinacibik is hasz-
nalhatok. Ez képletesen olyan, mint pl. az,
hogy a papir sikjat egyforman jol megha-
tarozza (kifesziti”) az x és y tengely-par
vagy a sikban elforditott x’ és y’ tengely-
par (14sd az abrat az el6z6 oldalon).

Hasonlban, a hullimfiiggvényt is egyér-
telmlien meghatrozza az, milyen kombi-
naciokat lehet konstruélni az adott palya-
készletbél, azaz, hogy ,milyen teret feszite-
nek ki”. A hullimfliggvény nem valtozik,
ha az eredeti palyak helyett barmilyen

(3)

(4)

C-Pi
neffektiv’ atomi veg
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masik olyan palya-készletet hasznalunk,
amelyek ,ugyanazt a teret feszitik ki”,
vagyis az eredeti palyak kombinaci6iként
irhatok fel és bizonyos kiegészit6 feltéte-
leknek is eleget tesznek.

A szerz§ az atompalyakkal val6 kapcso-
lat vizsgélatara a kovetkezd eljarast java-
solta. Hatarozzuk meg azt, hogy egy-egy
molekulapélyanak mekkora része van az
adott atom kornyezetében. Keressiik meg
azt a molekulapalyat, amelyik az adott ato-
mon a legnagyobb mértékben ,lokalizalo-
dik”, illetve a kovetkez6 legjobban lokali-
z416d6t, és igy tovabb. A szamitasok soran
azt a nagyon érdekes jelenséget figyeltiik
meg, hogy minden hagyomanyos szerkeze-
tlinek tekinthet§ molekuldban pontosan
annyi molekulapalya lokalizalhat6 az egyes
atomokon, ahany atompalyarol szoktak
beszélni a klasszikus kvalitativ leirasokban
— egy a hidrogénen, 6t a szénen, nitrogé-
nen, oxigénen, fluoron, kilenc a kovetkezd
sor elemeinél, stb."" Ha ezeknek a moleku-
lapalyaknak vessziik az adott atomhoz tar-
tozd részét, akkor .effektiv” atompéalyakat
kapunk, amelyek még bizonyos nagyon
hasznos matematikai tulajdonsagokkal is




rendelkeznek: a szabad atom palyaihoz
hasonléan Gn. ortogonalis rendszert alkot-
nak. Tehat a hullamfiiggvények utolagos ana-
lizise lehetGvé teszi, hogy megkapjuk az ato-
mok ,effektiv minimalis bazisat”, vagyis azo-
kat az atompalyakat, melyek a szabad atomok
palyaitél ugyan némileg eltérnek, de azokkal
kozvetlen kapcsolatba hozhatok.

Elvi szempontbdl nagyon fontosnak tiinik,
hogy ezt az effektiv minimalis bazist” akkor
is megkapjuk, ha a szamolasokat a ,,sikhullam
modszerrel” végezzik, vagyis a szdmitasok
soran nem hasznalunk fel semmilyen — az
egyes atomokhoz kothet6 és az atommagok
koré koncentral6do — segéd-fiiggvényt (bazis-
fiiggvényt).

Eredményeink azt mutatjak, hogy az a kva-
litativ kép, amit a vegyész hasznal, amikor a
molekuldk elektronszerkezetét elképzeli,
tokéletesen igazolhatd a modern szdmitas-
technikaval kapott bonyolult szamitési ered-
mények alapjan is — éppen csak azt ki kell
tudni hdmozni bel6lik.

Utélagosan azt mondhatnank: ennek igy is
kell lennie, mert kiilénben a periédusos rend-
szer nem lenne alkalmas az elemek kémiai
tulajdonsagainak rendszerezésére...

C-sp

Az irds megjelent a magazin 7. szdmdban 2011-ben

Mayer Istvan
1943-2020
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* Jegyzetek:

1. Van den Broeknek a Nature-ben meg-
jelent cikkét Moseley még idézte 1913-
ban, megemlitve, hogy a kiil6nb6z6 ato-
mok jellegzetes rontgensugérzéséra
kapott eredményei lényegében
kisérletileg igazoltak van den Broek fel-
tételezését. Azonban Moseley nem sok-
kal késébb fiatalon elesett az elsé vildg-
habordban, és Rutherford ezutan mindig
csak elvesztett szeretett munkatarsa,
Moseley eredményét emlegette, s van
den Broek szerepe feledésbe ment.

2 Pontosabban abszolit értékének négyze-
te. Ez azért érdekes, mert a hullamfligg-
vény értéke ,komplex szam” is lehet.

3 Ezt az tn. Born-Oppenheimer kézelités
teszi lehet6vé, amelynek keretében el6-
sz6r vizsgaljuk az elektronok mozgasat a
fixalt magok terében, és csak ezt kévets-
en - a kapott eredményeket felhasznélva
- foglalkozunk, ha kell, a magok mozgasa-
val.

4 Az exp jel6lés az e=2.71828... szém hat-
vanyait jeléli, 1 Angstrom (A) = 10-¢ cm.

5 Ezt nevezik ,elektronkorrelaciénak”, ami-
nek figyelembevétele fontos, ha pontos
energiaértékekre, stb., vagyunk kivancsi-
ak, de nem sziikséges ahhoz, hogy tébbé-
kevésbé szemléletes képet alkossunk az
atomok és molekulék elektronszerkezeté-
rél.

6 Az atmeneti fémeknél - a szkandiumtdl a
rézig — tébbnyire a 4s pélya t6ltédik be
elébb, és fokozatosan tobb elektron kertil
a 3d palyékra. Hasonl6 a helyzet a maga-
sabb rendszamu &tmeneti fémeknél, mig
az (n. ritkafldfémeknél és aktinidaknal
(ezek a periédusos rendszer kiiloén sorai-
ban szerepelnek) mar f-tipust pélyak foko-
zatos betéltédésére keril sor.

7 A Hartree-Fock médszer egyenletei nem
oldhatok meg egzaktul (t6kéletes pontos-
saggal) , de igen j6 kézelité médszerek
allnak rendelkezésre. Ezek fliggnek a
vizsgalt rendszertdl, a megkivant pontos-
sagtol és persze a rendelkezésre all6 szé-
mitasi kapacitastol. A mai szamitogépek-
kel — nem til nagy rendszerekre — mar
gyakorlatilag pontos megoldéasok allitha-

tok elé. A legtébb esetben a palyakat
gy kézelitjik, hogy meghatarozott szem-
pontok alapjan felvesziink elére kivélasz-
tott, fixélt alakd faggvényeket — ezek az
Un. bazisfliggvények - és a pélyakat ezek
Gsszegeként irjuk fel, s az Gsszegben sze-
replé egyitthatck leheté legjobb értékét
keressik meg.

8 A gyakorlatban ezt az ésszeget még meg

kell szorozni egy un. normald tényezével,
hogy a molekulapalyén lévé elektronnak
az egész térre vett tartézkodasi valdszind-
sége éppen 1 legyen.

9 Még az 1960-as évek végén végeztek

nagyon pontos (az itt targyalttél eltéré
matematikai médszereket alkalmazd) sza-
mitasokat a H, molekula disszociaciés
energiéjéra, és meg is kaptak a kisérleti
eredményt mintegy 1:6000 relativ pontos-
saggal. Azonban hiaba volt a kivalé egye-
zés, Ugy tint, hogy valami baj van: a bar-
milyen j6, de mégis kézelité szamitott
disszociacios energia volt a nagyobb, és
nem a kisérleti. Ennek az lett a hatésa,
hogy épitettek egy, a korébbinal sokkal
nagyobb felbontast mdszert, és pontosi-
totték a kisérletet. Ezt kvetSen a szami-
tott és mért értékek kézétti eltérés ismét
kb. ugyanakkora lett, de mér ,a jo irdny-
ba” mutatott.

10 A palyaknak ,az adott téren beliil” valé
kivélasztdsdban meglévé szabadsagot
régéta hasznéljak olyan céllal, hogy a szé-
mitési eredményeket kbzelebb hozzak a
vegyliletek szokésos , szerkezeti képleté-
hez". A szédmitésban ugyanis éltaléban
olyan palyékat kapunk, amelyek a moleku-
la egészének leirdséra alkalmasak, s igy
tébbnyire a molekula egészére kiterjed-
nek; ha lokalis tulajdonsagokat (pl. egy
atom-par kozétti kémiai kétést) akarunk
vizsgalni, akkor a kilénbézé ,lokalizélt
palyak” — melyek ugyanazt a sokelektro-
nos hullamfliggvényt adjék — sokkal alkal-
masabbak lehetnek.

11 Ezeket a szémokat Ugy kapjuk meg, hogy
ha a szabad atomban legalabb egy
p-tipusti palya be van téltve, akkor a
molekuldban mind a harom azonos
fékvantumszému p-palyat figyelembe kell
venni.
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A bakterialis kommunikacié gatlasa

bakterialis kommunikacio vagy
Amésként kvorum érzékelés lényege

a kovetkezd: bizonyos
baktériumok kis mennyiségben valtozatos
felépitést jelmolekulakat
(szignalmolekulakat, szignalokat)
termelnek, amelyek folyamatosan, kiilon
energiabefektetés nélkiil — tehat passziv
transzporttal — dramlanak a sejten kiviili
térbe. Emellett rendelkeznek a
jelmolekulak befogasara specializalodott
receptor fehérjékkel, amelyekhez a
szignalmolekulak reverzibilisen
kotGdhetnek. A kot6dések 1étrejotte
serkenti az Gjabb jelmolekuldk termelését,
tehat ha egy baktérium az altala
megkotott szignalok révén érzékeli, hogy a
kozelében tovabbi baktériumok
talalhatok, elarasztja a kozvetlen
kornyezetét sajat jelmolekulaival, igy
szorgalmazva az egylittmiikodés
1étrejottét. Ha az adott él6helyen a
baktériumkozosség felszaporodott, az
altaluk leadott jelmolekulak kornyezeti
koncentracibja is nagy lesz, tehat a
legtobb receptorukhoz nagy eséllyel
jelmolekula fog kapcsolddni, azaz a
receptorok telit6dnek. Ha a telit6dés elér
egy kiiszobértéket, a populaciéban é16
baktériumok genetikai allomanyaban
egyes cél gének atirddnak, ezaltal pedig a
mikroorganizmusok fizikai
megjelenésében és viselkedésében
véltozas torténik. Ennek a valtozasnak a
jellege attdl fiigg, hogy az atirodas

ciklodextrinekkel

Az 1960-as évek vége 6ta ismert, hogy a tulélés és az dlladdan
valtozod kérnyezeti feltételekhez vald gyors alkalmazkodas
érdekében a baktériumok képesek egyméssal kapcsolatot
teremteni és kvézi tobbsejtli szervezetként 6sszehangoltan

egyUttmUkodni.

nyoman megvaltozott gén a baktérium
mely tulajdonsagat — pigment termelését,
fénykibocsatasat, biofilm képzését,
kolonizécibs képességeit vagy
sporaképzését — kodolja.

(...) A baktériumok kozotti
kommunikaci6 mesterséges
befolyasolasara szamos megoldas 4ll
rendelkezésiinkre. A cél minden esetben
az, hogy oly mddon szoritsuk vissza az
egyiittmiikodést, hogy kozben ne tegyiik
ki stresszhatasnak a baktériumokat, igy
megel6zziik az antitestek termelését és az
alkalmazott médszerrel szemben
ellenalloképesség (rezisztencia)
kialakulasat. Ezeket a szempontokat
figyelembe véve lehetséges példaul a
szignalmolekulak enzimes lebontasa, a
jelmolekuldk termeléséért vagy a
detektalasaért felelGs enzimrendszer
miikodésének akadalyozasa. Esetleg a
szignalok helyettesithet6k olyan hasonl6
szerkezet(i molekulékkal, amelyek
elfoglaljak a valodi jelmolekulak helyét a
receptorokon, de funkci6éjukban nem
helyettesitik azokat, vagy fizikailag
megakadalyozhat6 a szigndlmolekulak
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Ciklodextrinek (Forras: Wikipedia)

https://hu.wikipedia.org/wiki/Ciklodextrin#/media/F%C3%A1jl:Cyclodextrin.svg

receptorokhoz vald kot6dése is. Ez
utébbira kivalo példat szolgaltatnak a
ciklodextrinek (CD-k). Ezeket a gytir(
alaka gliikoz egységekbdl (glitkopirandz
egységekbdl) allo csonka kip alaka
cukormolekulékat keményit6 hasitasaval
allitjak el6, amelyhez a ciklodextrin-
glitkozil-transzferaz (CGTaz) enzimet
hivjak segitségiil. A molekuldk kiilsé
feliilete poléaris (hidrofil), ami jo
vizoldhat6sagot biztosit szamukra, bels§
iiregiik — amelynek mérete a
glitkopiranéz egységek szadmatol fligg —
viszont az ott elhelyezkedd hidrogén
atomok és glikozidos hidrogénhid-
kotések miatt gyengén apolaris (hidroféb)
jellegi. Harom csoportba sorolhatjuk a
ciklodextrineket az Gket felépits
glitkopiranéz egységek szadmatol fliggben:
az a-ciklodextrinek hat, a
B-ciklodextrinek hét, a y-ciklodextrinek
pedig nyolc gliikdz egységhdl allnak,
amelyeket glikozidos kotések kapcsolnak
Ossze. Ebbdl kovetkezik, hogy az alap
ciklodextrinek koziil a legkisebb bels
atmérdji és iiregméretd az
a-ciklodextrin, legnagyobb pedig a
y-ciklodextrin. A természetes
ciklodextrinek (a-, B-, y-CD) kovalens
kotésekkel valé 6sszekapcesolasaval
line4ris, térhalos vagy ,csoves” szerkezetid
polimerek, valamint a ciklodextrin
gylr(ihoz kiilonbo6z6 csoportok — példaul
metil-, amino-, hidroxipropil- vagy
szulfobutilesoportok — kapcsolaséval
eltérd tulajdonsagu szarmazékok
allithatok el6. Ezeket, valamint az alap
ciklodextrineket is széles korben
alkalmazzak. A gyogyszeriparban a
hatéanyagok biologiai
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hozzéaférhet6ségének javitasara, szteroid
tipusti hormonok el6allitasara és instabil,
érzékeny vegyliletek formuldzisira
hasznélhatok, pl. képalkoté diagnosztikai
eljarasokban a kontrasztanyagok
komplexalasara. Az élelmiszeriparban
aromak, illetve illékony vagy konnyen
bomlé vegyiiletek stabilizalasara
hasznéljak, mivel a ciklodextrinek
képesek megvédeni azokat a kiilsG

hatasokkal szemben. Emellett a nem
kivanatos anyagok — példaul az el6allitas
soran természetesen keletkezd, de
kellemetlen iz- vagy illatanyagok —
kapszulazasaval az élelmiszeripari
termékek minGségének javitasara is
alkalmasak. A kozmetikai iparban szintén
a fent emlitett stabilizal6 tulajdonsagukat
hasznaljak ki, példaul a kiilonb6z8
illbolajok eltarthatdsaganak névelése

érdekében. Ezen feliil a ciklodextrineket a
vegy-, gép-, textil- és csomagoldiparban,
illetve a szennyviztisztitas soran is
szdmos esetben hasznaljak toxikus és
kornyezetszennyez adalékanyagok
megkotésére.
Berkl Zséfia, Molnar Ménika, Gruiz
Katalin, Fenyvesi Eva, Szente Lajos
(Részlet a BME - Elet és Tudomany
cikkpalyazatra késziilt irasbal)

A kozmokémia fejl6dési iranyai

A csillagkozi por Gsszetételének
vizsgalata nagyon fontos eleme
a kozmokémiai kutatasoknak,
kiilondsen annak felismerése
Ota, hogy az intersztellaris
porszemcsék feliilete milyen
fontos szerepet tolt be szamos
prebiotikus 6sszetett molekula
képzbdésében.

z ut6bbi évtizedek felfedezései
szamos eddig még

megvalaszolatlan kérdést is

felvetettek a komplex szerves molekulak
eredetét és asztrobiologiai vonatkozasait
illet6en. A kérdések vizsgélata erételjes
16kést adhat a jovGben is az ilyen targya
kutatisok szamara. A Naprendszer
anyagéanak vizsgélata segithet
bolygoérendszeriink kialakulasanak és
korai fejl6désének még pontosabb
megértésében. Ezért az ilyen iranyt
kutatasok minden bizonnyal fontos
tertiletei maradnak a jovGben is a
kozmokémianak, s altaluk nem csupén a
Naprendszer megismerése terén
gazdagodhat a tudasunk. Az Gsi
meteoritokban megtalalhaté anyagok
behatdbb analizise soran példaul
részletesebben feltarhatjuk a
Tejttrendszer kémiai evolacijanak a
Naprendszer keletkezése el6tti jellemzdit.

A Tejatrendszerben helyrél-helyre
valtozik a csillagkozi anyag
fémességtartalma (a héliumnal
nehezebb kémia elemeket a
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csillagiszatban hagyomanyosan
fémeknek nevezik). A csillagok
belsejében bekovetkezd magfizikai
atalakulasok kovetkeztében a kozmikus
elemgyakorisag fokozatosan a magasabb
rendszamu elemek felé tolodik el. Az
intersztellaris anyag fémességtartalma,
elemosszetétele kémiai szempontbol
nagy hatéssal van a bolygorendszerek
keletkezésére, a benniik kialakul6
bolygotestek dsvanytani Gsszetételére. A
C/0 arany példaul azért fontos, mert ez
hatarozza meg, hogy a bolygok
alapvetGen szilikatos vagy szénben
gazdag asvanyi Osszetételiiek lesznek-e,

KEMIAI PANORAMA

ami pedig tobbek kozott a rajtuk
esetlegesen megsziilet6 élet fejl6dési
esélyeit is befolyasolja. A csillaglégkorok
és az intersztellaris anyag nagyobb
szamu mintan végzett analizise révén
szamos 4j informéacioval béviilhetnek
még ismereteink nem csupan a bolygok
keletkezésérol és kémiai Osszetételérdl,
de az élet bolygokon vald
megjelenésének és tovabbfejldésének
esélyeirdl is.
Futé Péter
(Részlet a Molekulak a vilagiirben
cimii cikkbdl, Elet és Tudomany
2020/49. szam)



RECENZIO

INZELT GYORGY: TERMESZETTUDOMANY HABORUBAN

ES BEKEIDOBEN

KEMIKUSOK, TALALMANYOK, FELFEDEZESEK

hosszti cim nem indokolatlan; a
konyv sok mindenrél szol, hirneves
utatokrol a kémia, fizika,

érintSlegesen az orvostudomany
teriiletérdl, id6ben a 19. szizad békés

TYPOTEX, BUDAPEST, 2020

fejl6dést hozo utols6 harmadarol, az 1.
Vildghé&boru idejérdl és utdhatasairol,
végiil réviden a transzuran elemekrél és
ezzel kapesoltban a II. Vilaghabortrol. A
konyv hihetetlen mennyiségii

TERMESZETTUDOMANY
HABORUBAN ES
BEKEIDOBEN

KEMIKUSOK, TALALMANYOK, FELFEDEZESEK

Inzelt Gyorgy

===8 TYPOTEX

ismeretanyagat legjobban a 17 oldalon
felsorolt névtar kozel 700 tétele jellemzi.
Az olvas6 szamos helyen leckét kap
torténelembdl.

Két fejezet targyal 18. szazadi
eseményeket. Igen jelentds a szerz
kutatasanak eredménye Lomonoszov
tudomanyos palyajarol, ami tabukat dont
le. Hasonloképen érdekes a Kitaibel Palrol
sz016 rész, amiben a tellar felfedezésével
kapcsolatos prioritasi vita tarul fel. A
leirast szamos korh rajz, szobor, vagy
bélyeg képe teszi hitelessé.

Elvezetesek azok a részek, amelyekben
felfedezhet§ a szerz6 személyes
érdeklGdése, élménye, ill. etikai
normainak érvényesiilése. Eleven a
Wilhelm Ostwald életének leirasarol sz6l6
fejezet. A 93-ak manifesztuma — amiben
93 szakmai kival6sag 1914. oktoberében
fenntartas nélkiil timogatta Németorszig
haborts céljait — szomort bizonyitéka
annak, hogy még a legkivalobb elmék is
megtagadhatjak az emberiességet a vélt
hazafiassag kontdsében. De felsorolja
azokat is, akik a manifesztumot nem
voltak hajlandok alairni. Igazi
gyongyszem a cherokee indidnok
torténete, senki altal nem ismert nyelve és
irasmoédja, amit a szerz6 a Tennesse
Egyetemen tett tanulmanyutja alkalmabdl
ismert meg. A II. Vilaghaboruban nagy
jelent6sége lett az indian nyelveknek. A
navajo indian nyelvbdl lett az USA
hadseregének titkos kodja, amit annak
feloldasaig, 1968-ig senki nem tudott
megfejteni.

Két fejezet magyar vonatkozasta. Than
Karoly torténete a magyar tudomanyossag
és oktatas kialakulasaval kapcsolatos, mig
a hazai vegyészeti iparok fejlddésével a
kiegyezés utani idGszak leirasa foglalkozik.

A konyv szdmos helyen lexikalis
felsorolasokat kozol, ami a témak irant
érdeklGk szamara 4j ismeretek forrasaul

szolgalhat. Simonyi Miklés
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