PKemlal '
rano

FIZIKAI NOBEL—DIJ2024 A
Mesterséges neuralis halézatok tanitasa

P

JONAS SALK UTTORO MUNKASSAGA
Harc a poliovirus ellen

GYOGYITO MOLEKULAK NOVENYEKBEN
Borsmenta, a 2024-es év gyogynovénye

\a
U

ABIOTIKUS OXIGENTERMELES
Sotét oxigén - természetes battériak?

NMR SPEKTROSZKOPIA
Szerkezet, dinamika, molekularis kolcsonhatasok

GYOGYHATASU NEMESFEM |
Arany nanorészecskék és nanoklaszterek orvosbioldgiai -
alkalmazasai

J""“‘{’




TARTALOMJEGYZEK

B

Fizikai Nobel-dij 2024
Mesterséges neuralis
halozatok tanitasa
Nobel-bizottsag

Bevezeté
Kedves Olvasonk!
Szerkeszt6ség

John J. Hopfield  Geoffrey E. Hinton

Tanulas, modellezés, % 1 1

= mintafelismerés : 3 Egy egyszerii neuralis
' Mesterséges intelligencia, halézat példaja

- mesterséges neuralis halézatok Z Tanitsunk alakzatot!

’ Palinkas Gabor . Palinkas Gabor

13 oot P 15

Jonas Salk uttérs Gyégyité molekulak
munkassaga

S névényekben
Harc a poliovirus ellen ol e )
Ménes Andras )

Gy Y » ; gyégyndvénye
: g vl K&szegi Lidia
g
o

18

Asztorkémiai hirek
Marsi mintdk nyomaban
Aminosavak, cukrok és

gammasugarzas
Szerkeszt&ség

A Kémiai Panorama magazint kiadja a Magyar Tudoméanyos Akadémia tdmogatdsaval a Hun-Ren Temészettudomanyi
Kutatokézpont. A magazin az UMFT TAMOP 4.2.3 KMR/1/2008-0006 palyazat keretében, az Eurépai Uni6 témogatdsdval,
az Eurdpai Szocidlis Alap és az Eurdpai Regiondlis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozdsaval (3-6. szémok),

e e
Ui M"ﬁ’ﬁfﬂﬁd “

2 KEMIAI PANORAMA 30. SZAM, 2025. EVFOLYAM

tovabbd az MTA Kémiai Kutatékézpont és a
Servier Gyogyszerkutato Intézet (5-6. szam)

tamogatdsaval valosult meg.
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BEVEZETO

Olvaséinkhoz

A Nobel-dij Bizottsag az elmilt évben mind
a Fizikai mind a Kémiai Nobel-dijat a
mesterséges intelligencia neuralis halozatainak
kidolgozasaban végzett munkassaguk
elismeréseként itélte oda a dijak nyerteseinek.

A fizikai Nobel-dfjat John J. Hopfield
(Princeton University, NJ, Egyesiilt Allamok)
és Geoffrey E. Hinton (University of Toronto,
Kanada) ,olyan alapvet§ felfedezésekért és
talalmanyokért nyerték el, amelyek lehetévé
teszik a gépi tanulast”. John Hopefild
kidolgozta a minték alapjan tanul6 neuralis
halézatok feliigyelt gépi tanulasanak
algoritmusat, Geoffrey E. Hinton pedig
megalkotta a felligyelet nélkiili tanulas
algoritmusat, mely képes 6nélléan
tulajdonsagokat talalni az adatokban, és igy
olyan feladatokat végezni, mint példaul a
képek jellemzd mintazatainak azonositasa.
(KP No29)

A Kémiai Nobel-dijat David Baker
(University of Washington, Seattle, WA,
Egyesiilt Allamok), Demis Hassabis
(Google DeepMind, London, Egyesiilt
Kiralysag), és John Jumper (Google
DeepMind, London, Egyesiilt Kiralysag)
nyerték el a mesterséges neuralis halozatok
kétféle kémiai alkalmazasaért. ,,2003-ban
David Bakernek a természetben nem létez
globularis (gombolyag-szerti) fehérjéket
sikertilt felépiteni a neuralis halozati
algoritmussal. Azbta kutatocsoportja egyik
fehérjealkotast a masik utén hozta létre,
beleértve a gyogyszerekként, vakcinaként,
nanoanyagokként és apr6 szenzorként
felhasznalhato fehérjéket.”

Demis Hassabis és John Jumper pedig
2020-ban egy neuralis halozati modellt
(AlphaFold2) fejlesztettek ki, amelynek a
segitségével eldre jelezhetG a természetes
fehérjék haromdimenzi6s szerkezete. ,Az eltelt
id6ben az AlphaFold2-t 190 orszag tobb mint
kétmillib embere hasznalta. Az MI modell
segitségével a kutatok ma méar jobban
megérthetik az antibiotikum-rezisztenciat, és
képeket készithetnek példaul olyan
enzimekrdl, amelyek képesek lebontani a
mianyagot”.

A dijazottak munkasségara alapozva a
mesterséges intelligencia ma mar szimos

lehetGséget kinél a kémiai alkalmazésokra,
példaul a spektroszkopiai elemzésekre,
reakciok elérejelzésére, vagy elektrosztatikus
potencidlok elemzésére.

A mesterséges intelligencia kémiai
alkalmazasanak példaira alljanak itt maganak
a mesterséges intelligencia ,egyszertd”
internetes verzi6janak (ChatGPT) a
szerkesztdségiink altal feltett kérdésekre adott
vélaszai.

Kérdés: Tudnal egy 0sszefoglalot
késziteni a neuralis hal6zatok kémiai
alkalmazasairol?

ChatGPT valasza:

A neuralis halozatokat egyre gyakrabban
hasznaljak a kémiaban Osszetett kémiai
jelenségek modellezésére, el6rejelzésére és
elemzésére. Ime egy tomor osszefoglald a f6bb
alkalmazasaikrol:

1. Molekularis tulajdonségok el6rejelzése
Célkitiizés: A molekulak fizikai, kémiai vagy
biologiai tulajdonsagainak el6rejelzése (pl.
oldhatoség, toxicités, reakcioképesség).
Eszkozok: Graf neuralis halozatok (GNN-ek),
iizenettovabbito neuralis halozatok (MPNN-
ek) és transzformatorok.

Bemenet: SMILES karakterlancok, grafikonok
vagy 3D konformaciok forméajaban abrazolt
molekularis struktarak.

2, Kvantumkémia és molekuléris szimulacio
Célkittizés: A kvantummechanikai
tulajdonsagok (pl. energiak, erdk,
elektronstiriiség) kozelitése sokkal gyorsabban,
mint a hagyomanyos modszerek, példaul a
DFT.

Példak: DeepMind DeepMind21, SchNet,
PhysNet.

El6ny: JelentGsen csokkenti a
kvantumpontossagt szimulaciok szamitasi
koltségeit.

3. Reakcio el6rejelzés és retroszintézis
Célkittizés: Kémiai reakciok termékeinek
eldrejelzése vagy szintetikus tvonalak
javaslata a célmolekulakhoz.

Modszerek: Szekvencia-szekvencia modellek,
graf alapti megkozelitések.

Alkalmazasok: Gyogyszerfejlesztés,
anyagtervezés, szerves szintézis tervezése.

4. Anyagok felfedezése

4 KEMIAI PANORAMA 30. SZAM, 2025. EVFOLYAM

Célkitiizés: Azonositsa a kivant
tulajdonsagokkal rendelkez6 Gj anyagokat (pl.
katalizatorok, polimerek, félvezet6k).
Megkozelités: Nagy anyagadatbazisokon (pl.
Materials Project) kiképzett neuralis halézatok
a savhézagok, a stabilitas stb. elérejelzésése.
5. Spektroszkopia és szerkezeti elemzés
Célkittizés: Spektralis adatok (pl. NMR, IR,
UV-Vis) értelmezése vagy spektrumok
elérejelzése molekularis szerkezetek alapjan.
Felhasznalasi eset: Felgyorsitja a szerkezeti
tisztazast és jellemzést.
6. Gyogyszerkutatas
Célkittizés: A bioaktivitas elGrejelzése, az
Olomvegyiiletek optimalizalasa és a gyogyszer-
cél kolesonhatasok modellezése.
Megkozelités: Mély tanulas hasznalata
virtualis sziiréshez, molekuléris dokkolashoz
és de novo gyogyszertervezéshez.
Szeretne vizualis Osszefoglalot vagy példakat a
hasznalt modellekre?
Kérdés:
Tudnal késziteni egy osszefoglal6é képet
a kémiai alkalmazasokrol?

ChatGPT:

Image created

Molekulak Uj molekuldk és
tulaidpnsa'lga'jnank gyogyszerek tervezése
elérejelzése (drug discovery)
>4 &
Spektroszkopiai Reakcidk
adatok elérejelezés
elemzése A B
- -
I_& Neuralis B 'C
halézatok
Katalizatorok al ka,l m‘a‘zasa Laboratériumi
ésanyagok @ kémidban  automatizalas
tervezese és robotika
» “o
&-. 7w
[-—="%

A magazin jelen szimaban a mesterséges
neuralis halozatok algoritmusaival, a
kovetkez6 szamokban ezek néhany kémiai
alkalmazaséval szeretnénk megismertetni
Olvasoinkat. Szerkeszt&ség



FIZIKAl NOBEL-DIJ 2024

Mesterséges newrilis
halozatok tanitdsa

A 2024-es fizikai Nobel-dijat
John J. Hopfield (Princeton
University, NJ, USA) és
Geoffrey E. Hinton (University
of Toronto, Canada) ,olyan
alapvet6 felfedezésekért

és taldlmanyokért, amelyek
lehetdvé teszik a gépi tanulast.”
Vagyis a tuddsok mesterséges
neuralis halézatokat tanitottak a

fizika segitségével.
A idei két fizikai Nobel-dijas a fizika
Z eszkozeit hasznalta olyan
modszerek kifejlesztésére, amelyek a mai
erételjes gépi tanulas alapjat képezik. John
Hopfield létrehozott egy asszociativ
memoriat, amely képes képeket és mas
tipusti mintakat tarolni és rekonstrulni az
adatokban. Geoffrey Hinton feltalalt egy
modszert, amely képes 6nalloan
tulajdonsagokat talalni az adatokban, és igy
olyan feladatokat tud végrehajtani, mint
példaul a képek bizonyos jellemzs
elemeinek azonositasa.

Amikor mesterséges intelligenciarol
beszéliink, gyakran mesterséges neuralis
halézatokat hasznal6 gépi tanulasra
gondolunk.

Ezt a technol6giat eredetileg az agy
szerkezete ihlette. Egy mesterséges
neuralis hal6zatban az agy neuronjait
kiilonbozg értéket hordozo csomoépontok
képviselik. Ezek a csombpontok olyan
kapcsolatokon keresztiil befolyasoljak
egymast, amelyek a
szinapszisokhoz
hasonlithatok, és
amelyek ergsebbé
vagy gyengébbé
tehet6k. A
halbzatot példaul
agy oktatjak, hogy
ergsebb
kapcsolatokat
alakitanak ki az

2
John J. Hopfield

Geoffrey E. Hinton

egyidejtileg magas értékekkel rendelkezd
csomopontok kozott.

Az agy neurdlis halozata é16 sejtekbdl,
neuronokbdl épiil fel, fejlett belsé
gépezettel. A neuronok jeleket kiildhetnek
egymasnak a szinapszisokon keresztiil.
Amikor megtanulunk dolgokat, egyes
neuronok kozotti kapesolatok erésebbé
valnak, mig masok gyengiilnek. A
mesterséges neuralis halozatok értékkel
kodolt csomopontokbol épiilnek fel. A
csomopontok egyméshoz kapesolodnak, és
amikor a halézatot kiképzik, az egyidejlileg
aktiv csomopontok kozotti kapesolatok
erdsebbé vélnak, kiilonben gyengiilnek.

A dijazottok az 1980-as évektd] kezdve
foglalkoztak a mesterséges neuralis
hélozatokkal.

John Hopfield feltalalt egy a mintazatok
mentésére és rekonstrualasara alkalmas
haloézatot. A halézat csomodpontjait gy
képzelhetjiik el mind a pixeleket a képeken.
A Hopefield halbzat az anyag
magnességének atomi spintdl fliggo fizikai
leirasat hasznositja. A halozat egészének

Természetes és mesterséges neuronok

NEURON

SZINAPSZIS

leirasa hasonlit a spinrendszerek
energijjanak fizikai leirasahoz és a
csomopontok kozotti kapesolatok
értékeinek megkeresésével tgy képezik ki,
hogy a mentett képek alacsony ,energiaja”
legyenek. Amikor a Hopfield-halozat
torzitott vagy hidnyos képet kap,
modszeresen végigmegy a csomopontokon,
és frissiti azok értékeit, hogy a halozat
energiaja csokkenjen. A héalozat igy 1épésrol
Iépésre keresi meg azt a mentett képet,
amelyik a legjobban hasonlit a betaplalt,
tokéletlen képhez.

Geoffrey Hinton a
Hopfield-halézatot
alapjan egy mas
modszert a Boltzmann
gépet alkalmazo 4j
halozatot vezetett be.
Ez, képes megtanulni,
felismerni egy adott
tipust adatban a
jellemz6 elemeket.
Hinton a statisztikus
fizika eszkozeit, a sok i
hasonl6 komponensbdl &5
felépiil6 rendszerek

Hopfield halézat

Boltzmann gép

rejtett
tok

Korldtozott Boitzmann gép

tudoményéat hasznalta O b, O
fel. A gépet gy képezik
ki, hogy olyan példakat o

adnak neki, amelyek

nagy valdszintiséggel  rejfotl
felmeriilnek a gép

futtatisa soran. A Boltzmann-gép,
hasznélhat6 képek osztalyozasara, vagy 1j
képek létrehozésara a betanitott mintazat
tipusa alapjan. Hinton munkaja hozzajarult,
a gépi tanulas jelenlegi robbanasszert
fejl6désének elindulasahoz.

LA dijazottak munkajanak mar most is
nagy haszna van. A fizikdban, a mesterséges
neurélis hal6zatokat, szamos terlileten
hasznaljuk, példaul 4j, specifikus
tulajdonséagokkal rendelkezd anyagok
fejlesztésében” — mondta Ellen Moons, a
Fizikai Nobel-bizottsag elncke.

Nobel-Bizottsag sajtokézleményének
forditasa
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Mesterséges intelligencia,
mesterséges newrtlis

halozatok

A mesterséges intelligencia (M) a gépek azon képessége, amely
alapjan human intelligenciat igényl6 feladatokat hajtanak végre.
llyen feladatok példaul a problémamegoldas, a tanulds, a beszéd,

a szoveg, a nyelv megértése, a képek felismerése és az adatok
alapjan torténd dontéshozatal. A mesterséges intelligencia hatalmas
adathalmazokon mikodik, és matematikai algoritmusokat alkalmaz
az elemzéshez, el6rejelzéshez. Kiilonbdznek a hagyomanyos
algoritmusoktél abban. hogy mig azok el6re megirt szabélyokat
kévetnek, az Ml-algoritmusok tanulni képesek adatokbol.

A hagyoményos programozas soran
minden szabélyt kodolni kell, mig az
MI, kiilénésen a neuralis halok,
képesek megtanulni és alkalmazni
szabalyokat anélkiil, hogy azokat elére
megkaptak volna. Az MI a
szamitastechnikat olyan statisztikai
modellekkel 6tvozi, melyek lehet6vé
teszik az algoritmusnak, hogy tanuljon
az adatok mintaibol, adatbanyaszata
soran felismerje az adatok jellemz8
mintazatait és javitsa képességeit, a
nagyszamu adaton.

A mesterséges intelligencia rohamosan
fejlédott az elmilt évtizedek soran és
jelentGsen befolyasolta a koriilottiink 1évé
vilaggal valo kapcsolatainkat is. Naponta
hasznaljuk, bar sokszor nem is vagyunk
ennek tudatdban. Néhany valos példa a
mesterséges intelligenciara:

INTELLIGENS
ASSZISZTENSEK:

Tlyenek a Google és Microsoft Edge
bongészbk, vagy az olyan virtualis
asszisztensek, mint példaul a Siri, az
Alexa és a Google Asszisztens, melyek
mesterséges intelligenciat hasznalnak a
hangutasitasok megértésére és
megvalaszolasara.

SPAM DETEKTOR

A Google Gmail szolgéltatasa példaul MI
algoritmusokat hasznal az e-mailek
»Spam” vagy ,nem spam” kategdriaba
sorolasara. Modelljiik hatalmas
mennyiségli adatbol tanul, felismeri a
mintékat, a kulcsszavakat és a feladd
viselkedését, hogy pontos spamészlelést
biztositson.

AJANLO RENDSZEREK:

Az olyan platformok, mint a Netflix, a
Spotify és a YouTube, mesterséges
intelligenciat hasznalnak szokéasaink
elemzésére, és az izlésiinkre szabott
filmeket, dalokat vagy videokat
javasolnak.

EGESZSEGUGYI
ALKALMAZASOK:

A mesterséges intelligencia segiti az orvosi
diagnosztikat, példaul a rontgenfelvételek,
UH vagy az MRI-k értelmezését. Hordhato
eszkozoket is miikodtet, amelyek figyelik
az egészségligyl mutatokat és ajanlasokat
adnak.

NAVIGACIO ES UTAZAS:

Az olyan alkalmazasok, mint a Google
Térkép vagy a Waze, mesterséges
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intelligenciara tAmaszkodnak a forgalmi
mintak elemzéséhez, az optimalis
atvonalak javaslatdhoz és az utazési id6k
becsléséhez.

E-KERESKEDELEM:

Az online aruhazak mesterséges
intelligenciat hasznalnak személyre
szabott termékajanlasokhoz,
készletkezeléshez és chatbotokhoz, hogy
segitsék az tigyfeleket a kérdésekben.

BANKI ES PENZUGVY!I:

A mesterséges intelligenciat a csalasok
felderitésében, az ligyfélszolgalati
chatbotokban és a pénziigyi tervezési
alkalmazasokban alkalmazzak a koltési
szokasok elemzésére és koltségvetési
stratégidk javaslatara.

KAMERA ES FENYKEPEZES:

Az okostelefonok kamerai mesterséges
intelligenciat hasznalnak olyan
funkcidkhoz, mint az arcfelismerés, a
jelenetoptimalizélas és a portréeffektusok.

NYELVI FORDITAS:

Az olyan eszkozok, mint a Google Forditd
és a Microsoft Word mesterséges
intelligenciat hasznalnak a széveg vagy
beszéd feldolgozasara, nyelvhelyességi
ellendrzésre és kiilonbozg nyelvekre
torténd leforditasara.

SZOVEG- ES KEPFELISMERES

Képrdl szoveg konvertalasa nyomtathatd
szoveggé, dokumentumma. Ilyen példaul
az Adobe Acrobat szoftver is.

ONVEZETO AUTOK:

Az 6nvezet6 autok mesterséges
intelligenciat hasznalnak a kornyezet
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érzékelésére és a vezetési dontések
meghozatalara.

A mesterséges intelligencia egyik
gyakran hasznalt tipusat mesterséges
neuralis hal6zatokon (MNH) valdsitjak
meg. Az agy biologiai neuronjaihoz
hasonlé halozatok «neuronok» vagy
csomopontok halozatai, amelyeket
sulyozott kapcsolatok ,szinapszisok”
kotnek Ossze, amelyeket az adatok
mintain megtanulnak bizonyos feladatok
elvégezni.

Az agy neuralis halézata

Mesterséges neuralis haldzat

Az emberi agyban a tanulas a bioldgiai
neuronok osszekapcsolt halozatainak
kolesonhatasan keresztiil torténik. Az agy
ideghalozata €16 sejtekbdl, idegsejtekbdl
épiil fel. A szinapszisokon keresztiil
jeleket kiildhetnek egymasnak. Amikor
megtanulunk dolgokat, egyes idegsejtek
kozotti kapesolatok erésodnek, mig masok
gyengiilnek. A mesterséges neuralis
héalbzatok sulyokkal ellatott
csomopontokbdl (neuronokbol) épiilnek
fel. A csomo6pontok kapesolodnak
egymashoz, és a halozat betanitasakor az
egyidejiileg m(ikod6 csomoépontok kozotti
kapcsolatok megerésodnek, stlyaik
novekednek, a tobbiek gyengiilnek.

Bar a mesterséges neuralis hal6zatokon
alapul6 gépi tanulas lehetGsége mar a
mult szédzad kozepén felmeriilt. Sokoldala

hatékony eszkozzé valasat, a mindennapi
és fejlett tudomanyos alkalmazasokban
egyarant, -a nagy adatbazisok igénye
miatt-, csak a szamit6gépek szamitasi
sebességének novekedése, méretiik
csokkenése és az internet kapacitasanak
az utolsd harom évtizedben lejatszodott
rohamos fejl6dése tette lehetévé. A
modern processzorok és grafikus
feldolgozo6 egységek képesek kezelni az MI
algoritmusokhoz sziikséges Osszetett
szdmitasokat. Az internetrdl, a kozosségi
médiabol szarmaz6 digitalis adatok
szamanak robbanésszer(i novekedése
biztositja az MI-modellek betanitasihoz
sziikséges hatalmas mennyiségi adatot.
Az internet, a
vilaghalo vagy
egyszerlien a Web,
Osszekapcsolt
dokumentumok és
er6forrasok
rendszere, amelyeket
hiperhivatkozasok és webcimek URL-ek
kotnek Gssze szerte a vilagon. Magan-,
allami, tudomanyos, iizleti és kormanyzati
halézatokbol all, amelyek helyi és globalis
hatbkortiek, és amelyeket elektronikus,
vezeték nélkiili és optikai halozati
technologiak széles skalaja kot ossze.

A webkiszolgalok nagy teljesitményt
szamitogépek, amelyek webes
tartalmakat, példaul szoveget, képeket,
videdkat, e-konyveket és egyéb
multimédias tartalmakat tarolnak.
Szamos webhely hasznal adatbazisokat
nagy mennyiségi adat tarolasara és
kezelésére. Az adatbazisok olyan
strukturalt adatgytjtemények, amelyek
konnyen elérhetdk, kezelhet6k és
frissithet6k. A webbongészd (az ligyfél)
kéréseket kiild a webkiszolgaloknak. A
szerverek feldolgozzak ezeket a kéréseket,
és visszakiildik a megfelel6 weboldalakat
vagy adatokat. A weboldalak HTML
(HyperText Markup Language) nyelven
ir6dnak és mas oldalakra és forrasokra
mutat6 hivatkozasokat tartalmaznak. A
tartalomkézbesités sebességének és
megbizhatésaganak javitasa érdekében
szdmos webhely tartalom kézbesitd

szervert halézatot hasznal. Ezek a vilag
minden tajan elosztott szerverek halozatai
(CDN, Content Delivery Network),
amelyek taroljak a webes tartalmak
masolatait, ami meggyorsitja az MI
algoritmusok adatbanyaszatat.

A Web a hagyoményos analég
informaciot, karaktert, szamot, képet,
konverzioval egységesen digitalis formara
alakitott formaban- bitekkel dbrazolva
(1,0) tarolja.

KEP ES SZOVEG DIGITALIS
TAROLASA

KEP

A kép szamitogépen
val6 tarolasahoz a
képet apro elemekre,
ugynevezett
képpontokra,
pixelekre bontjak. A
pixel egy szint jeldl. A
pixelek szama

hatarozza meg a kép
felbontasat. Az 1024

00 01 10 11
A négy szin

x 798 képpont

felbontast kép

mérete 1024 x 798

képpont (817152 A kép pixeljei

képpont). Minden oolo1 1o lo1oo

pixelt bindris érték 00/ 11/10{11/00

képvisel. A fekete- L L o 2
CPVISEL A Tekele 001110/ 11/00

fehér kép 1 pixelje 1 000111001100

bittel jellemezhets (0
fehér, 1 fekete.
Minden bit
megduplazza a rendelkezésre all6 szinek
szamat, példaul 2 bit 4 szint képes
kodolni 00, 01,10,11, és n bit 2" szint
képes tarolni.

A 25 pixeles kép
binaris abrazolasa

SZOVEG A 01000001

A szovegek bettiket, b 01100010

szamokat, jeleket (pld. +, | 01101100

?, @, pont, szokoz, etc.)

tartalmaznak. Példaul a a 01100001
k 01101011

szoveg kddolashoz
hasznalt kiterjesztett
ASCII koédok 8 bitesek igy 6sszesen
28=256 irasjelet kodolnak. (szamok,
bettk, jelek, utasitasok).
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Példaul egy 5 karakterbdl 4ll6 szavat 48
bitbdl allo6 bitalakzat tarolja.

Az adathalmazok egységes binaris
tarolasa, a gépi felismerést sokszor igen
nagyméretii bitalakzatok azonositasa
jelenti.

A GEPI TANULAS

Tobbféle gépi tanulasi algoritmus létezik. A
kiilonboz6 megkozelitések mindegyike
kiilonbo6z6 tipust problémak megoldasara
alkalmas. Az egyik ilyen a feliigyelt tanulas,
amely soran a gép a bemeneti adatok
mellett helyes kimeneti adatokat is kap.
Vagyis olyan adatokat is kap, amelyeket
megjelolnek, megeimkéznek helyes
adatként vagy valaszként. A halozat tanul a
cimkézett példakbol. Példaul az emailek
vizsgalatakor a gép az adatok kozott tébb
spam-ként megjelolt emailt is kap. A
késébbiekben ezek tulajdonsagainak
felismerésével tudja eldonteni egy
e-mailrdl, spam vagy sem. Ilyen példak a
termékeket ajanlo alkalmazésok is, vagy a
kiilonb6z6 napszakokban leggyorsabb
utvonalat megjosl6 forgalomelemzé
alkalmazasok, mint a Waze.

A feliigyelet nélkiili tanulasi modellek
nem kapnak mintékat a helyes
eredményr6l. Az algoritmus
tanulményozza a bemeneti adatokat és
maga azonositja a jellemz6 mintazataikat
és korrelacioikat, az 0sszes relevans,
hozzéaférhetd adatot felhasznalva. A
feliigyeletnélkiili tanulas hasonlit ahhoz,
ahogy az emberek megfigyelik
kornyezetiiket, majd késébb a
tapasztalataik alapjan tajékozodnak.
Ahogy egyre tobb jellemz6t felismernek,
egyre pontosabba valik az a képességiik a
tajékozodasra. A gépek esetében a
Jtapasztalatot” a rendelkezésre bocsétott
adatok mennyisége hatarozza meg. A
feliigyelet nélkiili tanulasi alkalmazasok
példai, az arcfelismerés, a génszekvencia
elemzés, a piackutatas vagy a
kiberbiztonsag.

A kovetkezSkben a mesterséges
intelligencia algoritmusai koziil a neuralis
haloézatokon alapul6k, -ezek koziil is az
egyszerilibbek- miikodésébe és a feliigyelt
gépi tanulasba szeretnénk betekintést

nydjtani. Mélyebben érdekl6d6
olvasdinknak ajanljuk a megjelolt
irodalmat.

A MESTERSEGES NEURALIS
HALOZATOK SZERKEZETE
ES FUNKCIOI

Bemeneti  Rgjtett rétegek Kimeneti
réteg, ret
X B — )

Mely neurdlis halé

A mesterséges neuralis hal6zat (MNH)
olyan csomopontok (neuronok)
hélézata, amelyek az agy neuronjaihoz
hasonlban kapcsolddnak egyméshoz.
Ezeket a halozatokat kiilonféle
mesterséges intelligencia problémak
megoldasara hasznaljak, mint a
modellezés és a mintafelismerés. A
neuralis halbzat egy olyan algoritmust
hasznal, amely képes megtanulni
megoldani a problémakat.

Az egyes rétegekben el6forduld
neuronok, vagyis a csomépontok szama a
rétegekben és a rétegek szama is igen
valtozatos lehet, attol fliggden, hogy
milyen feladatokat oldanak meg. Az
egyszerti neuralis hal6zatokban
néhéany szaz vagy ezer neuron talalhato, és
egyszeribb feladatokra hasznaljak 6ket,
mint példaul alapvet6 minta-felismerési
problémak.

A nagyobb méretii halézatok (a
mély neuralis hal6zatok) akar t6bb millio
vagy milliard neuront is tartalmazhatnak.
Az OpenAl GPT-3 modellje példaul 175
milliard paraméterrel (vagyis stly és
torzitas értékkel) rendelkezik, ami az
egyik legnagyobb ismert halézatot jelenti.
Az olyan hal6zatok, mint példaul a
képfelismerésre vagy a beszédfelismerésre
tervezett modellek, szintén tobb millio
neuront tartalmaznak. Ezek a komplex
feladatok jelent8s szamitasi kapacitast és
Osszetettséget igényelnek.
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Az egyszerd MNH harom kiilonb6z6
tipust rétegekbdl all. Ezek a bemeneti
adatokat, példaul képek vagy szoveg
digitalis mintazatait fogadé bemeneti
réteg, a szamitasokat végz6 és a
mintizatokat matematikai fliggvények
segitségével észleld rejtett rétegek és a
kimeneti réteg, amelyen megjelenik az
eredmény. Ez utobbi felismer példaul egy
arcot egy képen jellegzetes részletei
alapjan, vagy eléallitja egy szoveg
leforditott mondatat.

Minden csomépont kapesolodik a
kovetkez6 réteg minden csomopontjahoz.
Ezeken a kapcsolatokon (szinapszis)
keresztiil &ramlik az informéaci6. A
kapcsolatokhoz stilyok (w) tartoznak,
amelyek meghatarozzak, hogy az egyik
csomépont milyen erésen befolyasolja a
masikat. Ezeknek a stlyoknak egy tréning
kozbeni beallitasaval, finomitja a halézat
képességét a pontos eldrejelzések
készitéséhez.

A jelek a hélozatban a bemeneti
rétegbdl a kimeneti réteg felé haladnak
(el8rehaladés). Az elérehaladés soran a
kovetkezd réteg minden csomépontjahoz
az el6zG réteg csomodpontjai jeleinek
sulyozott 0sszege érkezik (z), melyhez
még maga a csomopont is hozzajarulhat
(bj), melyet torzitdsnak neveznek. A bj
paraméter minden egyes csomopont
szadmara egy az el6z6 rétegtdl nem filiggh
tovabbi paraméterérték.

i; n

zZj= 2 Wi Xj+b;
W
h:l' kimeneti
el

4;=8(z)

M
n Polwer »¥in- by}

A rejtett rétegekben minden csomdpont
értékét, kimeneti jelét (a)) az el6z6 réteg
csomoépontjaitol érkezd jelek sulyozott
osszegétol (z,) fiiggd aktivélasi fiiggvény
allitja eld a;=S(z). Ez a kimeneti jel
hatdrozza meg a csomo6pont
hozzéjarulasat a kovetkezs réteg
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csomopontjainak aktivitasdhoz. A j.
csomopont a, kimeneti jelét meghatarozo
paraméterek p_ a w; stlyok és a b, torzitas.

Gyakran hasznalt aktivalasi
fliggvények a szigmoid (o) és a tangens
hiperbolikusz (tanh) fiiggvények. A
szigmoid és tanh aktivacios fliggvények
fontos tulajdonsaga, hogy normalizaljak
az egyes neuronok kimenetét. A
neuronok kimenete 0 és 1 vagy -1 és 1
kozé fog esni. A kovetkezékben
példainkban a szigmoid aktivalasi
fliggvényt fogjuk alkalmazni.

1.0
065 szigmoid o= 1
1+e*
0.0
2 ook
05 o= £
tanh g te
-1.0
50 -25 00 25 50

z
Aktivalasi fuiggvények

Az aktivalasi fliggvénynek fontos
szerepe van, mert nemlinearitist vezet be
a rendszerbe. Aktivalasi fliggvények
nélkiil a neuralis halozat egyszertien egy
linearis regresszios modell lenne, amely
nem képes bonyolult mintikat kezelni és
nem volna képes nem linearis
kapcsolatokat megtanulni az adatokbol.

A FELUGYELT GEPI TANULAS

Mivel a halozatok sok réteggel és azokban
sok csomoponttal rendelkezhetnek,
szamos p,, paraméterbdl allo Gsszetett
sulykészlet kell értékeket kapjon halozat
feladatahoz igazodd miik6déséhez.

Po.={w1,--wn.b1 ...bm}

Amikor a hal6zat megtanul adott
mintazatokat felismerni, az egyidejtleg
aktiv csomépontok kozotti kapesolatok
er§sebbé valnak. A tanulashoz a neurélis
héalozatok az ellenkez6 iranyba haladva,
visszaterjedést (visszacsatolas)
hasznélnak, mely soran iterativ modon
modositjak a halozat paramétereit, hogy
megtanulja felismerni a kivant y = f(x)
kapcsolatot, mintazatot. Ezt a folyamatot

a tanitas vagy masnéven a tréning vezérli,
amely a neuralis halézatok tanulasanak
alapvet§ algoritmusa. Ennek soran a
hél6zat a bemeneti értékek (x) mellett,
cimkézve megkapja az elvart kimeneti
értékek (y ) adatait is. A tanulés sordn
minden egyes elérehaladaskor a becsiilt y
és az elvart y_értékek kozotti eltérést egy
hibafliggvénnyel (H) (nevezik veszteség-
vagy koltségfiiggvénynek is) méri az
algoritmus. Gyakran hasznalt
hibafiliggvények a négyzetes hiba és az
abszolut hiba.

Hj=(y-a;)*
Hy=lyea

A visszaterjedés célja a halozat
paramétereinek {wi,bj} beéllitisa a
hibafiiggvény minimalizilasaval. Olyan
tanulasi, minimalizalasi algoritmusra van
sziikség, amely lehetGség szerint ugy
modositja a halozat paramétereit, hogy a
hibafiiggvény monoton haladjon minimuma
felé a visszacsatolasok soran. Ehhez el kell
dontse, milyen irdnyba valtoztassa a
jelenlegi paramétereket, nvelje vagy
csokkentse értékeiket és mekkora legyen a
valtozas mértéke, a 1épések nagysaga. A
kérdések eldontésére alkalmas modszer a
gradiens csokkentés modszere.

A gradiens megadja egy fiiggvény
megvaltozasanak iranyat (csokkend, vagy
novekvi) és sebességét valtozoja
értékének novekedésekor.

Az eljaras Iényege, hogy az adott
paramétereket a hibafiiggvény gradiense
alapjan frissitjiik, és az adott pontban
mindig a legnagyobb csokkenést elérd
iranyban keresve haladunk a fiiggvény
minimuma felé. Szemléletesen ezt Ggy
képzelhetjiik el, mint amikor a viz
magaslatrol lefolyik egy t4j volgyei
mentén.
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A GRADIENS
CSOKKENTESENEK
ALGORITMUSA

A hibafiiggvény H(x, p,) adott pk
paramétertdl fiiggs gradiense (gradH),
valtozasanak sebessége, a fiiggvény pr
parameéter szerinti derivaltja, vagy
szemléletesen a fiiggvényhez egy p,
pontban htizott érintdegyenes
meredeksége, iranytangense m=tga, mind
a két kérdésre valaszt ad szimunkra.

A fuggvény valtozasanak sebessége
vulP)=grad H(p) < A
Pk

A hibafiiggvényt (p1, H1) pontban érint§
egyenes egyenlete:

H-H1i=m(p-p1)

ahol az egyenes meredeksége m a
gradiens fiiggvény értéke a p1 pontban. Az
m elGjele megmutatja merre cs6kken a
hibafiiggvény. Nagysdga megmutatja,
hogy milyen tavol vagyunk a minimum
ponttol.

Ha a gradiens értéke negativ adott
pontban, (a hozza hizott érintéegyenes
iranytangense negativ), akkor a valtozojat
pozitiv irdnyba elmozditva csokken a
hibafiiggvény. Pozitiv gradiens esetén
ellenkezdleg, a valtozdt negativ irAnyba
elmozditva cs6kken a hibafiiggvény. Tehat
a gradiens eldjele donti el, hogy a
minimumhoz kézeledve novelni vagy
csokkenteni kell-e az adott paramétert.

A\y-Him(p-p1 ) |

T Hx,p)

(Hop)  Hp)f |7

o)

9 ¥

p1 Prmin p2

P

(p1_H1) pontban érinté egyenes egyenlete:
y-Hi=m(p-p;) m=gradH(p,)
1m<0: H csskken,ha p ng,
M>0: H csokken, ha p csékken

Vagyis, ha az el6reterjedési ciklust
kovetGen a visszaterjedés soran a
paramétereket ugy valtoztatjuk, hogy a
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paraméter szerinti gradiens értékét
kivonjuk a paraméter el6z8 értékébdl,
akkor a hibafiiggvény értéke a minimum
felé fog elmozdulni. Mivel a minimumhoz
kozeledve a gradiens értéke egyre
csokken, — a minimumpontban 0 lesz-, a
paramétervaltozas Ap is egyre kisebb lesz
kozeledve a minimumhoz a tovabbi
iteracios ciklusokban. A ciklusok szamat a
kivant pontossag elérése hatarozza meg.
Hasznalnak an. tanulasi sebességet is
(ratat) n, amelynek beéllitasaval lassitani,
vagy gyorsitani lehet a minimum felé
kozeledés sebességét. A fiiggvény
minimumhelyéhez tartoz6 p,; pontban
htzott érint6 parhuzamos lesz a p
tengellyel gradH=tga=0. A p .,
paraméterérték, (vagy egy ehhez kozeli
érték) amit a haldzat az iteracids ciklusok
végén beallit a halézat minden
paraméterének végsé értékének.

A hibafiiggvény 0Osszetett fiiggvény,
H(a(z(p))). Emiatt a p paraméterek
szerinti gradiensek az egyes valtozok
szerinti gradiensek szorzatai lesznek
(lancszabalv:

lancszabaly

H
gradH(p;) = 55‘?(,0,) gg gf?,

Api=gradH(p)
Pi=Pi — nAp;

A réta értéke
befolyasolja a
minimum \ 1y
megkozelitési '] v
mbdjat is. ‘...

Osszefoglalva az 1
algoritmus Iépései
a kovetkezdk: Els6
1épés a kezdeti
paraméterek {wi,
bj} beallitasa
véletlenszer(en.
Ezt koveti a rejtett
csomopontok ,
értékeinek zj, és ¢
kimeneti ']
értékeinek aj [ .-"
kiszamitasa. Majd
a kimeneti réteg
csomopontjainak értékei és az elvart
cimkézett adatok kiilonbségei
meghatarozzak a hibafiiggvényt és az
Osszes paraméter szerinti gradienseit. Az
algoritmus ezt kovet6en modositja az
Osszes paramétert a H fliggvény
paraméterek szerinti gradienseivel, a
hibafiiggvény értékét csokkentd iranyba.
Az j paraméterkészlettel ismételten
kiszamitja az Gj kimenti hibafliggvényt.
Majd a lépéseket, addig ismétli, mig a
hibafiiggvény eléri a minimumat.
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A paraméterek frissitese| 5287

Tébb tanulas? Igen

Eldreterjedés

gl

Az adott neuralis halozat, a
hibafiiggvényt minimalizalo
paraméterkészlettel ellatva, mas bemeneti
adatokban is felismeri a tréningjéhez
megadott yc cimkézett binaris
mintazatokat.

Az alabbiakban részletesebben
érdeklédé olvasodink szamara egy egyszert
példan illusztraljuk a neuralis hal6zatok
tanulési algoritmusat.

Palinkas Gabor

Sajé Zsolt Attila gépi tanulas
Sajé Zsolt Atila Gradiens-csékkentés
H. Bommana, Introduction to Neural
Networks

What is a Neural Network? |
GeeksforGeeks

Charles Zaiontz, Neural Network Basic
Concepts




EGY EGYSZERU NEURALIS HALOZAT PELDAJA

Az Excel munkalapon is
megvalosithato példat
Charles Zaiontz munkéaja
alapjan ismertetjiik (Simple
Neural Network Example)

Tekintsiik a kovetkezd egyszerti feladatot!
Tanitsunk meg egy egyszer( neuralis
halbzatot, hogy felismerje a bemeneti
adatok kozott a 01 vagy 10 két bites
digitalis mintazatokat. Ez lehet példaul
fekete-fehér képeken egymas melletti
pixel oszlopban fehér-fekete vagy fekete-
fehér alakzat felismerése.

0 [1
110

A lehetséges kombinaciokat allitsuk el 2
négy bites alakzattal X1, X2. Az f(X1,X2)
=Y fiiggvény, amelyre a halézatot meg
szeretnénk tanitani, Y, = 0, ha X, = X,
ésY, = 1 egyébként. Adjuk meg adatként
az elvart eredményt is, amelyet
cimkézziink meg Yc. Yc komponenseinek
értéke 1 ha teljesiil a feltétel, o ha nem.

Vegyiink fel egy halozatot 5 csomdponttal.

k X1k Xok Yok

17101 10| |0
2100 1] |1
3111 10] |1
41] 1| |0

Két bemeneti csomopont, N1, N2, egy két
csomopontos N3, N4 rejtett réteg és egy
kimeneti csomépont N5. (A fenti igen
egyszerl feladat logikai fiiggvényekkel is
megoldhat6. Neuralis halozattal torténd
megoldésa a hél()zatok miikodésének
mintazatok fehsmeresehez joval
Osszetettebb halozatra van sziikség.)

A jelek a bemeneti rétegb6l a kimeneti
rétegbe keriilnek. A bemeneti réteg
csomoépontjaibol érkezd jelek zj; minden
csomopontnak értéket adnak aj. A rejtett
és kimeneti rétegek csomopontjai
hozz4jarulést is tartalmaznak b;. A halézat
tanitasdhoz hasznaljuk a gradiens
csokkentés modszerét, szigmoid
aktivacios fliggvénnyel és a H
hibafiiggvény legyen a komponensei (k)
négyzetes hibainak atlaga. A hélézatnak 9
paraméterre van pa={w; (i=1,6), bj
(j=3-5)}. A rejtett csomopontok értékei aj,
j=3-5 és a hibafiiggvény értéke is 4
bitesek.

45
aj1
a2
a i3
a JZ
j=3-5

A HALOZAT TANULASI
ALGORITMUSA
ElGreterjedés

A rejtett és kimeneti csomdpontok
értékeinek komponensei:

Z3 =Xq Wy HXg D5
Z g SXpWotXoWy +by
Zsk = a 3kWstaxWp +b5
al —_ 17, j=3_‘5
. =
1+e4/k

anitsunk alakzatot!

A GRADIENS CSOKKENTES
A VISSZATERJEDES SORAN

A H hibafliggvény, melynek a
paraméterek szerinti minimumait fogjuk
keresni, legyen komponenseinek atlagos
értéke (atlagos hibanégyzet). A
hibafiiggvény komponensei H,, k=1-4 a
cimkézett elvart eredmény y, és a
kimeneti csom6pont komponensei
kiilonbségeinek a négyzetei,

.4
H=1J3'H
4K=1 k

HiEeas0°

A HIBAFUGGVENY
PARAMETEREK SZERINTI
GRADIENSE:

grad H(P) =ii“ gradHiPe,

H, _§Hk dajk OZjk
f_rff WPa) = dajk 0Zjk Op,,

AWj=grad H(W;)

Abj=gradH(b))

Wi Wi+ n AW ,(i=1-6)

1

bi=bj+ nAbj, G=3-5)
Mivel a hibafiiggvény Osszetett fliggvény a
paraméterek szerinti gradienseinek
komponenseit grad H, (p_) 1ancszabaly

hatdrozza meg.
Példaul a Aw4 részletesen:

Awy =gradH(wy)
=1 j’ -2(Yek gk raq(1-ayx)X2k
wy' = Wy AWy
A rejtett és kimeneti rétegek

csomoépontjainak értékei szigmoid
fliggvények.

-A szigmoid fiiggvény gradiense

22 o(a(1-0(2)
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EGY EGYSZERU NEURALIS HALOZAT PELDAJA

A REJTETT ES KIMENET]
RETEG KIKEPZESE

A p’=p+Ap iteraciot az 6sszes p
paraméterre n-szer megismételve kapjuk
meg a halozat azon paramétereinek
értékeit melyekkel képes felismeri a
tréninghez megadott cimkézett binaris
mintazatot. Az n értéke az elérni kivant
pontossagtol fligg.

Az Excel munkalapon megvalésitott
algoritmus let6lthetd az alabbi honlaprol
Neural-Network-Examples.xlsx (Charles
Zaiontz).

Eléreterjedés =———

Kimenet

H
n=szer
w=w.+AW, (=1 ¥ itericic
e —erad H(p),(-1-9)
b} =b; + Ab; =35 =dp=8 ) |
——=—\Visszaterjedes
Tanulas gradiens csdkkentéssel

Az algoritmus 165 iteracios 1épést
kovetGen 90% biztonsaggal felismeri a
megadott cimkézett y_feltételt.

pontossag 90%
iteracié szam 165

1) rata =5
ni H
1 0459
165 0.011
X1% Yo Y7
0 0| 0 0120
110 | 1| 0902
0/1 | 1 0.900
1/1 | 0] 0.095

Az alabbi abrék a hibafiiggvény és a
paraméterek valtozasat az iteracios

1épések elérehaladtaval illusztraljak .

Hibafliggvény . Paraméterek
0.5 B
f __-\\_.—-—""'__'—__
i w2
2 w4
0.3 -0
']
0.2 -2
-4
0.1
-6 w5
0 8
0 50 100 150 200 0 50 100 150 200
Ilteraciok szama Ilteraciok szama
A 165. iter4ciot kovetden kialakult 4
paraméterekkel megvalositott halozat 2
miikodése tesztelhetd az alabbi let6lthetd
néhany soros Excel munkalapon. 0, ~
Palinkés Gabor 5 e
- o
) 4
HIVATKOZASOK:
* " \bs
Neural-Network-Examples.xlsx 8
Drew Clark Neural network in Excel 0 50 100 150 200
example lteraciok szama
T o
wi
A :..z, u@ @ [Fattints ide |
wi
v

pontossag % ==90

A halézat, amely megtanulta felismerni
a 01 és 10 mintazatokat

Ha véltoztaljuk a z6ld alapl bemeneti értékekeket
a keék alapu kimenet felismeri a mintazatokat

Bemenet
neve x1 X2
B 0 0
c: 1 0
G 0 1
E 1 1
T 0 1
] 1 0
W 0 0
H 1l 0

Kimenet
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JONAS SALK UTTORO MUNKASSAGA

Harc a PoL'w\/irus ellen

Harom nevet mindenképpen meg kell emliteni a fert6z6
gyermekbénulas lekiizdésében. Albert Sabin megfejtette a fertézés
terjedésének titkait, és kifejlesztette a szajon at alkalmazhaté
oltéanyagot. John Enders Nobel-dijas tudds mar kémcsében tudta
szaporitani a poliovirust. Viszont Jonas Salk volt az, aki a torténelmi
attorést véghezvitte: elkészitette az elsé oltast, ami megvédett a
jarvany terjedése ellen.

A poliovirus a
Picornaviridae
viruscsaladba
tartozik, és a
jarvanyos SR o B
gyermekbénulas oka. Harom tipusa van
(PV-1, PV-2, PV-3), és a leggyakrabban a
széklet-oralis Gton terjed. A virus egyszalt
RNS genombol all, amely egy
fehérjekapszidba van zarva. A virus az
emésztérendszerben szaporodik, de
sulyos esetekben elérheti a kozponti
idegrendszert, bénulést okozva.

A vilagméret( oltasi programok
jelentsen csokkentették a polio
el6fordulasat. A PV-2 és PV-3 vadvirusok
mar eltlintek, de a PV-1 még mindig

el6fordul Pakisztdnban és Afganisztanban.

Az egyetlen hatékony védekezés ellene a
polio elleni véddoltés, amely tobbszori
beadéssal élethosszig tarto védettséget
biztosit.

Jonas Salk 1914. oktéber 28-4an
sziiletett New Yorkban. Dora Press és
Daniel Salk gyari munkas harom
gyermeke koziil 6 volt a legidésebb. Az
okos és szorgalmas fit ortodox zsid6
kozegben nétt fel. Kozépiskolas a
Townsend Harris Gimnéziumban volt,
amit kiilonleges képességii tanuloknak
tartottak fenn, és ott érettségizett tizenot
évesen. Ezutan a New York-i City College-
ban folytatta tanulményait, ahol 1933-ban
végzett. Salkot eleinte nem érintette meg
a természettudomanyok szeretete,
tigyvédnek késziilt. Pénzszerzésképpen
laboratériumi asszisztensként dolgozott,
és csak érdeklGdésbdl néhany
tanfolyamon részt vett. Utdna mar
megvaltozott a vilagképe. Sokféle

osztondij segitségével 1939-ben
ledoktoralt a New York-i Orvostudomanyi
Egyetemen. 1942-ig segédorvos volt a
Mount Sinai Kérhazban, ezutan ifja
Thomas Francis virologus csapataban
dolgozott a Michigani Egyetem
Kozegészségiigyi Intézetében.

Salk els6 munkai az influenza elleni
védboltasok voltak. Ezt a projektet a
hadsereg finanszirozta. Salk munkaja
fontos volt a vakcina kifejlesztésében. Az
1940-es évek végére mar hires
virol6gusnak és tehetséges ifja kutatonak
tekintették.

FELVETTE A KESZTYUT
A GYERMEKBENULASSAL
SZEMBEN

A masodik vilaghaborta utan Salk
elkezdett a gyermekbénulassal
foglalkozni, mert a gyermekbénulas egyre
gyakoribb lett. A betegséggel kapcsolatos
tudasanyag lassan, de biztosan béviilt.
Tudtak, hogy a fert6zés az
emésztérendszeren keresztiil jut a
véraramba. Féleg gyermekeknél 1azat,
fejfajast, rosszullétet és egyéb tiinetet
okozott. Ezek révid id6 elteltével
elmualtak. A betegséget elszenved6k
csaknem 2 szazalékaban a virus
ratelepedett az agyhartyara, kart téve
azon sejtekben, amik a periférias idegeket
vagy egyéb életfunkcidkat vezérelnek. A
hatas pedig: kiillonb6z6 mértékid bénulas
vagy halal. Azon megbetegedettek, akik
nem haltak meg, sokszor nyomorékok
lettek, vagy tigynevezett vastiidGben
voltak kénytelenek leélni az életiiket.
1947-ben Salk a Pittsburgi Orvosi
Egyetem docense és a Viruskutatod

Laboratérium igazgatoja lett. Nem sokkal
ezutan megkapta a Nemzeti
Gyermekbénulés Alapitvany timogatasat.
Kutatasainak kezdetén a virus
tipologizalasat végezte, harom valtozatot
kiilonboztetett meg, ezeket Briinhildének,
Lansingnak és Leonak Okeresztelted.

ROHAMOSAN
TERJEDT A KOR

A poliovirusnak kiilénds torténete van.
Egyes emlékek azt igazoljak, hogy méar az
okori Egyiptomban is 1étezett. Igaz, hogy
az elsG irasos emlék a Svédorszagon
végigsoprd 1887-es jarvanyrol szol. Az
Egyesiilt Allamokban 1894-ben jelent
meg. 1916-ban az esetek szima
megnégyszerez4dott, elérte a
huszonhétezret, amibdl hatezer halallal
végz6dott. Kideriilt, hogy a virus a
beleken at fert6z. Ebbdl kovetkezben a
higiénia kiemelten fontos lett.
Evszazadokon at a legtobb gyermek az
anyatejes taplalas révén vagy
kisgyermekként talalkozott a virussal.
Ekkor természetesen enyhébb volt a
lefolyas. Az orvostarsadalom félrevezetd
tajékoztatasa, a sziil6k mesterséges
tapszerek irdnyéaba torténd ,kalauzolasa”
legyengitette az immunitast, igy a
nagyobb gyermekek és fiatal felnGttek
védteleniil maradtak a szervezetbe keriil§
virus ellen.

1949-ben John Enders felfedezte,
hogyan terjed a mumpsz virus allati
szovetekben. Salk hasznélta ezt a
technikat a gyermekbénulasnal,
majomvesében tenyésztette ki a virus
harom formajat. Ezek utdn a Johns
Hopkins Egyetemen azt tapasztaltak, hogy
az elolt virus antitest termelésre serkenti
a kisérletekbe vont majmokat. Salkban ez
iiltette el a gondolatot, hogy a
gyermekbénulas elleni védGoltast
inaktivalt virusbol lenne jo elkészitenie.
Az az elképzelés, hogy a legyengitett
mikrobak hatasosabb védelmet adnak az
elpusztitott korokozoknal, nem huszadik
szazadi otlet.
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JONAS SALK UTTORO MUNKASSAGA

KISERLETI OLTAS A
CSALADNAK

A Nemzeti Gyermekbénulas Alapitvany
szponzoralisaval Salk kifejlesztette a
vakeinat. Mindharom, formaldehiddel
elolt virustipust felhasznélva, asvanyi
olajban krémes anyagot allitott el§. A
kisérlet elsé fazisa az volt, hogy az elolt
virust majmokon tesztelte. Aztan 1952-
ben kovetkezett a klinikai teszt 100
felnGtten és gyermeken. A bizalom
novelése érdekében beoltotta 6nmagét,
feleségét és a gyermekeit is.

1953-ban Gtezer gyermeken probaltak ki
az oltést. 1954-ben kétszazezer gyermek
részesiilt a védGoltasban. 1955. aprilis
12.-én Salk bejelentette, a védGoltas
biztonsagos és hatékony.

Néhany éven beliil kétszazmilli6 ember
kapta meg a védGoltast. Az 4j
gyermekbénulasok bejelentése
jelent8sen lecsokkent.

Jonas Salk egycsapasra hires lett.
Eletérdl filmet készitettek
Hollywoodban Marlon Brando
fészereplésével, a cime: Jonas Salk
torténete. Salkot csaladjaval egyiitt
meghivtak a fehér Hazba, ahol
Eisenhower elnok fogadta. Konnyes
szemmel az ,emberiség jotevGjének”
nevezte, hiszen neki is kis unokai voltak
akkor. A gyogyszergyarak felajanlottak
Salknak, hogy nagyon gazdag emberré
teszik.

NEHEZEN JOTT
ELISMERTSEG

Salkbdl nem valt az elit
réteg kedvence, nem
vélasztottak a
Tudoméanyos Akadémia
tagjava, nem jelolték
Nobel-dijra, és még
egyféle
antiszemitizmust is
tapasztalt. Még az
oltasok megkezdése
el6tt Albert Sabin
ellenezte az el6lt virus hasznélatat.
Vetélkedésiik csticspontja 1952-ben volt,
amikor Sabin meg akarta tiltani a tomeges
kisérletet.

JENNER ES VAKCINA-INNOVACIO

Edward Jenner (1749-
1823) is kisérletezett
virusokkal. A
feketehimlg halalos
betegség volt. Jenner
érdeklodését felkeltette
egy tehenészlany
megjegyzése, miszerint
6 mar nem kaphatja el a
himl&t, hiszen atesett a
tehénhimldn. Ez vette ra
Jennert, hogy ezen a
téren kisérletezésbe
kezdjen. Ugy déntétt,
hogy a megfigyeléseit
teszteli, és egy

-

tudomany irant vallalkozé kedvii James Phipps nevii fiinak napokig adagolta a
Blossom (Virag) nevii tehén himlghélyagjaibél szarmazé valadékot, azaz_
tehénhimldvel fertdzte meg a fiut, aki sikeresen atesett a betegségen. Es

késSbb a feketehimlgvel megfertzve nem lett beteg. igy bebizonyosodott a
vakcinazas jelentésége, amelyet azéta is alkalmaznak a fertézések elleni
védelemben. A tehén latin neve vacca, innen ered a vakcinazas elnevezés. A
kifejezést elGszér Louis Pasteur hasznalta Jenner iranti tiszteletbdl.

1959-ben Albert Sabin kifejlesztette a
sz&jon at szedhetd védboltasat, a
Szovjetunibban is hozzaférhet6vé tette.
Sabin vakcinaja népszer(ibb lett, mint a
Salk féle vakeina.

Salkot késGbbi palyaja folyaman a nevét
visel§ intézet tette hiressé. 1963-ban La
Jollaban adtak at a Salk Biologiai
Kutatasok Intézetét. Az intézetben hires
tudobsok végezték kutatasaikat, rovid ideig
Szilard Led is az intézet lakdja és
munkatarsa volt. Salk
természetesen itt
folytatta a sclerosis
multiplexre és a rakra
iranyul6 kutatésait. A
hetvenes évek els6
felében néhany
filozofiai ihletést
konyvet publikalt: A
kibontakoz6 ember, A
val6sag anatomidja, A
legokosabb talélése és a
Hogyan hasonlitsunk
egy angyalra. Elete utolsé éveiben
megprobalt védGoltast kifejleszteni az
emberi immunhianyos betegséget okozo
(HIV) virus ellen.
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Az orvostudoméany egyik hése — Salk —
megszallottan dolgozott és rajongott a
csaladjaért. Donna Lindsayt vette
feleségiil 1939-ben az egyetem befejezése
utan, 1968-ban elvaltak, de utana is
baratok maradtak. 1970-ben Picasso
egykori szeretGjét, Francoise Gilot vette
feleségiil. Jonas Salk 1995. jinius 24-én
hunyt el szivszélhtidésben. Fiai kovették
az orvosi palyan.

Ménes Andras
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GYOGYITO MOLEKULAK NOVENYEKBEN

Borsmenta, a 2024-¢es év

gybgywovénye

A borsmenta (Mentha piperita)
egy éveld, vilagszerte termesztett
jellegzetes izl és aromas

illaty, lagyszart ével6 aromas
cserje, amely az ajakosvirdgtak
(rozmaring és a levendula)
csalédjan belll a Menta
nemzetségbe tartozik. A menta
nemzetségbe 24 faj és szamos
hibrid tartozik. A borsmenta
egy hibrid, a vizimenta (Mentha
aquatica) és a fodormenta
(Mentha spicata) keresztezése.
Eredeti el6fordulasi teriilete az
egeész Eurazsia.

A kiilonb6z6 mentafajok
Gshonosok Afrika északi keleti és déli
részein; Ausztralia keleti kétharmadaban
és Eszak-Amerika legnagyobb részén is
megteremnek. A nemzetség két
legismertebb tagja a borsmenta és
fodormenta. A borsmenta illéolaja
mentolban joval gazdagabb, ezért
erdsebb, kissé csipds, mentolos ize van. A
novény tavasszal és nyaron novekszik,
levelei menta illatak és, mentol tartalmt
illbolajban gazdagok. Magassaga
40—90 cm. A levelek lemezei landzsa vagy
nyujtott ellipszis alakdak, flirészes
sz€llek. A levél egy része gyakran ibolyas
szind. Viragai lila szintiek, kés6 nyaron
nyilnak.

A hagyomanyos ételizesit6ként vald
felhasznéalasa mellett a borsmenta a népi
gyogyaszat egyik kedvelt gyogynovénye,
amelyet teakeverékek, és szeszes
kivonatok forméjaban hasznaljak ma is.
Hasznosnak tartjak emésztési
problémak enyhitésére, gyomor-,
bél-, 1éguti- és szajiiregi fertGtlenitésre,
gorcsoldasra és
fajdalomcsillapitasra,

stresszoldasra, léguttisztitasra,
bérviszketés csokkentésére, de
hasznaljak fliszerként is és
illatositasra és tisztitasra is. Iparilag
elgallitott illoolajat a ragogumi-
gyartasban, a gyogyszerészetben, illetve a
kozmetika- és az élelmiszeriparban
hasznositjak. Az okori gorogok az olajat
balzsamozashoz hasznaltak.

A nivény a gybdgyhatasat féleg aromas
illbolajanak koszonheti. A tudomanyos
vizsgalatok kimutattak a ndvény t6bb
kémiai GsszetevGjének antioxidans,
antimikrobiélis, virusellenes,
gyulladascsokkentd, sugarvédd hatasat. és
antidiabetikus aktivitasat is.

KEMIAI OSSZETEVOI

A borsmenta kiilonb6z6 részeibol
kinyerhetd ill6olajokban
monoterpenoidokat és szdmos
flavonoidot, fenolos savakat, lignanokat,
sztilbéneket izolaltak. A monoterpenoidok
koziil a legjelent6sebb a mentol (kb. 40

CHy
OH HyC

cﬁg\cHg

Mentol

i

CH; O
Menton

CHy

O,

CH3 CHj
Mentil-acetat

%) és a menton. A terpének olyan
szénhidrogének, amelyek t6bb izoprén
egységbdl allnak, mig a terpenoidok
modositott terpének. Egyéb vegyiiletek
kozé tartozik az olaj koriilbeliil 3-5% -at
kitev6 mentil-acetat a mentol
észtere, amely szintén mentolos
aromaju.

Ezenkiviil a borsmenta més bioaktiv
Osszeteviket is tartalmaz, mint példaul a
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GYOGYITO MOLEKULAK NOVENYEKBEN

karvon, a karvakrol a limonén és fenolos
savak, mint a rozmarinsav és kavésav,
amelyek szintén hozzdjarulnak
gyogyaszati és aromas tulajdonsigaihoz.

Az illbolajat a frissen szedett
viragriigyes hajtasokbol és leveleibdl
desztillalassal vagy alkoholos
kivonatokkal nyerik ki a n6vénybdl.

A rokonvegyiilet a fodormenta (Mentha
spicata) is sokféle monoterpént, fenolos
vegylileteket és flavonoidokat,
rozmarinsavat és lignanokat is tartalmaz.
A fodormenta ill6olaj legdominansabb
alkotéeleme azonban a karvon (65-
76%), amely a fodormenta jellegzetes
aromajat adja. A karvon erds gatlo
hatast gyakorot az Alzheimer-korra és az
elhizashoz kapcsolddo enzimekre,
valamint antimikrobialis tulajdonsagokkal
is rendelkezik.

A NOVENY GYOGYHATASA

CHs
OH

CH; CH,

CH3CH3
Karvakrol

CH3
Karvon

CHa

A
CH3CH,
Limonén

A borsmenta kivonatok szamos orvosi
alkalmazassal rendelkeznek. Segithet a
gyomorpanaszok, puffadas és irritabilis
bél szindroma tiineteinek enyhitésében. A
mentol tartalméanak koszonhetGen lazitja
az izmokat és csokkenti a fajdalmat.
Segithet a 1égz6szervi panaszok
enyhitésében és antiviralis és
antibakterialis hatasa miatt
természetes fertGtlenit6ként miikodik,
segitve a szervezet védekezését.

Az irritabilis bél szindréma egy
funkcionalis bélbetegség, ami azt jelenti,
hogy a bélrendszernek valamilyen
miikodésbeli zavara van, de szervi
probléma nem 4ll fenn

A borsmenta kiilonboz6 vizsgilatokban
potencialis antidiabetikus hatasokat is
mutatott. A kutatasok szerint a borsmenta
kivonata antioxidans, gyullad4scsokkentd
és anyagcsere-modulald tulajdonsagai
révén csokkentheti a vércukorszintet,
valamint javithatja a lipidprofilt
diabéteszes allapotban. cukorbetegek
modelljeiben. Egy vizsgalatban
diabéteszes Wistar patkanyok utdodainak
glikémiajat és lipidprofiljat elemezték, és
azt talaltak, hogy a borsmentaval kezelt
cukorbeteg anyak utodai alacsonyabb
gliikoz-, koleszterin-, LDL- és
trigliceridszinttel rendelkeztek, mikézben
a HDL-szintjlik emelkedett. Ez arra utal,
hogy a borsmenta potencialisan segithet a
cukorbetegség és annak sz6védményeinek
megel6zésében, javithatja az
inzulinérzékenységet, elésegitve a sejtek
gliikozfelvételét.

A borsmenta antimikrobialis hatasat a
koronavirusban (Covid-19) is kimutattak.
A borsmenta segit megel6zni a
koronavirus és a gazdaszervezet kozotti
kolesonhatést azéltal, hogy gatolja a
virusos tiiskefehérje receptor
komplexének és a gazdaszervezet ACE2
receptorainak képzGdését.

A MENTOL

A borsmenta (Mentha x piperita)
bioldgiai hatisaiért els6sorban a névény
jellegzetes hiisitG érzését és aroméjat is
eredményezé mentol és a menton
felelGs. Természetesen ezen kiviil mas
vegyiiletek is, mint
példaul a flavonoidok
is hozzajarulnak a
OH borsmenta
antimikrobialis,

gyulladascsokkenté és antioxidans
tulajdonsagaihoz. A mentol négy optikai
izomerparként fordul el§. A természetben
az l-mentol talalhat6. Altaldban ezt a
format hasznaljak, mert nagyobb hiitési
tulajdonsagokkal rendelkezik, mint a
tobbi mentol izomer. Vizben alig oldodik,
de etanol, dietil-éter és kloroform is jol
oldja. Teat, tisztitott leveleit kissé lehilt
felforralt vizben 10-15 percig aztatva lehet
késziteni.
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Erdekes a Menta nemzettség tagjainak
hiisit§ hatasa. Ezt azaltal érik el, hogy
aktivaljak az un. hidegérzékeny tranziens
receptor potencialis kationcsatornat
(TRPMS), amely az ionok
sejtmembranokon keresztiili mozgatasaért
felel6s. A TRPMS 4ltalaban hideg
hatésara noveli az intracellularis
kélciumot és mobilizélja a kalcium fluxust
a csatornakon keresztiil, ami hideg
valaszjeleket kelt az alkalmazas helyén. Ez
a mechanizmus hasonl6 ahhoz, ahogyan a
kapszaicin a hGérzékel§ receptorokat
stimulalja, csak nem meleg-, hanem
hideghatést valt ki. A kivaltott hiisits érzet
fokozhatja a kiilonféle gy6gyszerek
bérbehatolasat is. Ezért egy kiilséleg
hasznalhat6 készitmény, amely mentolt
tartalmaz, hiisit§ hatdsa, valamint
behatolast fokoz6 hatdsa miatt,
gyulladascsokkentd fajdalomesillapitoval
kombinélva szinergikus hatést
eredményezhet.

A mentol a vaniliaval és a citrusfélékkel
egylitt az egyik legfontosabb izesitd
adalékanyag. Szamos fogyasztasi cikk,
koztiik gyogyszerek, kozmetikumok és
novényvédds szerek, cukorkak, ragogumik,
lik6rok, fogkrémek, samponok és
szappanok osszetevdje.

A MENTOL HATASA

A mentol fijdalomesillapito, izomlazité és
goresoldo, antbakterialis és antiviralis
hatésat, tovabba vérkeringést fokozo, és
antidiabetikus gyogyhatasait, kiillonboz6
in vitro és in vivo vizsgélatok
dokumentaltak.

A tanulményok szerint a mentol
fajdalomesillapitasanak egyik
legfontosabb mechanizmusa, szintén a
hidegérzetért felelés TRPMS8
ioncsatornak aktivalasa. A folyamat,
csokkenti a fajdalomérzetet is azaltal,
hogy elnyomja a fajdalomérzé receptorok
aktivitdsat. Emellett a mentol gyenge,
de szelektiv k-opioid receptor
agonista, ami azt jelenti, hogy képes
befoly4solni a fajdalomérzetet az
idegrendszerben. Ez a hatas kiilondsen
hasznos lehet helyi fajdalomcsillapitasra,
példaul izomfijdalmak vagy gyulladasos
allapotok esetén. Az izomlazito és
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gorcsoldo6 hatas mechanizmusa a
natrium csatornak blokkolasa, az
idegi aktivitas csokkentése. A
vérkeringés fokozasat az oxigén és a
tapanyagok érintett teriiletre jutdsanak
serkentésével éri el. Az antibakterialis
aktivitasanak oka a bakterialis enzimek és
fehérjék anyagesere folyamatainak
megzavarasa és a molekula altal termelt
reaktiv oxigén, amely kéarositja a
baktériumsejteket és megakadalyozza a
baktériumok biofilm képzését, melyek
ezaltal érzékenyebbé valnak az
antibiotikumokra. A mentol virusellenes
aktivitasat a kutatok a gazdasejtekhez valo
kapcsolodasi képességiik csokkentésével
és a virus RNS- és DNS-szintézisének
csokkentésével, a replikaci6 gatlasaval
magyarazzak. A mentol antidiabetikus
hatésat vizsgalo kutatasok azt
valészin(sitik, hogy a mentol segithet
szabalyozni a gliikdz homeosztazisat.
Jelent6sen cs6kkenti a vércukorszintet
cukorbetegek allatmodelljeiben. Segit
megel6zni a B-sejtes apoptozist, amely
kulcsfontossagt az inzulintermeléshez.
Modulélja a glitkoz metabolikus
enzimeket, javitva az altalanos
gliikozfelhasznalast. Gyulladascsokkentd

7 4 —

és antioxidans tulajdonsagai is
hozzéjarulnak a cukorbetegséggel
kapcsolatos szov6dmények
csokkentéséhez.

A mentolrdl kideriilt, hogy rakellenes
tulajdonsagokkal is rendelkezik, igy
igéretes jelolt a rak kezeléséreis. A
kutatasok azt valoszintsitik, hogy a
mentol gatolja a rakos sejtek novekedését,
programozott sejthalalt valt ki a rdkos
sejtekben, csokkentve a daganatok
novekedését. Rontja a rakos sejtek
osztodasét és megzavarja a daganatokat
ellato Gj erek képzdését, korlatozva azok
novekedését. A mentol fokozott rakellenes
aktivitast mutatott, ha bizonyos
kemoterapias gyogyszerekkel, példaul
paklitaxellel és vinkrisztinnel
kombinalva alkalmaztak. Bar a mentol
igéretesnek tlinik rakellenes szerként,
tovabbi kutatasokra van sziikség
mechanizmusainak és lehetséges klinikai
alkalmazasainak teljes megértéséhez.

BIZTONSAG

A borsmenta fogyasztasa altalaban
biztonsagos, ha megfelel6 dozisban
fogyasztjak. In vivo vizsgélatok alacsony
toxicitasi potencialt mutattattak ki

MOLEKULAK NOVENYEKBEN

emberben. A tilzott fogyasztas
potencialisan mellékhatasokat okozhat.
Nagy mennyiségi bevitel gyomorégést és
reflux betegséget okozhat. Fontos
figyelembe venni azonban, hogy bizonyos
esetekben, példaul kisgyermekeknél vagy
epilepszids betegeknél nem ajanlott a
fogyasztasa.

A borsmentat 2024-ben az év
gyogynovényének valasztott a Magyar
Gyogyszertudomanyi Tarsasag
Gyo6gynovény Szakosztélya.

K&szegi Lidia

* IRODALOM

Muruganathan U. et al., Biomed. &
Pharmacoth., 92 229 (2017)

Hui Zhao et al., Biomed. & Pharmacoth.
154 113559 (2022)0

G. Mahendran, L. Rahman, Phytotherapy
Research. 34 2088 (2020)

Guy PP, Kamatou et al., Phytochemistry
96 15 (2013)

Yijia Zhao et al., Front. Pharmacol., 14
1148790 (2023)

Sanja Krstic et al., Foods 14 1182 (2025)

Saleh A. Almatroodi et al., Pharmacogn. J.
13(3) 822 (2021)
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Marsi mintak

A Curiosity marsjard
minilaboratériumaban a kutatok
Ujraelemeztek egy a robot

altal korabban furt Gledékes
talajmintét, és kimutattak a
dekén, az undekan és a dodekén
molekulak jelenlétét a mintaban.
A 10, 11 és 12 szénatombdl

allo vegyliletek, lehetnek a
mintaban megd&rzott zsirsavak
bomlastermékei, de lehetnek
abiotikus eredetlek is. A
zsirsavak azon szerves molekulak
kozé tartoznak, amelyek a Foldon
az élet kémiai épitSkovei.

A Proceedings of the National Academy
of Sciences (PNAS) folyéiratban Caroline
Freissinet és nemzetkozi kutatocsoportjanak
munkatarsai ez évi tanulméanyban hosszi
lanci szerves molekulak — dekén, undekan
és dodekan — észlelésérél szamoltak be a
NASA Curiosity marsjar6 altal elemzett
marsi iiledékes kézetben. A 10-12
szénatomot tartalmazo alkdanok a Marson
eddig azonositott legnagyobb szerves
vegyiiletek.

A mintakat a
marsjaré a Gale-
kraterben talalhat6
Cumberland farasi
helyrdl nyerte 2013.
janius elején, egy
olyan tertiletrdl,
amely koriilbeliil
3,7 milliard évvel
ezel6tt egy tonak
adott otthont. Azt a
mintat, amely a
detektalt alkdnokat
tartalmazta, sokkal késébb elemezték egy
modositott analizissel, amelyet a nagyobb
szerves molekuldk kimutatasara
optimalizéltak. Az agyagasvanyok jelenléte
ebben a régioban jelentés. Az agyagos

wgomé ban

kézetekrdl ismert, hogy a szerves
molekuldkat réteges szerkezetiikbe zarva
meg0rzik.

A molekulédknak a kimutatasara a
Curiosity rover kémiai analizisre (SAM)
alkalmas miszere kétlépcsés fiitési eljarast
alkalmazott. Kezdetben a mintat 475 °C-ra
melegitették, hogy lebontsak a
perkloratokat és eltavolitsik az oxigént,
amely oxidalhatja a szerves vegyiileteket.
Ezt kovetGen a mintat 850 °C-ra
melegitették, lehet6vé téve az alkanok
kimutatasat.

A 2012-¢s leszallas 6ta a Curiosity tobb
mint 21 kilométert tett meg a Gale-
kraterben és az Aeolis Mons, mas néven a
Mount Sharp, a krater kozepén talalhato
5000 méteres hegy lejt6in. A marsjard
koran kimutatta, hogy t6bb mint 3 milliard
évvel ezel6tt létezett egy lakhato t6 Gale-
ben. Azobta az élet mas lehetséges jeleit is
észlelte: ragacsos szerves
makromolekulékat, amelyek hasonlitanak a
kerogénre, az olaj alapanyagara, és egy
Lkonny(” szénizotop disulasat, amely a
Foldon az életre utal.

A Foldon végzett tovabbi laboratoriumi
kisérletek azt valoszintGsitették, hogy ezek az
alkanok hosszabb lanca karbonsavak,
példaul undekansav, dodekansav és
tridekansav bomlastermékei is lehetnek.
Ezek a zsirsavak a foldi sejtmembranok
alapvetd alkotdelemei, de abiotikus
folyamatok révén is kialakulhatnak, példaul
kiilénboz6 geoldgiai folyamatok altal
kivaltott kémiai reakcidk révén, viz és az

. Cumberlandsdrellsite

Johr Klgifvdrilsite Siom
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asvanyi anyagok kolesonhatasa soran a
hidrotermalis forrasokban.

undekansav CH3(CH:)eCOCH
dodekansav CH3(CH:2)10COOH
tridekansav CH3(CH2)11COOH

Bér a felfedezés nem bizonyitja a multbeli
életet a Marson, azt mutatja, hogy az
Osszetett szerves molekuldk
fennmaradhatnak marsi kortilmények
kozott, megerdsitve biologiai eredett
molekulak kimutatasanak lehetGségét a
jovébeni kiildetések soran. A tanulmany
hangstlyozza a marsi mintak
visszajuttatasanak fontossagat a Foldre a
korszert laboratoriumi eszkozokkel végzett
atfogdbb elemzések céljabol.

Jelenleg a Perseverance marsjaro gytjti
és tarolja a Marsrol szarmaz6 mintakat. A
robot farasokat végez a Mars felszinén és a
kinyert kézetmagokat titan csévekbe zarja
késdbbi visszatéritésre. A NASA és az
Eurdpai Uriigynokség (ESA) egy kiildetésen
dolgozik, amelynek célja, hogy ezeket a
kovetkezd évtizedben visszahozza a Foldre.
A kutatok remélik, hogy a visszatéritett
mintak vélaszt fognak adnak arra kérdésre,
hogy volt-e valaha élet a Marson.

* FORRAS

Caroline Freissine et al., PNAS 122 (13)
March 24, (2025)

Paul Voosen, Science 387 Issue 6741,
1337 (2025)
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Aminosavak, cukrok
€s gammasugarzas

Az élet keletkezésének egyik
fontos kémiai részletkérdése,
hogy hogyan keletkezhettek
prebiotikus kornyezetben

a biomolekulakat felépits
aminosavak, cukrok,
nukleotidok. Ujabban japan
kutatok eredményei rémutattak
arra, hogy a Naprendszer
kialakulasanak korai szakaszéban
viz jelenlétében gammasugarzas
is indukalhatta aminosav és cukor
molekuldk képzédését.

Az elmult évtizedekben végzett
laboratoriumi kisérletek eredményeib6l
ismert, hogy fontos prekurzorok a
formaldehid, hidrogéncianid, formamid,
acetaldehid, ammonia, metan, kénhidrogén
és a viz. A prekurzorok jelen vannak
meteoritokon, aszteroidakon, és a
csillagkozi térben is -- errdl szolgal
informéciokkal a Kolni Egyetem Molecules
in space, vagyis Molekulak az tirben
elnevezésii adatbézisa.

A prekurzaraikon kiviil aminosavat és
egyszerl cukrot is észleltek csillagkozi
térben. Példaul nagy mennyiségti fehérje
képzd triptofan aminosavat fedeztek fel a
Spitzer tirteleszkop altal a csillagképz6
IC348 csillagrendszer infravoros fényébol
gyijtott adatokban. A triptofan egyike
annak a 20 aminosavnak, amelyek felelGsek
a foldi élethez nélkiilozhetetlen
kulcesfontossagn fehérjék kialakitasaért.
Detektaltak az egyszerti cukormolekula, a
glikolaldehid (CH,OHCHO) gyenge
mikrohullam? jeleit is a Tejatrendszer
kozéppontja kozelében, t6liink mintegy 26
000 fényévre talalhat6 Sagittarius
B2-molekularis felhGben.

Az aminosavak elGallithatéak vizbdl,
metanbol, ammoniabol és hidrogénbdl,
vagy vizbdl. formaldehidb6l, metanbdl és

Aminosavak

hidrogéncianidbdl is savas kortilmények
(Strecker reakcio). A cukorképzédés egyik
lehetséges utja formaldehidbdl (Forméz
reakei6) vagy glikolaldehidbél t6rténd
szintézise. A purin és pirimidin nukleotidok
aminosavakbol, szén-dioxidbol, rib6zbol és
foszfatbdl szintetizalodhatnak.
Természetesen a szintézisekhez sziikség van
stabil kornyezetre, a reakciokat elGsegitd
katalizatorokra és kornyezeti hatasokra, a
reakcidkat beindito energiaforrasra is.

A kémiai reakciokat beindito

HCHO CH,0H
I len.
ol ’
Y- sugarzas

& w0 8

NH; H,0

Kis jeges
‘ . testek
-

szilikatok

. Vvizes
oldat

ACS Earth Space Chem. 2024, 8, 9, 1737
ACSCent. Sci. 2022, 8, 12, 1664

energiaforrasokra tobb javaslat is sziiletett.
A lehetséges energiaforrasoknak a kutatok a
hidrotermaélis héforrasokat, elektromos
kistiléseket, plazmakisiiléseket, a kozmikus
sugérzast és az UV sugarzast vagy
aszteroida becsapodas 16késhullamait
valoszindisitették. A szamos prebiotikus
kornyezetet megvalosito laborat6riumi
kisérletben is ezeket hasznaltak
energiaforrasként. Felmeriilt a radioaktiv
bomlas is lehetséges energiaforrasként, de
erre vonatkozo laboratoriumi kisérletek
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hianyoztak. Az elmult években japan
kutatok egy 1j prebiotikus Gtvonalat
javasoltak az aminosav- és
cukorképzidéshez, amely szerepet
jatszhatott abban, hogy az esszenciélis
szerves vegyliletek meteoritokon keresztiil a
korai Foldre kertiljenek. Laboratériumi
kisérletekben bizonyitottak, hogy izotopok
gamma-sugarzasa is inicialhatta
aminosavak és aldoz cukrok, koztiik a riboz
képzddést olyan egyszerti molekulakbol,
mint a formaldehid, az ammonia és a
metanol és viz. A gamma-sugarzas
lehetséges forrasaként az 2°Al izot6pot
valbszinesitették. A kutatok agy gondoljak,
hogy ez a folyamat a széntartalma
kondritok sziilttesjeiben, aszteroidakon és
iistokdsokon ment végbe, melyek aztan
hozzajarultak ezeknek az esszencidlis
vegylileteknek a korai Foldre torténd
szallitasahoz,

Az aldoz cukrok olyan monoszacharidok,
amelyek molekulajaban egy aldehidcsoport
talalhato, amely jellemzden a lanc végén
helyezkedik el. Emellett tobb
hidroxilcsoportot (-OH) is tartalmaznak. Az
aldozok képesek gylirts szerkezetet is
kialakitani, példaul a gliikoz vizben oldva
foként gytirtis formaban fordul el6.

Az aluminium-26 (26Al) egy radioaktiv
izotop, amely pozitron emisszioval vagy
elektronbefogassal bomlik magnézium-26-
ra (26Mg). A bomlas soran gamma-sugarzas
keletkezik, amelynek energigja kb. 1,8 MeV.
Az aluminium-26 felezési ideje 717 000 év,
és fontos szerepet jatszhatott a korai
bolygokeletkezésben, mivel elegend6 hé6t
biztositott a planetezimalok olvadasahoz és
differencialodasahoz.

A Kisérletekben a formaldehid HCHO,
metanol CH,OH, ammonia NH3 vizes
oldatait kiilonb6z6 idejii és intenzitasa
gammasugarzasnak tették ki. A vizes
oldatok oldottanyag koncentraci6inak
aranyai hasonléak voltak a szenes kondrit
meteoritokban észlelt ardnyokhoz.
Sugérzasforrasként kiilonbo6z6 dozist ©°Co
izot6p gammasugarzasat hasznaltak, és a
mintak elemzéséhez folyadékkromatografiat
és a tomegspektrometriat hasznaltak.

A Kisérleteik eredményei igazoltak, hogy
a formaldehid, ammonia és metanol vizes

ASZTROKEMIAI HIREK

oldatainak gamma-sugarakkal torténd
besugarzasa szdmos a-aminosav, nagyobb
mennyiségben alanin némi glicinnel, és
aldoz cukrok, koztiik a ribdz, képzédéséhez
is vezethet, az ammonia koncentréacitja és a
kiindulési anyagok aranyatol fiiggéen.

@]
H5;C OH
NH>
Alanin
O
H,oN
Glicin
T
H‘?—OH
HO=CH  ho—c—H
HO—Cl)—H H—C—OH
CHOH CH,OH
Riboz Glikoz
OYH
HO—(IZ—H
CH,OH

Glicerinaldehid
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Az aminosavak hozama a teljes
gammasugarzas dozisaval és a
koncentraciok novelésével aranyosan nétt.
Az ammodnia alacsony koncentracioban
novelte a cukorhozamot, a magasabb
ammoniaszint gtolta a reakci6t. Az
ammonia teljes hidnyaban joval kevesebb
cukor képzGdott. A legjelentGsebb aldoz
termelés akkor kovetkezett be, amikor az
NH3/HCHO molaris aranyok 0,1 és 0,2
voltak, és a hozam jelentGsen csokkent az
ammoniakoncentracié novekedésével.

A kutatok eredményei ramutatnak arra,
hogy a Naprendszer kialakulasanak korai
szakaszaban a kis testekben 1év( viz
jelenlétében, a gammasugarzas is
indukalhatta aminosav és cukor molekulak
képz6dését egyszerti molekulakbol, példaul
formaldehidbdl és ammoniabol viz és
metanol jelenlétében. Aminosavak és
cukrok gamma-sugarzas altal kivaltott
szintézise egy 4j prebiotikus szintézis it
lehet, amely hozzjarulhatott az élet
eredetéhez a korai Foldon.

* FORRAS

Szerkesztoség

Shunpei Abe, et al., ACS Earth and Space
Chemistry 8(9), 1737 (2024)

Yoko Kebukawa, et al., ACS Cent. Sci., 8,
12, 1664 (2022)
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Arany nanorészecskék
és nanoklaszterek
orvosbiologial alkalmazdsai

A nemesfémalapt anyagok olyan szerkezeti és optikai tulajdonsagok-
kal rendelkeznek, amelyek révén az orvostudomanyi kutatdsok és a
gyogyitds szolgalatdba allithatok.

A nanotechnolégia rohamos
fejlédésével a nanoszerkezetii anyagok
alkalmazésa kiemelked§ szereppel bir ma
mar szadmos tudoméanyteriileten. Méretiik
1 és 100 nanométer kozotti tartomanyba
esik, ami egyedi fizikai, kémiai és bioldgiai
tulajdonséagokkal ruhézza fel ezen
anyagokat, mely sajatsagokkal a nagyobb,
tombi fazist anyag nem rendelkezik. Nagy
feliilet/térfogat aranyuk katalitikus
aktivitasuk novekedéséhez is vezet,
lehet6vé téve hatékonyabb kémiai
reakcidk kivitelezését. Az elektronikai
iparban kisebb, gyorsabb és
energiahatékonyabb eszkozok 1étrehozasat
teszik lehet6vé, mig a textiliparban
vizallo, UV-allo és antibakterialis anyagok
elGallitasara hasznalhatoak. A
kornyezetvédelemben szennyezédések
hatékonyabb eltavolitasara és megajuld
energiaforrasok fejlesztésére is
megoldasokat kinalnak. Az épitGiparban
erdsebb és tartésabb anyagok
kifejlesztéséhez jarulhatnak hozza. A
mezGgazdasagban precizios
novényvédelemre és tipanyag-
utanpotlasra alkalmazhat6ak. Mindezen
tertiletek mellett egyre nagyobb figyelem
fordul ezen 1—-100 nm ko6zo6tti mérettel
rendelkez6 anyagok — kiemelten a
biokompatibilis sajatsaggal rendelkezd
szarmazékaik — orvosbiologiai teriileten
torténd felhasznélasra, mint pl.: célzott
gyogyszeradagolas, diagnosztika,
képalkotas, és (rak)terapia. A
nanoszerkezet{i anyagok tehat
interdiszciplinaris teriiletet képviselnek,

s

képezhetik. Kutatasuk és fejlesztésiik
kulesfontossagu a globalis kihivasok
kezelésében és az életmindség javitasaban.

Ezen 0sszefoglaloban a valtozatos
oOsszetételd, morfologidjt és anyagi
mindségl nanoszerkezetii anyagok
hatalmas csaladjan beliil a nemesfém,
f6ként aranyalapt anyagok fébb
szerkezeti és optikai sajatsagait, illetve
ezen anyagok kiemelten orvosbiologiai
terlileten torténd felhasznalasi
lehetGségeinek f6bb aspektusait is
bemutatjuk.

ARANY KOLLOIDOK
TORTENETE

Az arany atomokbol felépiil§ kolloid
részecskék torténete — melyek mérete az
1-500 nm mérettartomanyba sorolhat6 —
évszazadokra nyulik vissza, joval a
nanotechnolégia modern fogalmainak
megjelenése elé. Mar az 6korban is
ismerték az arany ,finom” eloszlasabol
szarmazo6 élénk szineket, bar tudoményos
magyarazatuk nem volt. Ilyen pl. a IV.

<« = .

1. abra: A Liikurgusz kehely
természetes fényben (balra) ill. beliilrgl
megyvilagitva (jobbra).

szazadbdl szarmazo Liikurgusz kehely (1.
abra), mely természetes fényben zold
szintlinek, beliilr§]l megvilagitva voros
szinlinek latszik.

Ezen eltérg szin abbdl ered, hogy az
iiveg anyagaban arany nanorészecskék
(Au NPs) vannak, s a részecskékre
jellemzg lokalizalt feliileti plazmon
rezonancia (LSPR) jelenség miatt

(A)
Elektromos tér

/{. .}\

Gémbi fém
részecske

o
o

Normalt abszorbancia
e -
o [a3]

o

300

500 700 900
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2. abra: A LSPR jelenség sematikus
megjelenitése (A) és gomb alaka Au
(2), Ag (1) valamint rad alaka Au
kolloidok (3-6) vizes diszperziéinak
lathaté (normalt) spektrumai (B) a
mintak fotéival valamint eltéré
morfolégiaji Au részecskék
elektronmikroszképos felvételei (C). [1]
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mutatnak valtozatos szint, eltérd szogben
megvilagitva Sket (a jelenség eredete
késdbb kifejtésre keriil). A kozépkorban
az alkimistak ,aurum potabile” néven
arany kolloidokat készitettek, gyogyito
hatast tulajdonitva nekik. A XVII.
szazadban Andreas Cassius fedezte fel a
»Cassius biborat», egy voros-lila
pigmentet, mely val6jaban Au NPs-et
tartalmazott. Michael Faraday a XIX.
szazad kozepén végzett Gttoré munkat
megértve az arany kolloidalis természetét
és egyedi optikai tulajdonsagait. A XX.
szazadban a kolloidkémia fejlédésével
egyre jobban megértették a kutatok az Au
NPs stabilitasat és elGallitasi modszereit.

OPTIKAI SAJATSAGOK

A nemesfémalapt kolloid részecskék
egyik legmeghatarozobb tulajdonsaga
egyedi optikai sajatsaguk, mely a
lokalizalt feliileti plazmon rezonancia
(localized surfce plasmon resonance,
LSPR) jelenségbdl szarmazik.

A jelenség soran (2. abra (A)) a
nemesfém kolloidokat, melyek mérete
legaldbb 2—-3 nm, alkot6 atomok vezetési
savjaiban 1évé elektronok kollektiv
oszcillacidja kovetkezik be, ha a
részecskék a lathato fény fotonjaival
intenziv kolesonhatasba 1épnek, mely
oszcillacib rezonanssa valik, ha az a
besugarzo fény elektromagneses terének
frekvencidjaval megegyezik. Az igy
detektalhat6 LSPR sévok, amelyek egy
abszorpciods és egy szorasi tagra
bonthatok, értékes informacioval
szolgalnak nemecsak a nemesfém NPs

e

Osszetételérol, de méretérdl és alakjarol is.

A gomb alaka Au és Ag kolloidok
karakterisztikus LSPR savja A, o, =
500—-550 nm és A, Ag= 380—410 nm
tartomanyban detektalhat6 (2. abra (B)).
Az egyfémes részecskék esetén a gombtdl
eltérd, un. anizometrikus alak esetén,
mint az arany nanorudak (2. abra (C)), a
szerkezetbdl adodo transzverzélis és
longitudinalis oszcillaciok is fellépnek,
mely révén az abszorbancia spektrumban
két jol definialt LSPR sav megjelenése
azonosithato. A 2. sdv, melyeket a 2. abra
(B) is szemléltet, hullamhossza és

savszélessége a rudak hossz/szélesség
aranyaval szisztematikusan hangolhat6 a
lathato és a kozeli infravoros (NIR)
tartoményban, ezéltal a rtd alakd arany
részecskéket tartalmazo szolok valtozatos
szinnel rendelkezhetnek, amit a 2. abra
fotésorozata is jol mutat[1].

LETEZNEK-E EXTREM KIS
ARANY NANORESZECSKEK?

A szakirodalomban a
nemesfém
nanoklaszterekkel
(NCs) kapcsolatos
kutatasi eredmények
megjelenése
meghatarozban a
2000-es évektdl
indul6an kezdett
intenziv novekedést
mutatni. A kezdeti
években (1996 — 1999)
f6ként a ~ 10 nm alatti
mérettel rendelkezd
tiolcsoportot-
tartalmazo
ligandumokkal
funkcionalizlt NPs-et
tekintették NCs-nek, T
de ezek nem teljesen
azonosithat6ak NCs-
nek, a ma elfogadott
definici6 alapjan. Az  &tmenetet

els6 meghatarozo jelentenek a
osszefoglal6 kozlemény nanorészecskék
2011-ben jelent meg  és a molekulak
Nienhaus és mtsai. kézott.

munkéja révén, ahol

mar a NCs méretbeli és szerkezeti
jellemz6ik mellett, azok karakterisztikus
fluoreszcencia (PL) sajatsagainak
aspektusait is emlitik [2]. Méra a
nemesfém NCs altalanosan elfogadott
definicidja olyan nanoszerkezeteket takar,
amelyek atlagos atmérGje nem haladja
meg a d ~ 2 nm-t, és optikai
tulajdonsaguk teljes mértékben eltér a
klasszikus nemesfém kolloidok
sajatsagaitol. Ennek megfeleléen a LSPR
sav nem detektalhat6 az abszorbancia
spektrum lathat6 tartoméanyaban, igy ezek
a diszperziok nem szinesek.

Nanoklaszterek (NCs)

Nanorészecskék (NPs)

4 100 nm

—+— 500 nm

3. dbra: A
nanoklaszterek
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Szerkezetiiket, ezaltal méretiiket tekintve
az Au NCs néhanytol néhény tiz db arany
atombol épiilnek fel, igy tulajdonsigaik
alapjan atmenetet képeznek a molekulak
és a NPs kozott (3. abra).

A NCs esetén a plazmonikus
tulajdonsag helyett a PL lesz a
meghataroz6 optikai sajatsag. Az
Au-tartalmt NCs PL-4janak eredete
sokaig vitatott kérdés volt az
irodalomban, de tal4dn méra ez a kérdés
mar részben tisztazott. Az Au NCs
karakterisztikus fluoreszcencidjanak
alapja az egyik értelmezés szerint az Gn.
spure metal (quantum) confinement
effect”, mely tigy értelmezhetd, hogy ha a
NCs mérete elegendben kicsi (d ~ 0,5-1,0
nm), és 6sszemérhet6vé valik az arany
atom elektronjainak Fermi-
energiaszintjébdl szdmolhatd

T'ombi fém Fém nanorészecskék
Szabadon mozgd Feliileti plazmon
elektronok rezonancia

= |
= =
DOS DOS
— E ; .
I | | "
10 pm 1 pm 10 nm
Fém nanoklaszterek Fém
Diszkrét energia szintek atom
kvantumbezartsag révén | | Egyetlen
vegyérték
elektron

Fo A
|

Energia

|
| >
1

m 0,1 nm

4. abra: A témbi fém, a fém
nanorészecskék ill. a fém
nanoklaszterek energiaszintjeinek
sematikus megjelenitése [1].
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hulldmhosszal (< 1 nm), akkor a folytonos
vezetési sav(ok) diszkrét energiaszintekre
hasad(nak) fel és igy a NCs inkabb
mutatnak molekularis viselkedést,
mintsem plazmonikus tulajdonsagot (4.
abra).

A mésik értelmezés a ,charge transfer”
(toltésatviteli folyamat) a fém klaszterek
feliiletén k6t6d6 (bio)ligandumok és a
fémmag kozotti kolesdnhatés (e-atmenet)
kovetkeztében, ami lehet Gn. ligand-to-
metal charge transfer (LMCT, ligandum-
fém toltéstranszfer) ill. ligand-to-metal-
metal charge transfer (LMMCT,
ligandum-fém-fém toltéstranszfer). Mara
ezt a kétféle értelmezést egyiitt kezelik,
hiszen mindkett6nek meghatarozo
hozzéjarulasa van a karakterisztikus
fluoreszcencidhoz. A PL-at szdmos egyéb
tényezd is befolyasolja, ugy, mint a
klasztert alkotd atomok szama, az
elektronban gazdag donorcsoportok (S, N,
P) jelenléte a fémmag feliiletén, a fém
oxidacios allapota (Au®, Au*), de az
oldoszer, a pH és a hGmérséklet is.
Szamos publikaci6 igazolja, hogy a
néhany atomot tartalmaz6 klaszterek (pl.:
Aus-Au®) esetén intenziv kék emisszio

7/ Hullimhossz (nm) ~
400 500 600 700 900 \

Blue Green '

-~
w
1e
S

Red IR

10 1

Intenzitas (a.u.)

40 35 30 25 20 15

I 1
400 nm 500 nm 600 nm

88 B

-

5. abra: A nanoklaszterek mérettel,
6sszetétellel hangolhaté fluoreszcens
sajatsaga [1].

(Aepy = 450—480 nm) figyelhetd meg, mig,
ha a klasztert mar t6bb atom alkotja (pl.
10-13 db) akkor az emisszi6 a zold
hulldmhossz tartoményban (A, = 490~
510) jelentkezik. Ahogyan az 5. dbra is
mutatja, novelve a klasztert alkotod
atomok szamat (> 25 db) voros
emisszi6ival rendelkezd NCs is
elGallithatoak.

A PL élettartam vonatkozésaban
altalanos megallapitasok nem tehetGek,
de az Au NCs esetén kijelenthetd, hogy a
néhany atomos NCs nanoszekundumos
atlagos élettartalommal rendelkeznek,
mig a nagyobb, vords emisszioval
rendelkezé NCs mikroszekundumos
élettartama a jellemz6 érték, mely atlagos
élettartam értékek tobb komponensre
bonthatoak a fentebb emlitett LCMT és
LCMMT &tmenetek alapjan. Az
élettartalom mellett a kvantumhatasfok
(QY(%)) is meghataroz6 paraméter; Au
NCs vonatkozasdban a 8 — 10 % méar

A

kiemelked§ értéknek szamit.

(GERETES LEHETOSEGEK

Egyedi szerkezeti és f6ként hangolhatd
optikai sajatsagaiknak kdszonhetGen
orvosbiolodgiai teriileten is egyre inkabb
el6térbe keriilnek ezen nemesfémalapa
NPs és NCs. Az Au NPs hatékony
hordozoként szolgalhatnak gyogyszerek,
DNS vagy RNS molekulak célzott
daganatsejtekhez torténd szallitasaban,
novelve a terapias hatékonysagot és
csokkentve a mellékhatasokat, emellett
képesek fokozni a sugarterapia
hatékonysagat a tumorban torténd
energiaelnyelés novelésével is. Az Au NPs
javithatjak a képalkoto eljarasok (pl.:
komputertomografia, optikai képalkotas)
érzékenységét és felbontasat. Az Au NPs
feliileti plazmon rezonancia jelenségének
eredményeképpen érzékeny és szelektiv
biologiai szenzorok kifejlesztését teszi
lehet6vé kiilonbozd biomolekuldk (pl.:
DNS, fehérjék, antigének) kimutatasara. A
terapias felhasznal4sok vonatkozasaban a
fototermalis rakterapiaban a leginkabb
igéretes a plazmonikus NPs felhasznélasa.
A fototermalis terapia esetén kozeli
infravords fénnyel (gyakorta 1ézerfénnyel)

tumor
sejt nanorészecske

tumor
I-:ap:lléns

sejthal

6. abra: A fototermailis rakterapia
(PTT) sematikus szemléltetése [3].

vilagitjaAk meg a plazmonikus NPs-kel
jelolt sejteket/szoveti részt. A lézerfény
hulldmhossza meghataroz6. Dont6en
olyan hulldmhosszt kell alkalmazni, ahol a
NPs éppen elnyelnek, tehat kénnyen
gerjeszthet6ek. Ezen gerjesztés a sejt
kornyezetében kisebb mértéki
hémérsékletemelkedést (hé fejlédést)
eredményez, valamint a récsecskék
»,mozgasa” is megindul, mely révén a
rakos sejtek sejtmembranja termikus és
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mechanikai Gton is sériiléshez vezet, ami

teriileteken), de talan az egyik

aztan a sejt pusztulasat eredményezi (6. leginkabb kutatott teriilet anailt‘ A D % A
abra) [3]. potenciélis felhasznalésuk —— q?,yvagv '&‘:’5‘

Az arany nanorudak alkalmazési szenzorikai alkalmazasokban. Sumsssarans S A
lehetGségét ezen teriileten széles korben Ahhoz, hogy egy fém
kutatjék, hiszen a 2. dbran is lathato nanoklaszter optikai seged a e
optikai sajétsaganak készonhetéen, a érzékelSként kivaloan ® Q erGES *." el . oo
masodik LSPR sav hullimhosszat a kozeli | mikodjék, legalabb harom a \\:R}& --:.‘!;--.
infravoros hullimhossz tartoményba, azaz | fontos kritériumnak kell

a lézerek miikodési tartomanyaba,
hangolhat6.

A NPs mellett a fluoreszcens NCs is
igéretes alapanyagok orvosbiologiai
tertileten ultrakicsi méretiik, konnyt
funkcionalizalhat6saguk, kiemelkedd
biokompatibilitasuk és kivalo
fotostabilitasuk eredményeképpen. Az
extrém kis méret azért is el6nyos, mert
méretiitk mar 6sszemérhetd a vese
atereszt6 képességével (2—4 nm), igy
lényegesen konnyebben eltavolithatoak az
emberi szervezetbdl, szemben a nagyobb
részecskékkel, melyek sok esetben
bizonyos szervekben felhalmozodhatnak
(7. dbra) [4].

A nemesfém NCs egyre fontosabb
szerepet jatszanak a biokatalizis teriiletén,
a fluoreszcens képalkotas, ill. jelolés,
valamint a diagnosztika, terapia (gén-,
immun-, fotodinamikus- és rakterapia

megfelelnie: nagy érzékenység,
szelektivitas és gyors valasz. A
szelektivitast egyrészt a
fémmag kiilonb6z6
ligandumokkal torténé célzott
feltileti modositasa(i)
biztositjak. Masrészt kiemelten
fontos, hogy az optikai jel
megvaltoztatasa egyszeriien

fluoreszcens

e 6

fluoreszcens

nem ﬂuoreszcens

ﬁ g ﬁuoreszcens

vagy

fluoreszcens

detektalhato legyen. A fém NCs 8. abra: A nemesfém NCs lehetséges miikddésének

szenzorikai alkalmazhatosaga
azon alapszik, hogy rendkiviil
érzékenyek a kiils6 kémiai kornyezet
megvaltozasara, ezaltal karakterisztikus
PL tulajdonsaguk is valtozik: jellegzetes
fluoreszcenciajuk vagy kioltodik (PL
quenching), vagy erdsitédik (PL
enhancement) vagy akar szisztematikusan
eltolodik a detektaland6 analittal valo
kozvetlen vagy kozvetett kolcsonhatas
eredményeképpen, ahogyan azt a 8. abra

Arany
\\\\ ‘ ‘ - NR@Min-23@AuNC m

Nanokocka

2nm

7. abra: A nanoklaszterek képesek akar a vesén keresztiil is kiiiriilni az emberi

szervezetbdl [4].
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alapesetei szenzorikai alkalmazasokban [5].

is szemlélteti. Rovid osszefoglalasként
tehat elmondhatd, hogy az Au NCs
szamos el6nnyel rendelkeznek az Au NPs-
kel szemben orvosi alkalmazasokban.
Egyrészt kisebb méretiiknek
koszonhetSen a NCs konnyebben
behatolhatnak a biologiai szévetekbe és
sejtekbe, ami javitja a gyogyszer célba
juttatasat és a képalkotési eljarasok
hatékonysagat. A nanoklaszterek kis
mérete tovabb csokkentheti a nem kivant
kolesonhatasokat a biologiai
rendszerekkel. Fluoreszcens sajatsaguk
lehetGvé teszi, hogy optikai képalkotasi
eljarasokban, példaul fluoreszcens
mikroszkopiaban és in vivo képalkotasban
hasznaljak 6ket, ami pontosabb diagnozist
és a terapias hatdsok nyomon kovetését
teszi lehetGvé.

Juhaszné Csapé Edit
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ABIOTIKUS OXIGENTERMELES

Sotét oxigén - természetes

battériak?

A kézelmdiltban felmerllt — a sz6 szoros értelmében — annak a
lehet&sége, hogy az dcednok mélyén, abiotikus Gton oxigén
keletkezik. Errdl lesz részletesen sz6 az alabbiakban. De
el6bb foglalkozzunk réviden az oxigén keletkezésével foldi
kdrnyezetiinkben.

A foldi élet kialakulésa soran az els6
két-harom milliard évben mar megjelent
az oxigén a légkorben és egyebiitt, hala a
cianobaktériumok fotoszintetikus
életfolyamatainak.

Az alabbi képen
latunk tgynevezett
sztromatolit
képz6dményeket,
amelyek legGsibb
forméi mintegy 3,4
milliard évesek. Ezek
tombszer( képzédmények, tgy jottek
1étre, hogy a cianobaktériumok, mas
néven kék algék, fotoszintézisiik soran
elbontottak a vizben levé széndioxidot és
a folyamatban képz6dé karbonatos
részecskék megtapadtak a
baktériumtelepeket kornyez6 nyalkas
anyagban. Ezek megszilardulasaval jottek
létre a réteges tombszerkezetek.

Egy ilyen tombmezdt latunk a lenti

képen a nyugat-ausztraliai Shark Bay
6bolben. A cianobaktériumok mind a mai
napig folytatjak fotoszintetikus
miikodésiiket, ily moédon oxigént
termelve.

A késébb kialakul6 egysejtii
fotészintetizal6 algak és planktonok valtak
a légkori oxigén termelbivé. A szarazfoldi
novényzet 1étrejotte és fotoszintézise tette
lehetGvé azutan a bonyolult tobbsejti
életformakat, amelyek életm{ikdéséhez
alapvetd szilikség volt és maig is sziikséges
az oxigén. A foldi élethez hasonld
foldonkiviili élet 1étrejottéhez is nyilvan
sziikséges a 1égkori oxigén. Itt nem
gondolunk nem-szénalapu életformakra,
bar ilyenekre vonatkozo elgondolasok is
megjelentek, pl. szilicium alapt él6lények
feltételezésével, ha masutt nem is, mint
tudoményos-fantasztikus regényekben és
filmekben. Vannak azonban
oxigéntermel§ folyamatok, amelyekhez

Abiotikus oxigén

felso legkor

H,0 — H,+0,

also legkor CO,—> CO+0

asvany

nem sziikséges valamilyen biologiai
folyamat, ezt neveik abiotikus
oxigéntermelésnek. Alapvet6en a 1égkor
fels6 rétegeiben a napbdl jové ultraibolya
sugarzas termel a vizgdz fotolizisével
molekularis hidrogént és oxigént. Az
alsobb atmoszféraban a sugarzas a
széndioxid bontéasaval képez
szénmonoxidot és atomi oxigént.
Vannak olyan asvanyok, kézetek is (pl.
peroxidok vagy fémoxidok), amelyekbdl a

Vannak olyan ’ ’

oxigéntermeld folyamatok,
amelyekhez nem sziikséges
valamilyen biolégiai folyamat,
ezt neveik abiotikus
oxigéntermelésnek.

29
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napfény oxigént
termel, illetGleg
amelyekbdl viz,
savak vagy vulkani
gazok hatasara
keletkezik oxigén.
Ezenkiviil radioaktiv
sugarzas is termelhet oxigént. Igy
elképzelhetd, hogy a Naprendszer egyéb
bolygoéinak a felszinen ilyen abiotikus
folyamatok oxigén tartalmu 1égkort
hoznak létre. Kiilondsen érdekes példa
erre a Jupiter egyik holdja, az Eurdpa,
amelynek feliiletét vizjég boritja (lasd az
alabbi abrat), és igen vékony atmoszféraja
oxigénben gazdag.

Az oxigén a 1égkorbdl oldodik a
tengervizben, de koncentraci6ja valtozo. A
felszini vizek altaldban magasabb
oxigénszinttel rendelkeznek a levegével
val6 kozvetlen csere és a fitoplanktonok
fotoszintézise miatt. Az oxigéndus felszini
viz tengerszinten koriilbeliil 8 mg O2/1-t
tartalmaz, (a levegé 210 mg O2/1-t).
200-1.500 m mélység kozott az
oxigénszint az dceanokban jelentGsen
csokken. Ez azért fordul el6, mert a
szerves anyagok lesiillyednek a felszinrdl,
és a baktériumok oxigént fogyasztanak,
mikozben lebontjak. Az
oxigénkoncentracio 2 mg/1 ala
csokkenhet, ami megneheziti a legtobb
tengeri él6lény tulélését. A mélyebb
vizekben ismét emelkedik az oxigénszint.
Eddig agy gondoltak, hogy novekedés
egyediil a sarki régiokbol szarmazo hideg,
oxigénben gazdag viz lasst keveredése
miatt jon 1étre, a mély vizeket feltoltd,
felszini oxigént sz4llit6 siillyedd aramlatok
okozzék.

A kutatok nemrégiben meglepd
oxigénforrast fedeztek fel az 6cean
mélyén, ahol a napfény nem tud
behatolni. A kutatok szerint ezt a ,,s0tét
oxigént” a tengerfenéken 1év fémesomok
termelik, amelyek természetes
akkumulatorként miikodnek, és a
tengervizet hidrogénre és oxigénre
bontjak.

2024. julius 22-én megjelent egy
kozlemény a a Nature Geoscience
tudomanyos folydiratban a Skociai

Tengertudomanyi
Egyesiilet (Scottish
Association for
Marine Science)
kutato6itol, Andrew K.
Sweetman professzor Egy itt talalt

elsG szerzGségével ~ manganrégot
Bizonyiték sotét mutat be az
oxigén keletkezésére alabbi kép.
mélytengeri

tengerfenéken (Evidence of dark oxygen
production at the abyssal seafloor)
cimmel. A kutatok Ggy gondoljik, az
oxigént elektromosan tolt6tt dsvanyi
képz6dmények, olyan tcbbféle fémet
tartalmazé manganrogok termelik,
napfény nélkiil, amelyek mérete kis
szemcséktdl kb. egy burgonya nagysagaig
terjed, Az alabbi kép mutatja be ezeket a
rogoket, amelyeken éppen egy
mélytengeri rak méaszkal.

Ezek a rogok pl. a Csendes-6cean
kozépsd tertiletének aljzatan 4,5 -5 km
mélyen Hawaii és Mexiké kozott
talalhatok. Az a rész, ahol ezeket talaltak,
a Clarion Clipperton (CCZ) geoldgiai
torési zona, amit a kovetkez6 kép mutat
be. Mérete oriési, kb. tobb millio
négyzetkilométer, kb. Europa méretével
vethet§ ossze.

Miel6tt ratérnénk az oxigén lehetséges
keletkezésének problémaéjara és az ezzel
kapcsolatos vitakra, érdemes e valtozatos
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fémtartalmt rogok kémiai osszetételét
megtekinteni és par szot ejteni keletkezési
modjukrol.

Ezek képzddése részben a tengervizben
oldott fémvegyiiletekbdl, részben pedig a
tengerfenék alapzatabdl, az alatta fekvd
bazaltrétegb6l valo kiszivargasbol
torténik, de kiillonosen a vulkanikus
teriileteken talalhat6 hidrotermalis
forrasok kiomlési anyagabdl keletkeznek.
Noha adott fenékrészen csak kisebb
rétegekben fordulnak elé, egy
négyzetméteren 45-75 kg is lehet. Teljes
becsiilt mennyiségiik megdobbentd, a
teljes CCZ tertileten allitolag 21 milliard
tonna ilyen régmennyiség talalhato, a
CCZ teriileten kiviil pedig el6fordulnak
még a Peru medencében, a Penhryn
bazisban (a déli Csendes-6cednon a Cook
szigetek teriiletén) és az Indiai-6ceanban
is. A rogok novekedése rendkiviil lasst,
centiméterenként egy millio év, tehat egy
15 cm nagysagu rog létrejottéhez akar 15
milli6 év is sziikséges lehet.

A rogok tipikus kémiai elem tartalma:
mangan: 29%, vas: 6% szilicium: 5%,
aluminium: 3%, nikkel: 1.4%, réz.: 1.3%,
kobalt: 0.25%, oxigén: 5%, hidrogén:
1.5%, natrium:1.5%, kalcium: 5%,
magnézium:0.5%, kalium:0.5%, titan:
0.2% tovabba kisebb mennyiségben
ritkafoldfémek.

A kovetkez6kben igen réviden
attekintjlik az eredeti Sweetman cikk
érvelését a sotét oxigénnel kapcsolatban.
Majd ratériink a hipotézis igen elterjedt
kritikajéra is.

A mélytengeri é16 szervezetek oxigént
fogyasztanak. Az oxigénszint mértékét a
manganrogokkel boritott csendes-6ceani
mélytengeri tengerfenéken Sweetman és
kollegai kiilonb6z6 helyekre telepitett
mérSkamrak segitségével
tanulmanyoztak. Méréseik szerint az
oxigéntartalom két nap alatt a hattérszint
tobb mint hdromszorosara novekedett.
Ezt laboratériumi kisérleteik alapjan a
manganrogoknek tulajdonitottak.
Figyelembevéve a rogok felszinén mért
fesziiltség értéket (ami szerintiik elérte a
0.95 Volt értéket), arra a hipotézisre
jutottak, hogy a s6tét oxigén
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létrehozasanak forrasa a tengerviz
elektrolizise.

Az elektrokémiai kisérleteket Franz
Geiger végezte, ezekre alapoztik méréseik
magyarazatat. Az alabbi kép mutatja a
fesziiltségmérésre hasznalt egyszeri
elrendezést.

A sotét oxigén hipotézist nagy kétkedés
és kritika fogadta. Néhanyat ezek koziil
megemlitiink.

A kritikusok elsGsorban azt
kifogasoltak, hogy a kozleményben kozolt
fesziiltségértékek nem érték el a 1.5 V
értéket, amely (plusz némi talfesziiltség)
sziikséges a viz elektroliziséhez. Erre
Sweetmanék is ramutattak, azonban
szerintiik az egymashoz ér6 rogok sorba
kapcsolt rad elemekhez hasonl6an
szolgéltatjak az elektrolizishez sziikséges
fesziiltséget. A kritika hangstlyozza, hogy
bakterialis eredete is lehet az oxigén
fejlédésének. A szerzdék
higanyvegytiletekkel pusztitottak el a
baktériumokat, bar beismerték, hogy
talan nem 100%-os eredménnyel. Tovabbi
kifogés az is, hogy a tengerviz elektrolizise
soran, klornak is kell fejlédnie, és
természetesen hidrogén is keletkezik.
Sweetmanék nem vizsgaltak sem a klor,
sem pedig a hidrogén keletkezését. Azt
sem részletezték, hogy miként maradnak
ezek a manganrogok a fenék felszinén,
holott az allad6 szerves iiledék befedi a
tengerfeneket. Szerz6k ezt azzal
magyarazzak, hogy a tengeri allatok
mozgasa tavolitja el a rogoket elfedd
iledéket. Az tiledék képzGdés igen lassu,
1000 évenként 1 mm, tehat egy 5 cm
magas manganrog befedéséhez 50000 év
kell.

Sweetmanék ramutattak arra is, hogy a
tengerfenéki elektrolizis kb. 400
atmoszféra hidraulikus nyomason és
fagyaspont koriili h6mérsékleten
jelentGsen kiilonbozhet a laboratériumi
mérésektol. Ezért sziikség lesz az
elektrolizis nyomasfiiggésének
vizsgélatara az oxigén, hidrogén és klor
elektrolitikus hatasanak tisztazaséara is. Az
is val6szind, hogy oxigéntermel
baktériumok is hozzajarulnak a fejlédé
oxigénhez, ezt a sterilizalasra alkalmazott

HgCl2 talan nem tudta kikiiszbolni, a
baktériumok egy része még aktiv
maradhatott.

Mindenesetre felting a ,,sotét” oxigén,
manganrogok altal torténd termelését
feltételez6 kozlemény igen kritikus
visszhangja, aminek a tudomanyos
kételyeken kiviil oka lehet a tengerfenék
manganrog banyaszataban érdekelt cégek
aggodalma is. Ha ugyanis a manganrogok
oxigént termelnek, tobb kisebb, de
elterjedt mélytengeri él61ény, esetleg a
teljes biom elpusztulasahoz vezethet a
rogbanyészat.

Tekintettel a jelenleg novekvd
nyersanyagarakra és a novekvd igényre a
manganrogokben talalhat6 fémekre, a
tengerfenék banyaszatat tobb orszag is

beinditana. Azonban ezt egyel6re még
nem engedélyezték nemzetkozi szervek, és
a sziikséges banyaszati technologiat még
nem dolgoztak ki teljes mértékben.
Pillanatnyilag még nem tudjuk, hogy a
széleskort mélytengeri
nyersanyagbanyaszatnak milyen
hosszatavi karos hatasai lennének.
Nemes Laszl6

OLVASNIVALO
eartharxiv/repository/Sweetman
A. K. Sweetman et al., Nature Geoscience
17 737 (2024)
Dark oxygen Wikipedia és Web keresés a
sotét oxigén témara.
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Kozmeti

Minden egyes alkalommal, amikor
zuhanyozunk, az el6zetesen
bériinkre felvitt vegyianyagok
szazait mossuk le magunkrdl, a
szintén kilonféle vegyianyagokat
tartalmazd samponjainkkal és
tusflrd@inkkel. Ezek a vegyianyagok
a szennyvizhalézaton keresztiil a
szennyviztisztito telepekre keriilnek,
ahol a jelenleg alkalmazott
szennyvizkezelési eljarasok csak
egy bizonyos hanyadat képesek
eltavolitani ezeknek az anyagoknak
és vagy valtozatlan, vagy akar
mddosult formaban a kdrnyezetbe
kerllnek a tisztitott vizzel.

Természetesen a nagyiizemileg
alkalmazott szennyvizkezelési
technologiak hatékonysagaval alapvetGen
nincs baj, hiszen ezek els6 sorban a szén,
nitrogén és foszfortartalom csékkentését
célozzéak egy mikrobialis biomassza
segitségével, azonban nem csoda, ha a
szennyvizben elGfordulé mikro-
szennyezGanyagokat maradéktalanul nem
képesek eltavolitani, hiszen egészen
egyszerien, nem erre lettek kitalalva.
Gondoljunk csak bele, ha altalanossagban
a tobb szaz vagy ezer féle mikro-
szennyez6 anyagnak mindig csak par
szazaléka jut at a szennyviztelepeken és
keriil ki a vizi 6koszisztémaba, az hosszi
tavon felhalmozddashoz vezethet,
kiilonosen, hogy gyartasuk és
felhasznalasuk is egyre intenzivebb.

Vegyiik mindjart szamba, hogy mely
vegylilet-csaladok a leginkabb
problémasak élgvizeink védelme
szempontjabol! A legtobb kozmetikai
termék tartalmaz valamilyen
tartositoszert, vagy Gn. antimikrobialis
hatéanyagot a baktériumok, gombéak

elszaporodasat megel6zendé. Ezek az
anyagok felhalmozddhatnak a felszini
vizekben, ahol karosithatjak a vizi
mikroorganizmusokat, gatolhatjak az
algak novekedését, vagy rezisztens
baktériumtorzsek kialakulasahoz

-

Keriiljiik a kozmetikai csillamok hasznalatat a vizpartokon fiirdézés kézben,
hiszen ezek is lehetnek mikromiianyag alapuak! Ezek a részecskék bekeriilve a
vizi szervezetekbe felhalmozédhatnak a taplaléklancban.

vezethetnek. A triklozant péld4ul gyakran
hasznaljak antibakterialis szappanokban,
dezodorokban és fogkrémekben, mig a
benzalkénium-klorid kézfert6tlenit6kben
és arclemosodkban is el6fordul. Ezek a
vegyliletek 6kotoxikus hatasokat
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fejthetnek ki, és felborithatjak a vizi
Okoszisztémak természetes egyensulyat.

A nyar kozeledtével a napvédelem
alapvetd fontossagu, hiszen az
UV-sugarzas karosithatja bériinket, id6
el6tti oregedést okozhat és novelheti a
bérrak kialakulasanak kockazatat. Eppen
ezért hasznalunk fényvédd termékeket,
amelyekben kétféle UV-sziirét
alkalmaznak: kémiait és fizikait. A kémiai
szlir6k elnyelik az UV-sugarakat, mig a
fizikai sziir6k visszaverik vagy szétszorjak
azokat a bérfeliileten. A fizikai sz{ir6k
leggyakoribb tipusai a titan-dioxid és a
cink-oxid, amelyek természetes asvanyi
eredet( anyagok. A hagyomanyos
forméajukban azonban fehér réteget
hagynak a b6ron, ami sokak szamara
zavar6 lehet. Ezért egyre gyakoribb a
nanoforméak alkalmazasa, hiszen ezek a
részecskék nagysagrendekkel kisebbek,
igy esztétikusabb és kényelmesebb
napvédelmet biztositanak. Emellett a
nanorészecskék jobban eloszlanak a
béron, igy egyenletesebb védelmet
nyujtanak és stabilabbak is, vagyis
kevésbé bomlanak le az UV-sugarzas
hatasara. A probléma ott kezd4dik, hogy
ezek a nanorészecskék strandolas kozben
lemoso6dhatnak a bériinkrdl és kozvetleniil
a vizbe keriilhetnek. De nemcsak a
tengerben vagy a tavakban okoznak
problémat, hiszen a zuhanyzas vagy
kézmosas soran a csatornahal6zatba is
bejutnak, onnan pedig a
szennyviztisztitokon keresztiil
visszakeriilhetnek a természetes vizekbe.
A vizi 6koszisztéméban a nanoanyagok
viselkedése Osszetett, egyes részecskék
lebegve maradnak, masok letilepednek
vagy reakcioba 1épnek kiilonb6z6
vegyiiletekkel. A kutatasok szerint
bizonyos él6lényekre, példaul algakra, vizi
makrogerinctelenekre és halakra karos
hatést gyakorolhatnak, mert oxidativ
stresszt idézhetnek el benniik. Eppen
ezért fontos, hogy tudatosan csokkentsiik
ezeknek az anyagoknak a kornyezetbe
jutasat.

A mianyagok kornyezeti hatasainak
kapcsan elsére talan nem a szépségapolasi
szerek jutnak az esziinkbe, pedig ezekbdl

is keriilhetnek mikromtanyag szemcsék a
kornyezetiinkbe. A mikrom{anyagok 5
milliméter alatti mianyag szemcsék,
melyeket vagy eleve ilyen kicsire
gyartanak, vagy nagyobb méretdi mdianyag
darabok felaprozodasaval keletkeznek. Ha
a szépségapolasi szereket tekintjiik, akkor
a mikromdanyagok szemcséket eleve
tartalmaznak bizonyos termékek, vagy a
csomagolas helytelen kezelése és a
kornyezetbe keriilése soran
keletkezhetnek. Igy nem csak a
termékvalasztassal, hanem azok
csomagoloanyaganak megvalasztasaval is
befolyasolhatjuk a mikromtanyagok
kornyezetbe keriilésének mértékét.

Milyen termékekbe teszik bele eleve
ezeket a kisméret(i szemcséket? AlapvetGen
olyanokra kell gondolnunk, ahol a cél a b6r
vagy a fogak dorzsolése, surolasa. Ezért
megtalalhatjuk a mikromdanyagokat
bérradirokban, tusfiird6kben és
fogkrémekben is. Amint lemossuk ezeket a
termékeket magunkrol, a szemesék
azonnal bekeriilnek a vizbe és hosszt
utazasuk soran végiil a felszini és felszin
alatti vizeinkben kéthetnek ki. A miianyag
csomagoloanyagokkal hasonl6 a helyzet:
ha a kornyezetbe keriilnek, ott pl. aprozo,
dorzsolé hatasok, h6hatés, az ultraviola
sugarzas vagy akar mikrobiologiai bontas
kovetkeztében egészen apro szemesékké
toredezhetnek és ismét a mikromtianyag
szemcsékhez jutunk.
szervezetébe kertilve felhalmozdodnak,
fizikai sériiléseket okozhatnak és
gyulladéasos folyamatokat indithatnak el.
A szemcsék a szervezetben
megzavarhatjak a biologiai folyamatokat,
irritaciot okozhatnak a bélrendszerben,
befolyasolhatjak a bélben él§ mikrobak
miikodését, a zsirok lebontasat és oxidativ
stresszt okozhatnak. Felvételiik soran mas
szennyezGanyagok is bekeriilhetnek
szervezetbe novelve ezek potencialis
toxikus hatéasat.

De mit tehetiink mi, akik nap mint nap
hasznéaljuk a kozmetikai termékeket?
El6szor is, legfontosabb a tajékozottsag!
Ismerjiik meg a kozmetikai termékekbdl
szarmaz6 mikro-szennyezGanyagokkal
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(nanoanyagok, mikromtianyagok,
antimikrobialis szerek, ipari
segédanyagok, felliletaktiv anyagok,
tartositoszerek, mesterséges pigmentek)
kapcsolatos kornyezeti aggalyokat és
torekedjlink a kornyezetbarat alternativak
hasznélatara, a karos hatasok
minimalizalasa érdekében! Az ilyen
termékek ugyanis természetes, lebomlo
Osszeteviket tartalmaznak, amelyek nem
terhelik a kornyezetet, és az emberi
egészségre sem jelentenek veszélyt. A
témaban val6 tajékozddashoz hasznos
tampontot nytjthat a Budapesti Miiszaki
és Gazdasagtudomanyi Egyetem,
Kornyezeti Mikrobiologia és
Biotechnoldgia Kutat6csoportjanak
Szépség és Kornyezet cim( tudomanyos
ismeretterjeszt6 projektje, melynek
keretein beliil kifejezetten a kozmetikai
termékekben megtalalhaté mikro-
szennyezGanyagok kornyezeti hatasaival
kapcsolatos problémak és azok lehetséges
megoldasainak témakorében sziiletnek
kozosségi média tartalmak. A Szépség és
Kornyezet nevi TikTok, Instagram,
FaceBook és YouTube csatornakon,
tudoményosan megalapozott tényeket és
tippeket érhetdek el a téméaban!

A projekt keretein beliil indult egy
kozosségi tudoméany kampany, amelynek
soran lehet6sége lesz barkinek
Magyarorszag é16vizeibdl - kiilonosen
strandok, fiirdGhelyek teriiletérdl -
vizmintat venni és egy rovid online
kérdéssor kitoltése utan azt bekiildeni
kornyezettoxikologiai és analitikai-kémiai
elemzésre! A mintakat
kornyezettoxikologiai és analitikai kémiai
modszerekkel elemezziik, az
eredményeket pedig a kampany végén
nyilvanossagra hozzuk. A kampany 6§
célja, hogy felmérjiik a kozmetikai
termékekbdl szarmaz6 mikro-szennyezd
anyagok jelenlétét és hatasat hazai
fiird6vizeinkben, amely csak k6zos
Osszefogassal sikeriilhet!

Fekete-Kertész Ildiké
Marton Rita

Molnar Ménika

Feigl Viktoria

(BME
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A HUN-REN természettudomanyi Kutatékozpont julius 13-19

kozott 15. alkalommal rendezi

meg , AKI Kivancsi Kutaté” nyari

kutatétaborat kozépiskolas didkok részvételével. A tédbor célja
elsésorban a tudomanynépszer(sités, illetve segitséget nydjtani a
természettudomanyos érdeklédésl didkok palyavélasztésahoz.

A téborba a valaszthat6 témakra az orszag
kiilonbo6zb kozépiskolaibol palyazatukkal
bejutott résztvevs didkok egy héten at
péarosaval dolgozhatnak kutatd
témavezet6k iranyitasaval, kiillonb6zé
modern kémiai, biol6giai és pszichologiai
kutatasi témékon a Természettudomanyi
Kutatokozpont laboratériumaiban. A
palyazatok hatarideje 2025. majus 31.volt.
A didkok a hét soran betekintést
nyerhetnek egy-egy tudomanyteriiletre, és
a gyakorlatban is kiprobalhatjak az ott
alkalmazott modszereket.

A didkok megismerhetik a dolgozo
kutatok munkéjat, nemcsak bemutatokon,
hanem laza, kotetlen beszélgetések soran
is. A Kutatokozpont a programokat Ggy
alakitja, hogy legyen id6 beszélgetni,
kozos élményeket szerezni. A korabbi
taborok sok résztvevije még évek mulva
is tartja a kapesolatot a tdborban
megismert barataival. A szervez6k ebben
az évben is visszahivnak néhany korabbi
taborozo6t, akik ma mar egyetemistak. Ok
els6 kézbdl mesélnek arrél, milyen volt
bejutni a vagyott szakra, milyen az
egyetemi élet, és mire érdemes figyelni,
ha valaki hasonlé palyara késziil. A tabor
utolsd napjan egy 10 perces elGadasban
mutatjak be szerzett Gj ismereteiket. A
tabor idejére a résztvevdk kollégiumban
nyernek elhelyezést.

A tabor megrendezését a Richter Gedeon
Nyrt. tAmogatja, igy a résztvevé
didkoknak lehetGségiik lesz betekintést

nyerni a Richter Gedeon gyobgyszergyar
laborjaiban folyé munkaba is. Egy
kerekasztal-beszélgetés keretében
talalkozhattok a Richter szakembereivel,
akik szintén megosztjak tapasztalataikat,
inspiral6 palyatorténeteiket, és hasznos
tan4csokat adnak azoknak, akiket érdekel
a tudomanyos vagy ipari kutatéi palya.

A valaszthaté témak
kivonatai a kovetkezdk:
1. Fémfak ndvesztése
elektrokémiai Uton

Kutatocsoport: Funkcionalis
Hatarfeliiletek Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet

Bizonyos fémsok vizes oldatabol
elektromos aram hatasara az
elektrodokon fémbevonatok képzddnek.
Ezen a jelenségen szdmos — kis- és
nagyipari, gy(ijt6neviikon —
galvanizalasnak nevezett eljaras alapul.
A laboratériumi program néhany,
kapillaris- illetve vékonyréteg-cellaban,
kiilonboz6 fémso oldataban végrehajtott
fémlevalasztasi kisérletbdl all. Ezek soran
megvizsgaljak, hogy a levalasztott fém
szerkezete hogyan fiigg a kisérletek
koriilményeitdl.

2. Human bélrak eredetl’
sejtek vizsgalata TIMIDILAT-
szintdzt gatlé kemoterapias
gyogyszerkezelések soran

Kutatocsoport: Molekularis

Elettudoményi Intézet, Genom
metabolizmus kutatocsoport

A négyféle DNS-t alkot6 nukleotidon
(dGTP, dATP, dACTP és dTTP) kiviil
eléfordulhatnak méas bazisok is a DNS-
ben, amik gyakran hibét jelentenek. Az
uracil bazis egy ilyen gyakran el6forduld
hiba, ami két forrasbol is szairmazhat. A
taborban a jelentkez§ didkokkal
kiilonboz6 kezelési idejl (varhatéan 12 h,
24 h, 36 h és 48 h) human rékos
sejtvonalbdl szarmaz6 mintakon végeznek
méréseket, amikbdl a minta DNS-beli
uraciltartalmara, vagy a kezelés soran
indukalodott fehérjék mennyiségére vagy
lokalizacibjara kovetkeztethetnek majd.

3. lgaz-hamis, vélaszkeresés
pirolizissel!

Kutatécsoport: Megjulo Energia
Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet

A pirolizis soran oxigénmentes kozeghen
hét kozliink egy anyaggal, ami ennek
hataséra elbomlik. A h6bomlas soran a
mintabol jellemzéen mindharom
halmazallapota termék keletkezik, tehat
szilard, folyadék és géz is. Ezek koziil a
magas hdmérsékleten ill6 folyadék és a
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g4z termékek azonositasara jol
hasznalhat6 a pirolizis-gazkromatografia-
tomegspektrometria (Py-GC/MS)
mobdszer

A tabor soran a diakok kiilonboz6 textilek,
illetve mtianyag targyak Osszetételét
vizsgalhatjak Py-GC/MS késziilékkel.

4. Latasi rendellenesség
mérése virtudlis valésag-EEG
mérési kornyezetben

Kutatdcsoport: Kognitiv Idegtudomanyi
és Pszicholdgiai Intézet, Latas
Rendszerszintli Neurobiologidja
Kutatocsoport

A téma soran a didkok betekinthetnek egy
gyerekeken végzett, 1atas megértésére
iranyul6 agyi kutatasba. A modszereket és
eszkozoket megismerve a didkok aktivan
résztvesznek a vizsgalatokban. A vizsgalat
elvégzésével megérthetik, hogy méshogy
miikodik-e tarsaihoz képest annak a
gyereknek az agya, akit korabban
kancsalsag okozta tompalatassal kezeltek.
Ennek a kutatési projektnek a részeként
megvizsgaljak, hogy szemtakarassal
hogyan tudunk hatni az agyunk
miikodésére.

Mdanyag hulladékok
Ujrahasznositasi
lehet&ségeinek feltarasa
Kutatocsoport: Polimer Kémiai és Fizikai
Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet.

A mianyaghulladék megfelel§ kezelése és
ujrahasznositisa kulcsfontossagu lehet a
fenntarthat6 jov6 érdekében. Ezért egyre
nagyobb figyelmet kell forditani olyan
technologidkra és modszerekre, amelyek
lehet6vé teszik ezen anyagok tjboli
felhasznalasat. A tabor soran a didkok
nemcsak betekintést nyerhetnek a
miianyagok Gjrahasznositasi
lehetGségeibe, hanem aktivan részt is
vehetnek a csoportban zajlo kutatasokban.
Sajat kezlileg végezhetnek kisérleteket
(extrazid, frocesontés, mechanikai
vizsgalatok, stb.), igy megtapasztalhatjak
a kutatomunka izgalmas és kreativ
oldalat.

NYARI KUTATOTABOR

Nanoméretek az
élelmiszertechnoldgidban -
felUletaktiv molekuldk 2D és
3D szervez6dése

Kutatécsoport: Funkcionalis
Hatérfeliiletek Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet.

Feliiletaktiv anyagokat szdmos esetben
hasznalunk a mindennapokban, péld4ul
amikor szappanos vizzel zsiros-olajos
szennyezddést tavolitunk el, de kiilonféle
élelmiszeripari, kozmetikai technolégiak
soran is gyakori, hogy egy hidrofob,
vizben nem old6d6 komponenst
szeretnénk a lehet6 legfinomabban
szétoszlatni egy vizes kozegben. A didkok
az ltalanos preparativ laboratériumi
minta-el6készités utan bepillantast
nyernek a feliiletaktiv molekulakbél allo
kétdimenzios Langmuir-film készitésének
technikajaba, amelynek segitéségével
meghatarozhatjak akar egyetlen molekula
méretét is; valamint megismerkednek a
nano mérettartomény egyik népszer
méretmeghatarozasi modszerével: a
1ézeres dinamikus fényszorasméréssel.

Ne habozz! — Ismerd meg a
polimer habok vilagat!

Kutatocsoport: Polimer Kémiai és Fizikai
Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet

A polimerek egyik legfontosabb és
legszélesebb korben alkalmazott csaladja
a habok. Ezek olyan kétfazist rendszerek,
amelyek esetén egy szilard polimer
matrixban gazt diszpergilunk. A tabor
soran a didkok betekintést nyerhetnek a
habok buborékokkal teli vilagaba és
megismerkedhetnek a fenntarthatosagot
el6térbe helyez6 kutatési irdnyokkal is.

Pillanatfelvétel az
Ossejtkutatds allapotarol
Kutatécsoport: Molekularis
Elettudomanyi Intézet, Molekularis
Sejtbiologiai Kutatocsoport

A laboratériumban mindentud6
(pluripotens) &ssejtekkel foglalkoznak,
amelyek azért mindentuddk, mert nagyon
sokféle sejttipust lehet beldliik 1étrehozni.
Dobogo szivizomzatot vagy kapcsolatokat
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teremtd idegsejthal6zatot nem probléma
létrehozni. A didkok megismerkednek,
hogy zajlik a kutatas és milyen egy
sejttenyésztd laborban dolgozni.

Rontgensugar, mint nano-
mérdrud
Kutatdcsoport: Biologiai Nanokémia
Kutat6csoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet
A szbrasi modszerek (rontgen, neutron)
kiilondsen nagy jelentGséggel birnak ott,
ahol az optikai modszerek (mikroszkopia)
felmondjék a szolgélatot, valamint ahol
fontos, hogy a mérési eredmények
statisztikailag reprezentativak legyenek,
jol jellemzett megbizhatosaggal.
A kutat6taborban lehetség nyilik egy
ilyen mérési modszerrel, a kisszogi
rontgenszorassal (small-angle X-ray
scattering, SAXS) val6 megismerkedésre.
A kutatécsoportban miikodik hazank
egyetlen, sajat tervezésii SAXS
berendezése, amellyel lehetGség van
bepillantani a mikroszkoppal is
lathatatlanul kicsi mérettartomanyba. E
kiilonleges méréeszkoz segitségével a
tabor résztvevdi tapasztalatot
szerezhetnek a szorasi modszerek
lehetGségeirdl, el6nyeirdl és hatranyairol
is, valamint beleldthatnak a modern
szamitogépes adatgyjtési és -kiértékelési
technikékba is.

Rakellenes hatdanyagot
tartalmazé gangliozid
nanomicellak: fiziko-kémiai és
biolégiai vizsgalatok
Kutatdcsoport: Funkcionalis
Nanorészecskék Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet és
Gyogyszerrezisztencia Kutatocsoport,
Molekuléris Elettudomanyi Intézet

A 1k elleni kiizdelem jelenkorunk egyik
legnagyobb orvostudoméanyi kihivasa. A
tumorok hatékony alkalmazkodo
mechanizmusai miatt a rakkezelés
gyakran kudarcot vall a fellép6
gyogyszerrezisztencia
kovetkezményeképpen. A terapias
hatékonysag megnovelhetd, amennyiben
a jelenleg alkalmazott rakellenes szereket
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0j tipust gyogyszerhordozo rendszerekkel
kombinaljuk. A kutatécsoportokban a
legalkalmasabb gyogyszerhordozd
nanoterapeutikumokat in vitro raksejt
kultarakon tesztelik. A didkok egy
kivalasztott rakellenes szer
mikrokapszulazasat egy alkalmas
gangliozid molekulaval tanulményozzak,
és megvizsgaljak a fizikai (méret,
morfolégia) és kémiai tulajdonsagaikat
(hatéanyagtartalom, hatéanyag
felszabadulés).

Tomegspektrometria a
rakkutatasban

Kutatocsoport: Glikan Biomarker
Kutatocsoport, Szerves Kémiai Intézet
A tomegspektrometria (MS) egy rendkiviil
széleskorben elterjedt nagymiiszeres
technika, amelyet tobbek kozott az
orvostudoméany, élelmiszeripar,
anyagtudomany és kornyezetvédelem
teriiletén is elterjedten alkalmaznak.
Fehérjék nélkiil szervezetiink nem tudna
megfeleléen miikodni, ezért ezen
épit6kovek tanulmanyozéasa rendkiviil
fontos. A proteomika tudoméanyaga arra
Osszpontosit, hogy egy szervezet teljes
fehérjekészletét minél alaposabban
jellemezze mindségi és mennyiségi
szempontbdl, és megallapitsa, ezek
hogyan valtoznak kiilonb6z6
koriilmények, pl. daganatos
megbetegedések soran.

A témat valaszt6 didkok a tabor egy hete
soran megismerkednek az analitikai
labormunka alapjaival, majd rakos
szovetmetszeteket emésztenek és a
képz6dott peptidmintakat s6 mentesitik.
Az elkésziilt mintakat egy korszer(
folyadékkromatografiaval kapcsolt
tomegspektrométeren fogjak megmérni,
majd a kapott eredményeket szamitogépes
szoftverekkel értékelik ki és biologiai
kontextusba helyezik.

Tuzel6anyag-cellak
Kutatocsoport: Megjulo Energia
Kutatocsoport, Anyag- és
Kornyezetkémiai Intézet

A megtjul6 energiaforrasok
felhasznalasaval kapcsolatos kutatasok
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Ha szeretnéd felfedezni a kutatoi élet izgalmas vilagat,
akkor itt a helyed!

napjainkban egyre nagyobb hangstlyt
kapnak. Ezeknek egy fontos részteriilete
a tiizelGanyag-cellak fejlesztése, illetve,
ennek el6feltételeként, az ehhez
szlikséges vizsgalatok elvégzése és az
ebbdl nyert eredmények értelmezése és
Osszehasonlitésa. A tlizel6anyag-
cellakkal kapcsolatos kutatasoknak
szamos iranya létezik, amelyek koziil a

Témak és részletes
informaciok:

B

Sikeres palyazat esetén a részvétel ingyenes, szallast
és teljes ellatast biztositunk!

AL

RICHTER GEDEON NYRT

didkok a katalizator és a membran
Osszetételének hatasaval
ismerkedhetnek meg. A tlizel6anyag-
cellak 4ltalanos felépitésén és
miikodésén tal megismerhetik a
membranelektrod-egyiittesek
eléallitasanak laborat6oriumi léptéki
modszereit és 1épéseit.

Tompos Andras
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Szerkezet,

dinamika,

molekuldris Rolesonhatisok

Az anyagi rendszerek tulajdonsagait, kdlcsonhata-
sait nagymértékben meghatarozza az ket alkotd
vegyiiletek szerkezete. A molekuldk és ionos
rendszerek haromdimenzids szerkezetét tobbféle
modszerrel tanulmanyozhatjuk, melyek koziil a
legelterjedtebb az egykristaly-diffrakcié és az NMR
(Mégneses Magrezonancia) spektroszképia. fra-
sunkban az utébbiba nytjtunk betekintést az Olvasé
szdmadra az alapjelenség bemutatdsat kovetéen egy
konkrét fehérjemolekula péld4jan.

Az NMR spektroszkopia a molekuléris rendszerek
vizsgéalatanak hatékony eszkoze. El6nye, hogy roncsolas nélkiil,
bizonyos atommagok méagneses tulajdonsagait kihasznalva nytjt
nagy felbontast informéci6t a molekuldk szerkezeti és dinamikai
sajatsagairdl. Segitségével igazolhatjuk, hogy egy kivant kémiai
reakci6 végbement, informaciot nyerhetiink a molekulédkban levé
funkcids csoportok egymashoz viszonyitott helyzetérdl,
meghatarozhatjuk az atomok haromdimenzi6s koordinétait egy
akar tobb ezer atomos fehérjemolekuléban. Feltarhatjuk a
molekuldkban zajlé bels6 mozgasokat, amelyeknek a
szerkezethez hasonléan gyakran meghatirozo szerepe van a
funkcidban. De megvizsgalhatjuk azt is, hogy egy méasik
molekula (kolesonhatd partner) jelenléte vagy éppen a
hémérséklet, a pH valtozasa hogyan befolyasolja a szerkezetet.
Az atomi szint(i informéaciét kinetikai és termodinamikai
paraméterekkel egészithetjiik ki Osszefliggést teremtve a
mikrovilag és a makroszkopikusan megfigyelhet6 valosag kozott.
Mindezek a vizsgalatok hozzajarulnak nemcsak az anyagi
rendszerek miikodésének jobb megértéséhez, de 1ij, kivant
fizikai, kémiai, vagy biologiai tulajdonsaggal rendelkezd
molekulak (pl. gyogyszerhatbanyagok) fejlesztéséhez.

MAGNESES MOMENTUMOK NYOMABAN

A mégneses momentummal, més néven spinnel rendelkezd
atommagok (pl. 'H, *3C, *N) kiils6 magneses térben (B ) paranyi
iranyt(ithoz hasonloan igyekeznek kitiintetett iranyt felvenni. Az
atomok vildgaban uralkod6 sajatos torvények miatt azonban az
iranytiivel ellentétben a magspinek nem tudnak tokéletesen
beéllni az észak-déli iranyba. Helyette az I=1/2 spinnel
rendelkezé atommagok, mint példdul az 'H, egy a B, tér
iranyaval (a mi targyalasunkban tipikusan +z-irany) megegyezd
vagy azzal ellentétes tengelyii kip palastjan helyezkednek el, és
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egyenletes sebességgel koroznek a kap palastja mentén (1a.
&bra). Ezt a mozgéast Larmor-precesszionak nevezziik, amelynek
a frekvencidja v = yB_/2m, ahol y az adott magra jellemz6
giromagneses hanyados. Egy 'H atommagra 14,1 Tesla kiils6
magneses tér esetén példaul v = ~600 MHz. Mivel y>0 magok
esetén, mint a hidrogén atommagja is, a B -val megegyezd
irAnyba mutat6 elrendez6dés energetikailag kedvezébb a
magneses momentumok szdméra, egyenstlyi allapotban a
Jfelfelé” nyitott kap palastjan t6bb 'H magneses momentum
koroz, mint a ,lefelé” nyitott kiipén. Ez azt jelenti, hogy
egyensulyi helyzetben az ered6 — makroszkopikus —
mégnesezettség a B tér irdnyéba mutat (1b. abra).

Az energiakiilonbség a két allapot kozdtt feles spinti magra AE =
+12hyB - (-Y2hyB ) = hyB , ami nem més, mint hv, a Larmor-
frekvencia és a Planck-alland6 (h = 6,626 070 15* 1034 Js)
szorzata. A magneses momentummal rendelkezé atommagok
energiaszintjeinek ily modon t6rténd felhasadésat kiils6 magneses
térben Zeeman-effektusnak nevezziik. Ez a jelenség az NMR
spektroszkopia alapja. Az izgalmak ezutan kezdédnek! Helyezziink
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1. abra (A) Spin-1/2 magok felhasadt energiaszintjei
z-irdnya kiilsé statikus magneses térben (B)). A magneses
momentumok a +z és a -z tengelyii kip palastja mentén
precesszéalnak a Larmor frekvenciajukkal (v,). Egyensiilyi
allapotban a makroszkopikus magnesezettség a B,

tér iranyaba mutat. (B) Energiakvantum elnyelése

az oszcillalé radiéfrekvencias B, térbdl atmeneteket
idéz el6 az energiaszintek k6z6tt, melynek hatasara a
minta makroszkopikus magnesezettsége megvaltozik.
Egy 90°-0s x-iranyd B, impulzus (hiivelykujj) a kezdeti
z-irdnyd magnesezettséget (mutatéujj) a ,jobbkéz
szabalynak” megfelelGen a -y-iranyba (k6zéps& ujj)
donti. Az impulzust kévetSen a magok jra a statikus
Bo teret érzékelik és a z-tengely kériil precesszalnak
kezdetben az x/y sikban, majd fokozatosan visszatérve
az egyensilyi allapotba. Az NMR kisérlet soran ezt a
magnesezettséget detektaljuk.

el a minta kozelében egy drottekercset, amelynek a tengelye
merdleges a B, tér irdnyara, azaz a z-tengelyre, és néhany
mikroszekundumra (1 ps = 10 s) vezessiink a tekercsbe olyan
szinuszosan valtozé dramot, amelynek a frekvencigja megegyezik
a precesszald magok Larmor-frekvenciajaval. A valtakoz6 aram
hatéséra oszcilldlo magneses tér alakul ki (B, cos(v*t)), amelyet
megérezve a spinek, az alacsonyabb energiaallapotbdl a magasabb
energiaallapotba keriilnek. Makroszkopikusan tgy kell elképzelni,
mintha az eddig z-irdnyt mégnesezettség az x-irdnyt oszcillalo B,

tér hatasara lebillenne a z-y sikban (1b. bra).
Az NMR ’ ’

spektroszképia egyik elénye, hogy
nagyon széles id&skalan képes
informéciét nydjtani a belsé
mozgasokrol.

29

Hogy pontosan milyen szogben billen le, az az alkalmazott
radiofrekvencias impulzus erésségétdl és hosszatol fiigg. A
mégnesezettséget a z-bdl éppen az y-tengely irAnyaba dont6
impulzust 90°-0s, a —z irAnyaba dont6 (invertal6) impulzust 180°-
os pulzusnak nevezziik. Ezekbdl a meghatarozott id6pontokban
generalt, meghatarozott er6sségli és hosszisagu radidfrekvencias
impulzusokbdl 4ll az NMR pulzus szekvencia, amely a magneses
momentumokat a mérés sordn manipulalja, példaul
méagnesezettséget visz 4t az 'H atomokrdl a veliik kétésben 1év6 3C,
5N, vagy mas NMR-aktiv atomokra. A radi6frekvencias impulzus-
sorozat kikapcsolasat kovetGen a magspinek visszatérnek az
alapéllapotba (2a. dbra), melynek soran a vevé tekercsben gyenge,
Larmor-frekvenciaval oszcillalo, id6ben csokkend valtakozo
fesziiltségli jel indukalodik. A mérés soran ezt az exponencialis
burkol6 gorbék kozott csokkend jelet detektaljuk, amelyet a
szakirodalom FID-nek (Free Induction Decay — szabad indukcids
(FT) nyerjiik a Hz-ben mért NMR spektrumot (2a. dbra).

»A Fourier-transzformacio egy matematikai miivelet, amelynek
segitségével egy Osszetett hullam kiilonboz6 frekvencigja
komponenseire bonthat6.”

(A) tz Szabad-
indukcics NMR
N jel (FID) ET spektrum
—_ 3 WWW‘ >
—_
1d6 Frekvencia
(B)

L

68 64 60 56 52 48 44 40 36 32 28 24 20 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1

'H, ppm 'H, ppm

2. dbra (A) Az NMR kisérlet soran a radiéfrekvencias
impulzus(oka)t kévetSen az x/y-sikban idében -

relaxaciés folyamatok miatt - csékkend, un. szabad
indukciés fesziiltségjelet detektalunk. Ez utébbit Fourier-
transzformalva kapjuk az NMR-spektrumot a frekvencia
fiiggvényében. (B) Egy egyszerii szerves molekula 'H
NMR spektruma. A szines korongok az egyes 'H atomok
hozzarendelését jel6lik. A két kinagyitott spektrum

részlet mutatja a megfelel6 rezonanciajelek J-csatolasbél
eredé multiplett szerkezetét. (C) Egy fehérje molekula

"H NMR spektruma. Mig a kisebb szerves molekulak
jelhozzarendelése gyakran akar egydimenziés spektrumok
felvételével is megoldhato, a fehérjék t6bb szaz
rezonanciajelének asszignaciéjahoz harom- vagy akar
négydimenziés NMR spektroszképiai mérések kombinaciéja
sziikséges.
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SZERKEZETI PARAMETEREK

A B, tér alkalmazaséval tehat dtmenetet idéztiink el6 a két
energiadllapot kozott mikozben egy v = yB /2m frekvenci4ja
fotont az atommag elnyelt a radidfrekvencias térb6l. Mivel a mag
koriili elektronfelhd nagymértékben befolyasolja a mag
magneses arnyékoltsagat (és ezaltal a mag altal érzékelt kiilsé
magneses teret), att6l fliggden, hogy az egyes 'H (vagy mas
vizsgélt) magok milyen elektronegativitdsti atommal vannak
kémiai kétésben, illetve milyen funkeios csoportok (pl. aromas
gylirti) vannak a kozeliikben, egy adott molekuldn beliil is t6bb
(egy makromolekula esetén tobb szaz vagy tobb ezer)
rezonanciajelet kaphatunk a spektrumban. A rezonanciajelek
frekvencigja (4n. kémiai eltol6das) minden egyes 'H atomra a
kémiai kornyezet fliggvénye, ami a vizsgalt molekula
szerkezetérdl arulkodo egyik legfontosabb NMR paraméter.
Ertékét a vizsgalt mag abszoliit rezonanciafrekvenciajaval
normaélva, Gn. ppm (parts per million) skilan adjuk meg. Erre
azért van sziikség, mert a AE energiakiilonbség és igy a Hz-ben
mért rezonanciafrekvencia fiigg a B tértdl, igy normalas nélkiil
kiilonboz6 tert késziilékeken mas és mas értékeket kapnank egy
adott molekula rezonanciajeleire, ami nem lenne praktikus.

A kémiai eltoldodason kiviil egy mésik fontos NMR paraméter a
csatolasi 4llandd. A rezonanciajel ugyanis a legtobb esetben nem
egyetlen vonal (szingulett) a spektrumban, hanem az egymassal
kémiai kétésben 1évé magok kozott az elektronok kozvetitésével
megvaldsul6 Un. skalaris (J)-csatolas eredményeképpen - a
csatol6 magok szamatol fiiggden - dublett, triplett, kvartett, vagy
Osszetettebb multiplett. A jelfelhasadas oka, hogy a csatold
spinek a B térhez képesti orientaci6juknak megfeleléen
csokkentik vagy novelik a kiszemelt spin szamara érzékelhetd
magneses teret. Egy feles spinkvantumszammal (I=1/2)
rendelkezd, H, spin energidjat példaul egy vele J-csatolasban
lev6 H, spin a kiils6 magneses térhez viszonyitott két lehetséges
térallasanak megfeleléen 50%-ban csokkenti, 50%-ban noveli,
aminek kovetkeztében a v, rezonanciajel v,+1/2J,, ésv,-1/2J,
frekvencia értékeknek megfelel6 dublettre hasad, ahol J,; a H,
és H, magok kozotti skaléris csatoldsi llando. Hasonléan a H,,
spin rezonanciajele is dublettre hasad, hacsak nincs mas csatold
partnere a H,-n kiviil. Amennyiben mas magokkal is csatol, tigy
a H, jele bonyolultabb multiplett szerkezetet 61t a spektrumban
(2b. abra). A multiplett vonalainak tavolsagabol
meghatarozhatjuk a csatolasi 4llanddkat. A kémiai eltolodas és a
csatolasi allandok ismeretében a vizsgalt molekuldban funkcibs
csoportokat, spinrendszereket azonosithatunk. Ezt a folyamatot
hivjuk jelhozzarendelésnek, idegen szdval asszigniciéonak. A
J-csatolas masik fontos tulajdonsaga, hogy informaciéval szolgal
izoméria) valamint, hogy segitségével magnesezettséget vihetiink
at egyik spinrél a masikra.

Az NMR kisérlet soran a radiofrekvencias impulzusokkal
gerjesztett magok relaxacios folyamatok révén ,igyekeznek”
visszatérni az alapallapotba. A relaxiciés mechanizmusok egyike
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egy a J-csatolastol eltérd spin kolesonhatason, az Gn. dipolaris
csatolason alapszik. A J-csatolassal ellentétben a dipolaris
csatolas nem az elektronok kozvetitésével, hanem téren at hat, és
forditottan aranyos a kolesonhaté magok tavolsaganak a kobével
(~1/13). Ezt kihasznalva atom-atom tavolsagok allapithatok meg
a molekula egyes szegmensei kozott. (Pontosabban fogalmazva
felsG becslést tudunk adni az atomtavolsagokra, amelyek
felhasznélasaval tdvolsagkényszereket allithatunk fel a molekula
atomjai kozott.) S6t, mivel a dipolaris kolesonhatas nem kotések
mentén hat, akar molekulak kozotti (intermolekularis)
tavolsagkényszereket is megallapithatunk, ami rendkiviil fontos
a molekularis kolesonhatasok tanulmanyozasanal. A tavolsag,
ameddig “ellatunk” a csatol6 magok giroméagneses hanyadosatol
fiigg. Oldatfazisban tipikusan a hidrogén atomok kozotti
dipolaris csatolast hasznaljuk ki és 4llitunk fel 6 A-nal révidebb
'H-'H tavolsag kényszerfeltételeket, amelyeket az effektus
felfedezGjérél NOE (nuklearis Overhauser effektus)
kontaktusoknak nevez a szakirodalom.

JELHOZZARENDELES ES
SZERKEZETMEGHATAROZAS

Mig kismolekuldk NMR spektroszkopia vizsgalata soran
gyakran egydimenzios spektrumokbdl is elegendd
informaci6hoz jutunk (2b. abra), nagyobb molekulak vizsgalata
esetén a felbontas novelése érdekében két- vagy tobbdimenzids
mérésekhez kell folyamodnunk. Ezek lehetnek homo- (*H-H)
vagy heterokorrelacios (pl. ‘H-'3C, *H-'*N) mérések. JelentGs
résziik a skalaris (J)-csatolas segitségével teremt korrelaciot az
egyes atomok kozott, és a jelhozzarendelésben van szerepe.
Erre latunk példat a 3a. abran két egymassal kombinacioban
alkalmazott mérés segitségével a fehérjegerinc asszignacidjara.
Amint ez megvan, értelmezni tudjuk a fehérje Gn. ujjlenyomat-
spektrumat (3b. dbra), amelyen minden egyes keresztcstcs egy-
egy aminosav amid NH-csoportjanak felel meg. Ilyen tipust
spektrumok felvételével nyomon kovethetjiik a h6mérséklet, a
pH, vagy éppen egy kolesonhatd partner (ligandum, mésik
fehérje) okozta szerkezeti valtozasokat. A fehérjegerinc
hozzarendelését koveti az oldallanc atomok kémiai
eltolodasainak meghatarozasa. Ezek esetében gyakran
kihasznaljuk, hogy az aminosavak *H atomjai jellegzetes
korrelacios mintazatokat adnak (3c. abra).

Amint azonositottuk, hogy melyik rezonanciajel melyik
atomhoz tartozik a vizsgalt molekulaban, a kovetkez6 1épés a
szerkezetmeghatarozasban a tavolsagkényszerek felallitasa. Egy
fehérje molekulaban péld4ul gyakran tobbezer NOE-effektuson
alapul6 'H-'H tavolsagkényszert hatdrozunk meg, majd ezek
birtok&dban matematikai algoritmusok felhasznalasaval szamitjuk
ki az atomok haromdimenzids koordinatait. A feladat ahhoz
hasonld, mintha a telepiilések kozotti tavolsagok ismeretében
szeretnénk felrajzolni egy orszig térképét. Fontos megjegyezni,
hogy a tavolsagkényszerek mellett mas paraméterek is segitik a
szerkezetmeghatarozast. Ilyenek maguk a kémiai eltolodas
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3. dbra (A) Hairomdimenziés NMR mérés szemléltetése,
ahol az egyes dimenziék az 'H, "°C, és "N kémiai
eltolédasoknak felelnek meg. A mérés soran az egymassal
kémiai kdtésben levd hidrogén, szén, és nitrogén
atomok kéz6tt allitunk fel korrelacikat. Az abra jobb
oldali részén két gyakran hasznalt haromdimenziés
mérés sematikus abraja lathaté. Az Gn. HNCACB mérés
a fehérjében talalhaté i-dik aminosav amid N és H
atomjat korrelalja az i-dik és i-1-dik aminosav C_ és C,
atomjaval. A masik, an. CBCACONNH mérés az i-dik
aminosav amid N és H atomjat korrelalja az i-1-dik
aminosav C_ és C; atomjaval. A két mérés Ssszevetésével
- az aminosav szekvencia ismeretében-aH, N, C, C,
atomok rezonanciajelei az egyes aminosav egységekben
dominészeriien meghatarozhaték. A kiértékelést segiti,
hogy az aminosavak C, C; atomjainak rezonanciajelei
karakterisztikus kémiai eltolédas értékeknél jelennek
meg. (B) A fent emlitett és mas hasonlé haromdimenziés
mérések kombinaciéjaval a fehérje szinte minden egyes
atomjanak a rezonanciajele azonosithaté. Az abran a
fehérjék szerkezeti és dinamikai vizsgalatai soran egyik
tipikusan alkalmazott kétdimenziés 'H-"*N korrelaciés
spektrum kinagyitott részlete lathaté, amelyben minden
keresztcsiics egy-egy aminosav-egységnek felel meg, és
emiatt a fehérjék ,ujjlenyomat spektrumanak” is szokas
nevezni. (C) A fehérjegerinc asszignaciéjat kévetden

az aminosav oldallancok hozzarendelését segiti, hogy
jellegzetes 'H-'H korrelaciés mintazatot adnak.

értékek, hiszen, mint emlitettiik, ez fiigg az atomok kémiai
kornyezetétdl és emiatt gyakran a molekulaszegmensek
geometridjatol (egy fehérje molekula esetén példaul fiigg a
gerincatomok torzids szogét6l, azaz mas egy alfa-hélix és egy
béta-lanc esetén). Nagyobb makromolekulak szerkezetvizsgalata
soran specialis modszerekkel lehetdség van a
tavolsagkényszereket orientécios feltételekkel is kiegésziteni,
melynek soran meghatarozhaté az egyes N-H kotésvektorok

HET IZGALMAS TENY
AZ NMR-ROL

Az NMR vizsgalatokat a kérhazakban hasznalt MRI
eberendezésekhez hasonlé nagyter( (kb. 5-20 Tesla)
szupravezeté magnesekben végezziik. Osszehasonlitasképpen
a Fold magneses mezeje 50° szélességen 2:107° Tesla, egy nagy
patkémagnes magneses tere pedig 0.001 Tesla.

Az NMR mérések soran alkalmazott radiéfrekvencias
eimpulzusok tipikusan 5-20 ps hosszisaguak. Minél révidebb
egy impulzus, annal szélesebb frekvenciatartomanyban képes
gerjeszteni a vizsgalt molekula magspinjeit. Néha azonban
éppen arra van szlikség, hogy egy adott magspint szelektiven
gerjessziink. Ehhez hosszabb, ms hosszisagu, gyakran un.
formézott radiéfrekvencias impulzusokat alkalmazunk.

Minél nagyobb egy mag giromagneses hanyadosa, annal
enagyobb az energiakiilonbség a Zeeman-energiaszintek

kozott, és ennek megfelelGen a betdltttség-kilonbség, és az
érzékenység. A masik f6 befolyasold tényezd a kiilsé magneses
tér erGssége, azaz a magnes térereje. Emiatt fontos a nagyterd
szupravezeté magnesek alkalmazésa, amellyel nagymértékben
csokken a mérési idé, lehetSség van kisebb koncentracidju
mintak vizsgalatara, és nd a felbontas.

A magnesesen aktiv 'H, 3C, és ®N magok természetes

eizotép eléforduldsa rendre 99.9885 %, 1.07 %, és 0.4 %. A
tobbdimenzids, 'H-"C-">N korrelaciés mérések kivitelezéséhez
fehérjékben igy a természetes '?C (98.93 %) izotépokat *C-re,
a "N (~99.63 %) izotopokat N-re kell mesterségesen cserélni.
Leggazdasagosabban ez tin. rekombinans DNS-technolégiaval
oldhaté meg, melynek soran a fehérjét erre alkalmas
gazdasejtben (pl. E. coli baktérium) termeltetjiik *C, *N-jelzett
tapanyagokat (pl.”"N NH,Cl, C a-D-gliikéz) tartalmazé
tapoldatban.

5 Egyes magok, pl. a "°F kiilonésen széles tn. kémiai
earnyékolasi anizotropidval rendelkeznek, és emiatt
rendkivil érzékenyen reagéalnak a kémiai kornyezetben
bekovetkezé véltozasokra. Segitségével egészen kis
mennyiségben jelenlevé koztes (intermedier) allapotok is jol
vizsgalhatok. Raadasul a magnesesen aktiv '°F mag természetes
izotopelSfordulasa 100 %, igy nincs sziikség izotopjelzésre.
Hasonléan 100 %-os természetes izotopeléfordulast az NMR-
aktiv 3'P-mag.

Az oldatfazist fehérje NMR vizsgalatok legfébb limitacioja
ea molekulaméret. Tobbszaz kilodaltonos fehérjék esetén

ugyanis olyan lassu a rotaciés diffizié az oldatban, hogy az
iranyfliggd spin kolcsénhatasok nem atlagolédnak megfeleléen
ki, és az NMR spektrumban tdl széles jeleket kapunk, amelyek
akar el is tinhetnek az alapvonalban. Bar folyamatosan
szliletnek Uj megoldasok a probléma csokkentésére, ez
napjainkban is jelents kihivas.

7 NMR spektroszképiai vizsgalatokat szilard fazisu (por, gél)
emintakon is végezhetiink. Ebben az esetben mérethatar
sincs! Igy jol alkalmazhaték polimerek vagy nagy méretti
membran fehérjék tanulmanyozasara akar olyan médon is, hogy
a fehérjét a fiziol6gias kérilményeket megkdzelité membranba
agyazzuk. Az iranyfiiggd spin kolcsénhatasok kikiiszobolésére

a szilard fazisi NMR vizsgalatok soran a mintat egy a kiilsd
magneses térrel 54.7°-ot (Un. magikus sz6g) bezéré tengely
mentén nagy sebességgel (10,000-60,000 Hz) porgetilik.
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egymashoz viszonyitott iranya, és ezaltal molekulaszegmensek,
alegységek relativ helyzete.

1IZGO-MOZGO MOLEKULAK

Bar sok esetben golyo- és palcika modellel abrazoljuk Sket, a
molekuldk nem merev képzédmények, hanem nagyon is
mozgékony rendszerek, amelyekben kiilonb6z6 idgskalan zajlo,
kiilonbo6z6 amplitddoji mozgasok rakddnak egyméasra. Az NMR
spektroszkopia egyik elénye, hogy nagyon széles id6skalan képes
informé&ciét nytjtani a gyakran a molekulak funkcionalis
miikodésében is fontos szerepet jatszo bels¢ mozgisokrdl. Ilyen
lehet példaul egy oldallancforgas, egy gytirtis molekula
inverzibja, vagy egy fehérjemolekulaban zajl6 konformacios
fluktuécié. A bels6 molekularis mozgasok NMR spektroszkopiai
vizsgalata az esetek dontd tobbségében relaxaciés mérések
segitségével torténik. Ennek soran a vizsgaland6 rendszert
radidfrekvencias impulzusok alkalmazasaval kibillentjiik az
egyensulyi allapotbol, majd kovetjiik, amint az a magasabb
energiju (gerjesztett) allapotbdl az alapallapotba visszatér. A
mérések altalanos alapja, hogy a molekulaban zajlé mozgasok a
magneses tér modulalasa révén befolyasoljak a relaxacios
viselkedést, ami azt jelenti, hogy a relaxacios paraméterek
meghatarozasaval visszakovetkeztethetiink a belsg dinamikai
folyamatokra. A gyors szegmensmozgasok hatasanak
szemléltetésére képzeljiink példaul el egy fehérje molekulaban
egy amid N-'H kotést, amelyben mind a hidrogén-, mind a
nitrogénmag kiils6 magneses térben paranyi magneses
dipolusként viselkedik (4a. abra). Ekkor a kotéstengely iranyatol
fiiggben az 'H mag altal generalt magneses erévonalak hol
erésitik, hol gyengitik a N mag altal érzékelt lokalis magneses
teret. Mas szoval az N-H kotés forgasa a N mag altal
befolyésolja azt a sebességet, amellyel az egyenstlyi allapotbdl
kibillentett N mag visszatér az alapallapotba, azaz a relaxacio
sebességét. A relaxacios paraméterekbdl rendparaméter

jelzé mérbszam. A relaxicids sebesség meghatarozisat az NMR-
impulzusszekvenciaba iktatott késedelemi id6 (t) valtoztatasaval
végezzik. A t1d6 fliggvényében a rezonanciajelek intenzitisa az
exp(-tR) fiiggvény szerint exponenciélisan csokken, ahol R a *N
magnesezettség relaxacidjanak sebessége a kiils6 magneses térrel
parhuzamos (R)) illetve arra merdleges (R,) irdnyban. Ilyen
tipust relaxacios mérések segitségével azonositani lehet a
molekulakban a flexibilis szegmenseket, valamint kovetni tudjuk
a mozgékonysagot érintd valtozasokat annak hatdsara, hogy a
vizsgélt molekula egy masik vegyiilettel kolesonhatasba 1ép.

Egy masik, NMR spektroszkopiaval szintén vizsgalhat6 fontos
jelenség a kémiai vagy konformécios csere. Ez alatt azt értjiik,
amikor a molekula szerkezetének idgbeli fluktuacidja miatt a
vizsgalt mag arnyékolésa valtozik. A csere sebességétdl fiiggGen
harom eset kiilonboztethetd meg (4b. dbra). A legegyszer(ibb
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4. abra Belsé molekularis mozgasok tanulmanyozasa NMR-
rel. (A) Az 'H mag altal keltett magneses tér a kétéstengely
iranyatol fligg&en erdsiti (jobbra) vagy gyengiti (balra) a
kiils6 (B ) magneses teret a >N mag helyén. A kétéstengely
iranyvaltozasa a magneses tér fluktuacidja révén befolyasolja
a "N mag relaxacios viselkedését, ami azt jelenti, hogy a
relaxaciés paraméterek meghatarozasaval
visszakdvetkeztethetiink a belsé dinamikai folyamatokra. (B)
A kémiai csere harom tipikus esete egy A<—B egyensiilyi
folyamatra, ahol k=k, +k_, a cseresebességi éllands, v, az
A és B éllapot Hz-ben mért kémiai eltolédas kiilonbsége, p,
és p, pedig az A és B éllapot populaciéja..

eset az, amikor a Hz-ben mért kémiai eltolodas kiilonbséghez
képest a cseresebesség nagyon gyors - ekkor a detektalt jel
kémiai eltolodasa az egyes éallapotok eltolédasanak populaciokkal
sulyozott atlaga. A masik véglet, a lasst csere hataresete, amikor
az egymassal egyensulyban lev§ két konformer jelét két jol
elkiiloniil6 kémiai eltolodas értéknél detektaljuk. Végiil a
harmadik eset, és egyben a legizgalmasabb, amikor a
cserefolyamat a kémiai eltolodas idgskalajan (~103 s-') zajlik —
ebben az esetben a jel eltolédik és kiszélesedik. Gyakran
tapasztaljuk ezt a jelenséget fehérjékben, mivel ez az id6skala
sokszor egybeesik a biolégiai folyamatok (pl. enzimkatalizis)
iddskalajaval, melyeknek a szabalyozasa sok esetben éppen az
adott fehérjében zajlo lasst konformaciés mozgés révén torténik.
gyakran csak kis koncentraciéban (néhany %) van jelen, igy
hagyoméanyos — nem relaxacios - moédszerekkel nehezen
kimutathat6 (n. “lathatatlan allapot”). Fontos megjegyezni,
hogy nemcsak a konformécios valtozasok, de a kémiai kotések
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5. abra Az irasunkban példaként bemutatott human epesav-kots fehérje (hl-BABP) kdlcsénhatasa glikokélsavval
(GCA) és glikokenodeoxykélsavval (GCDA) a két legnagyobb koncentraciéban eléfordulé epesavval az emberi
szervezetben. (A) A hl-BABP fehérje 'H-"°N korrelaciés ujjlenyomat spektruma az apo (iires, fekete) és a holo
(ligandummal komplexalt, narancs) formaban. Az amid NH kémiai eltol6das ligandumk&tés hatasara bekdvetkezé
valtozasa az apo hI-BABP fehérje szalagdiagramjara vetitve. A fehérbdl narancsba tarté szinskala névekvé kémiai
eltolédas valtozasnak felel meg. (B) Fehérje-ligandum tavolsagkényszerek meghatarozasa specifikusan izotépjelzett
ligandumokkal. A GCA és GCDA molekulakban elhelyezett *C/">N izotépokat szines korongok jelzik. Az alsé abran
egy '*C-sziirt kétdimenziés NOESY spektrum lathaté, amely a pirosan jelzett '*C-izot6ppal kétésben levé GCA/GCDA
'H atomokat korrelalja a fehérjemolekula térkézelségben (< 6 A) levé 'H atomjaival. Jobbra a hl-BABP fehérje apo
(fehér) és GCA:GCDA ekvimolaris elegyével komplexalt formajanak (sarga) egymasra vetitett szalagdiagramja lathaté.
A ligandumkétés hatasara bekdvetkezd f6 szerkezeti valtozasokat kiemeltiik. A termodinamikailag legstabilabb
allapotban a GCDA epesav az 1-es (balra), a GCA epesav a 2-es (jobbra) kéthelyet foglalja el. (C) Az epesav
molekulakat stabilizalé hidroféb kélcsénhatasok a h-BABP:GCA:GCDA komplex kotgiiregében. Az epesavak sziirkén,
a fehérje-oldallancok zélden jelélve.

felszakadasaval jaro intermolekuléris cserefolyamatok is anyagcsere-rendellenesség és betegség forrasa. Hogy
tanulmanyozhat6ok. A h6mérséklet fliggvényében mért kinetikai miikodésiikrol molekularis szintli informéaciot nyerjenek a
paraméterek ismeretében pedig az atalakulas termodinamikai kutatok, sziikség volt a nagy felbont4st haromdimenzi6s
paraméterei is meghatarozhatok. szerkezetre. Mivel ezek a fehérjék szeretnek aggregalddni, sokaig

, . nem sikeriilt 6ket kristalyositani, és éppen az NMR spektroszkopia
SZERKEZET, DINAMIKA, ES FUNKCIO volt az, ami az oldatfazist szerkezet meghatirozaséaval segiteni
Miutin megismerkedtiink az alapjelenséggel és az NMR tudott. Ebbdl a fehérje-csaladbdl latunk egy példat a 5b. abran,
spektroszkopiaban hasznalatos fogalmakkal, lassunk egy konkrét egymasra vetitve (szuperponalva) a human epesav-kot6 fehérje
példat! Az intracellularis lipid-k6t6 fehérjék olyan szallitofehérjék, | (hI-BABP) iires és a ligandummal kot6tt formajat. A ligandumok
amelyek a zsirsavakat, epesavakat a megfelel id6ben a megfelel6 | helyzetét a kotSiiregben speciélis izotopjelzési technikaval sikertilt

helyre szallitjak a sejtekben. Hibas miikodésiik szdmos meghatarozni: bizonyos pozicibkban NMR-aktiv 3C és "N
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izotopokat épitve be az epesav molekuldkba, majd ezeket mintegy
sziir6ként alkalmazva, tavolsagkényszerek meghatarozasaval a
ligandum *C-nel/**N-nel kotésben levé H-atomja(i) és a fehérje
(korébban hozzirendelt) H-atomjai kozott. A ligandumok
kotdiiregbe valé dokkolasét segitette a gerincatomok kémiai
eltolodas-valtozasainak feltérképezése az aminosav szekvencia
mentén (5a. abra). Ez tiikrozi mind a ligandum okozta direkt
valtozast az egyes aminosavak kornyezetében, mind pedig a
kot6dés hatasara bekovetkezd szerkezeti valtozast a fehérje
egészében. Amint azt az 5b. dbran latjuk, négy {6 régidban
talalunk kﬁléinbségeket az iires (apo, gér&igﬁl “hiény”) és a kotott
“hord6” tetején, az EF-béta szalakban, valamint a C/D és a G/H
[B-szélakat 6sszekotd kanyar régiokban. Az atomi szintt
haromdimenzibs szerkezet meghatarozaséaval azonosithatjuk a
ligandumokat stabilizal6 masodlagos kolesonhatasokat a
kotéiiregben (5¢. abra).

Sokaig fejtorést okozott a kutatoknak, hogy a ligandumok
hogyan jutnak be a fehérje belsejében talalhato kotGiliregbe. Mas
fehérjék esetében is gyakran el6fordul, hogy a funkcié
beteljesitéséhez egy eltemetett bels6 régionak valamilyen modon
hozzaférhetévé kell vélnia, fel kell — ha csak részlegesen is —
nyilnia. A fehérje bels6 mozgésait vizsgalo NMR vizsgalatok a
human epesav-kots fehérje esetében is ezt sejtették.
Megfigyelték ugyanis is a kutatok, hogy az iires fehérjében jelen
van egy lassti (ms) mozgas (6a. abra), amely jo egyezést mutat a
ligandumkotés — fiiggetlen mérésekbdl szarmazd — sebességével.
A konformécic’)s cserefolyamat az alap- és egy kis populéciéban
hgandumkotes hat4sara megsziinik, ami az egyensuly eltolodasat
jelzi a kotott fehérje szamara termodinamikailag kedvezbb
konformaéci6 iranyaba. A kutatok felfigyeltek arra is, hogy a
fehérjének azokban a szegmenseiben a legintenzivebb a
fluktuacio a két allapot kozott, ahol a ligandummal t6rténd
kolcsonhatas kovetkeztében legnagyobb mértékd a szerkezeti
véltozas, azaz az E/F és a G/H régiokban (5b. és 6a. abrak).
Majd sikeriilt azt is kimutatni, hogy a magasabb energija
allapot a komplexalt fehérjére emlékeztetd konformacioval
rendelkezik. Vagyis a ligandum tavollétében az iires hI-BABP-
fehérje konformacios sokasaga kis szazalékban eleve tartalmazza
azt a geometriai elrendezddést, amely majd a ligandum
jelenlétében lesz képes stabilizalodni! A szerkezeti és dinamikai
vizsgélatok Osszevetése azt mutatja, hogy ez a kis szazalékban
jelenlevé forma egy az alapallapott fehérjénél nyitottabb
konformaéci6, amely az EFGH béta-szalakkal 6vezett régidoban
lehet6vé teszi a ligandum bejutéasat a kotGiiregbe (6b. abra). A
ligandumkotésnek ezt a mechanizmusét konformacios
szelekcionak nevezziik, amely Gjabb kutatasok szerint az egyik
legelterjedtebb molekularis felismerési mechanizmus a fehérjék
miikodésében.

A fehérjék csak egy molekularis rendszer a palettan, amely
NMR spektroszkopiai modszerekkel jol tanulmanyozhato.
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6.abra (A) Konformacios fluktuacio hozzajarulasa az un.
transazverzalis relaxacidchoz a human epesav-kétd
fehérjébena ligandum tavollétében (apo,0, A) a
radiofrekvencias tér fliggvényeben ket reprezentativ
aminosav pozicioban. A gorbék illesztéséebaol
meghatarozhatd a cserefolyamat sebessége, afehérje
populaciok aranya azalap ,,A” ésa magasabb energaju
B allapotban, valamint a ket allapot kézotti kémiai
eltolodas kiilénbség. Ligandumkétés hatasara (holo,®,4) a
fluktuacid megsziinik. A lassi konformacios fluktuaciot
érzékel6 aminosav poziciok azapo fehérjében két
klasziert alkotnak (narancs és piros szinnel a fehérje
szalagdiagramjara vetitve). (B) Arelaxacios vizsgalatokkal
feltart ms idoskalan zajl o konformacios egyensuly egy
zart és egy nyitottabb forma kdézétti atmenetnek felelmeg,
amely segiti afehérjében a ligandumok bejutasat a
fehérje belsejében talalhatd kétoiiregbe.

nyitott

Osszetettségiik miatt ugyanis elengedhetetlen a szerkezet,
dinamika, és funkei6 egyiittes szemlélete. De hasonlban igy van
ez mas molekulak és molekuléris kdlesonhatasok vizsgalatanal is.
Ily médon az NMR spektroszkopia — mas fizikai és biologiai
kisérleti modszerekkel kombinélva - elengedhetetlen eszkoze az
1j, kivant tulajdonsaggal rendelkezé molekulak fejlesztésének az
ipar és az élettudomanyok szamos teriiletén. Bizunk benne, hogy
irasunkkal betekintést nyGjtottunk nem pusztan egy fontos és
napjainkban elterjedten hasznalt szerkezetvizsgalati modszer
alapjaiba, de a molekulak és kolcsonhatasaik varazslatos vilagaba
is.

Toke Orsolya
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