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OLVASOINKHOZ

Kémia a kétszaz éves
Magyar Tudomanyos Akadémian

A Magyar Tudoményos akadémia ebben az évben tinnepli
kétszaz éves fennallasat. Az Akadémia Széchenyi Istvan
alapit6i szandékaval 6sszhangban 200 éve folyamatosan
megujulva szolgalja a tudast, a nemzetet és az egyetemes
tudomanyt. Megjeleniti a magyar tudomany egységét:
Osszefogja és képviseli a hazai és hataron tali magyar
tudoméanyt; a bolcsészet-, a tirsadalom-, az élet- és a
természettudoméanyokat; a kutatéintézeteket, az egyetemeket
és a vallalati kutatohelyeket; valamint a kutatok
nemzedékeit. Tizenhétezer tagot szamlalo koztestiilete nyitva
4ll minden tudoményos fokozattal rendelkezé magyar kutatd
el6tt.

A Magyar Tudoés Tarsasag (kés6bbi MTA) 1825-0s
alapitdsakor még nem voltak szakteriileti osztalyok, csak
tudomanyos szakbizottsagok és szakosztalyok. A kémia ekkor
még nem 6nallé akadémiai struktaraban, hanem a
természettudomanyi k6zosség részeként miikodott.

A 20. szazad elsé felére a kémia oktatisa és kutatdsa stabil
egyetemi tanszékekre épiilt (Budapest, Szeged, Debrecen). A
két vilaghabort kozott a magyar kémia nemzetkozi
beagyazottsaga er6sodott (pl. Hevesy Gyorgy Nobel-dija
1943-ban). Bar az MTA szervezete ekkor még nem tagolodott
modern értelemben vett osztalyokra, de a kémiai kutatasok
stlya folyamatosan nétt.

Az 1949—1950-es akadémiai reform volt, amely szigortan
szakteriileti osztalyokra tagolta az Akadémiat és létrehozta a
kutat6intézeti halozatat, a tudoményos életet kozpontilag
szervezetté tette. Ennek keretében jott létre: 1951-ben a
Kémiai Tudoményok Osztalya (VII. osztély) és az MTA
intézményei: a Kozponti Kémiai Kutatéintézet (KKKI), a
Szerves Kémiai Intézet, a Fizikai Kémiai Kutat6csoportok és
a Kémiai Szerkezetkutat6 Laboratérium is.

A Kémiai Tudoményok Osztélya koordinalja a kémiai
tudoményok akadémiai iigyeit, értékeli a kutatasi
teljesitményeket, részt vesz a tudomanypolitikai dontések
el6készitésében, gondozza a kémiai dijakat, bizottsdgokat,
doktori eljarasokat.

A Magyar Tudomanyos Akadémia az évfordulé alkalmabol
szamos rendezvényen és kiallitison mutatja be 200 éves

Az MTA Kemiai Osztalyanak szeptemberi programterve

szeptember 2. MTA200 - Kémiai Tudomanyok Osztalyanak ki4llitismegnyitéja az
MTA Székhaz auldjaban
szeptember 3. 10.00 éra: A j6vé kenyere: tudoméany SZeptember 17. 10.00 ora: A fajdalomesillapitas
- ‘molekulai 14.00 éra: Természet és technologia a
a gabonaszem mdgdtt . . P " 2
B P gyogyszerészetben — névényi hatdanyagoktél az
szeptember 9. 10.00 ora: A szépség kémidja — B N . P
p . > innovativ gyégyszerhordozokig
Kozmetikumok tudemanya az anyagoktdl a b sra: Kémiai ki N
lekulkig 14.00 6ra: Mianyagok: barat vagy szeptember 2L _10.00 dra: Kémiai kbrnyezet
;n]lzuség’ - y kockazati tényezdk és hatdsaik 14.00 éra: Tiszta
szeptember 14. 10.00 éra: Molekulak a meniiben — -iﬁﬁgﬁﬁ?ﬂw - Hogyan segiti a kémiaa
a gaszironémia kémigja 14.00 éra: Mézbe zartidé  szeptember 29. 10.00 ra: Molekuldktdl a
iszeptember 15. 14.00 éra: A mutans mumus titka — gydgyitasig: a 3D nyomtatas tudomanyformalé ereje
kényvbemutaté az Altalanos iskolai kémiatanitishoz —14.00 6ra: Kémia a képzémiivészet mogote
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miikodésének munkajat és eredményeit. A rendezvényekrdl
rendszeresen tajékoztatast nytjt az MTA 200 iinnepi
honlapjan https://mta200.hu.

Kedves Olvaséink figyelmébe ajanlunk a rendezvények
koziil két kiallitast:

Az egyik a Magyar Tudomanyos Akadémia 200 éves
fennallasat bemutaté ,,Varazshatalom - Tudas-K6z6sség-
Akadémia” nagyszabasu kiallitas, amely 2026. oktober 26-
ig tekinthet§ meg a Magyar Nemzeti Muizeumban. A kiallitas
bemutatja, az Akadémia torténetét, kozosségteremtd szerepét,
valamint a tudomény és a mindennapi élet kapcsolatat.

A tarlat 6t tematikus egységben vezeti végig a latogatoit
Matyas kiraly korato6l egészen a modern tudoményos
eredményekig, példaul Krausz Ferenc és Kariké Katalin
Nobel-dijaig. A kiallitas célja, hogy bemutassa a tudomany —
koztiik a természettudoményok — szerepét a tarsadalomban.
Ez magaban foglalja a kémiai kutatasok tarsadalmi hatésait is
(gyogyszerkutatas, anyagtudomany, kornyezetkémia).

A kiallitason tobb mint nyoleszaz miitargy és dokumentum
szerepel, amelyek kozott az Akadémia természettudoméanyos
gyljteményeinek darabjai is megtalalhatok. Péld4aul kémiai
eszk0zok, laboratoriumi miiszerek, tudoménytorténeti
dokumentumok a magyar kémia fejl6désérdl.

A masik a kézponti, nagyszabasu MTA 200 kiallitas,
amely az Akadémia székhazaban latogathaté 2026. december
13-ig. Ez a kiallitas minden tudomanyteriiletet érint, igy a
kémia torténetét és akadémiai szerepét is. A kiallitas a kémiai
tudomanyokhoz kozvetleniil kapcsol6dd, anyagvizsgalati,
szerkezetkutatasi, természettudomanyos gytijteményi
anyagokat is bemutat.

SzerkesztSség



KEémial ellsmerés

NOBEL-DIJ 2025

A 2025-6s kémiai Nobel-dijat a Svéd Kiralyi Tudomanyos Akadémia
héarom kutaténak megosztva— a japan Kitagava Susumunak, az
ausztrél Richard Robsonak és az amerikai Omar M. Yaghinak itélte
oda a fémorganikus vazszerkezetek (metal-organic frameworks,

MOF) kifejlesztéséért.

A fémorganikus vazszerkezetek egy pordzus
anyagosztalyt képviselnek, amely
fémionokbol vagy tobbmagva
fémkomplexekbdl és szerves ligandumokbdl
épiilnek fel.

A MOF-ok nagy porozitast, nagy fajlagos
feliiletet és magas hdstabilitast mutatnak a
koordinacios kotések jelenléte miatt. A
porusok anionokat és kationokat is
tarolhatnak, de semleges molekulakat
példaul gazokat vagy oldoszermolekuldkat
is befogadhatnak. Hasonl6an a szilicium-
dioxidbdl felépiild, szintén pordzus
zeolitokhoz, melyek szintén képesek
abszorbealni gazokat. Az egydimenzi6s, a
kétdimenzios, és a haromdimenzios
vazszerkezetek a koordinacios polimerek
alosztélyainak tekinthetek. A porusok
méretétdl fiiggben a MOF-okat
nanoporozus, mezoporozus s
makroporozus csoportokba soroljak. Az
utdbbi kett§ altalaban amorf.

A kutatok nem egy Gj molekulat fedeztek
fel, hanem egy teljesen 4j modszert adtak a
vegyészek kezébe, amellyel tetszblegesen
tervezhetnek anyagokat a kornyezetvédelem
és az energiaipar szamara. A MOF-ok olyan
4j tipust kristalyos anyagok, amelyeket
,molekularis szivacsoknak” is nevezhetiink.
Rendkiviili tulajdonsaguk a hatalmas belsé
feliiletiik és porozitasuk. Egyetlen gramm
ilyen por belsé feliilete akar egy futballpalya
méretét is elérheti.

A DIJAZOTTAK
HOZZAJARULASA

A harom tudds egymast kiegészitve fektette
le a technologia alapjait:

RICHARD ROBSON: O volt az tt6rd,
aki els6ként ismerte fel, hogy fémionok és
szerves molekulak osszekapcsolasaval
racsos, iireges szerkezeteket lehet épiteni.
Richard Robsont a gyémant szerkezete
ihlette, amelyben a szénatomok piramis

PubChem
Tetra(4-cianofenil)metan

alakban kapcsolodnak egymashoz. A szén
helyett rézionokat és egy négykaru tetra(4-
cianofenil)metan molekulat hasznalt,
amelyek mindegyikének végén egy nitril
talalhato. A vegyiilet cstcsaihoz konnyen
kapcsolédnak rézionok és rendezett, tireges
nagyon tagas kristélyt alkotnak. Bar az els6
vazai még instabilak voltak, megnyitotta az
utat az (j anyagtudomany el6tt.
KITAGAVA SZUSUMU: 1997-ben
kobalt, nikkel- vagy cinkionokat, valamint
egy 4,4"-bipiridil
molekulat
hasznalva
kutatocsoportja
haromdimenzi6s 1 2
fémorganikus
vazszerkezeteket
(M-BPy) hozott
létre, amelyeket

- , = :

nyllt csatorndk nobelprize.org ceatomna

metszenek. M(Bpy) vézszerkezet
flexibilis

belprize.org

Susumu Kitagawa
Kyoto University
NETED]

Richard Robson Omar M. Yaghi

University of Melbourne University of California, Berkeley
USA

Australia

Els6ként bizonyitotta be, hogy ezek a vazak
képesek gazokat (metant, nitrogént,
oxigént) befogadni és tarolni, mikézben
szerkezetiik stabil marad. Felismerte azt is,
hogy a a fémorganikus vazak rugalmassa is
tehetGk. Képesek alakvaltoztatasra,
kiilonb6z6 anyagokkal torténé megtoltésiik
soran.

OMAR M. YAGHI: Mbdszert dolgozott ki
a MOF anyagok el6re megtervezett
tulajdonséagokkal torténd elGallitaséara.
Megalkotta az els6 rendkiviil stabil MOF-
okat. Az 1999-ben eléallitott egy nagyon
stabil, nagy fajlagos feliileti kobos
kristalyos anyagot a MOF-5-t.

ureg

Oxigén

nobelprize.org

A MOF-OK GYAKORLATI
ALKALMAZASAI
Szén-dioxid megkotés: Képesek
szelektiven ,kiszlirni” a CO2-t a gyarak
fiistjébdl vagy akar kozvetleniil a levegdbdl,
segitve a klimavaltozas elleni harcot.
Vizkinyerés a sivatagban: Léteznek
olyan MOF-ok, amelyek éjszaka megkotik a
levegG paratartalmat, majd nappal, a
napfény hatésara tiszta ivovizként engedik
ki magukbol.
Hidrogéntarolas: Kulcsszerepet
jatszhatnak a zold autézasban, mivel
biztonsagosan és nagy stirtiségben képesek
tarolni a hidrogén tizemanyagot.
Gyogyszeradagolas: Segithetnek a
hatbanyagok lassu, célzott felszabaditasaban
a szervezetben.

Kivonat a Nobel-bizottsag anyagabél

nobelprize.org/ Popular information
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NOBEL-DIJ 2025

OrvVosL és élettant dijazottale

A 2025-ben az orvosi és
élettani Nobel-dijat Mary E.
Brunkow, Frederick J. Rams-
dell (mindketten az Egyesiilt
Allamokbdl) és

Shimon Sakaguchi (Japanbdl)
kaptak megosztva ,a periféri-
as immuntoleranciaval

kapcsolatos felfedezéseikért”.

A dijazottak azonositottik az
immunrendszer védésejtjeit, a szabalyzo
T-sejteket, amelyek folyamatosan figyelik
az immuntoleranciat, azt, hogy az
immunrendszer ne timadja meg testiink
sajat sejtjeit. ,A dijazottak felfedezései
donté fontossagtiak voltak az
immunrendszer miikodésének a
megértésében, és abban, hogy miért nem
alakulnak ki benniink stlyos autoimmun
betegségek” — mondta Olle Kdmpe, a
Nobel-bizottsag elndke.

Az immunrendszeriink naponta t6bb
ezer kiilonb6z6 mikroba tdimadasatol véd
meg minket. Mindegyiknek més
megjelenése van, és sokan alcazva
magukat hasonlosagokat alakitottak ki az
emberi sejtekkel. Hogyan ismeri fel az
immunrendszeriink, hogy mit tAmadjon
és tévedésbdl ne tdimadja meg sajat
sejtjeinket, szovetjeinket?

EGY MUTACIO LAZADAST
OKOzZ AZ
IMMUNRENDSZERBEN
Shimon Sakaguchi 1995-ben az ar ellen
uszott, amikor az elsG kulcsfontossagt

A felfedezést ihletd kisérlet

. e —

\ talmkeds
immanendszer

. - -
© The Nobel Committee for

ﬁ 2
Physiology or Medicine. Il|
Mattias Karlén

beteg

egészséges

Erett T-sejt

Egészséges
donor

felfedezésére jutott. Akkoriban sok
kutaté meg volt gy6z6dve arrol, hogy az
immuntolerancia csak a potencialisan
karos immunsejtek eltavolitdsa miatt
alakult ki a csecsemémirigyben
(timusz), az tgynevezett kdzponti
tolerancia altal. Sakaguchi kimutatta,
hogy az immunrendszer Gsszetettebb, és
felfedezett egy koradbban ismeretlen
immunsejt-osztalyt, a szabalyzo
T-sejteket, amelyek megvédik a
szervezetet az autoimmun betegségektdl.

1. Sakaguchi eltavolitotta a timuszt egy
harom napos egérbdl, az egérben
autoimmun betegség 1épett fel.

2. Ha Sakaguchi beoltotta az egeret egy
masik egér érett T-sejtjeivel, az védetté
vélt az autoimmun betegségtdl.

AZ AUTOIMMUN

a szabélyz6 T-seftek hianya

500 000 bazispar [
20 gén
W,

-, ., 1 -

y 4 Foxp3
& |

© The Nobel Commitiee for ~ AP orus B
Physioogy or Medicine. Il
Matis Karén

BETEGSEGEK MAGYARAZATA
Mary Brunkow és Fred Ramsdell 2001-
ben kulcsfontossagu felfedezésre jutottak,
amikor egy kisérletiik alapjan meg tudtak
magyarazni, egy adott egértorzs kiilonos
érzékenységét az autoimmun
betegségekre. Felfedezték, hogy az
egerekben az X-kromoszéman talalhatd
Foxp3 génben el6fordul6 pontmutacié
van jelen. Azt is kimutattak, hogy az
emberi gén megfelelGjében megjelend
mutaciok a szabélyoz6 T-sejtek hib4jahoz
vezet( sulyos autoimmun betegséget,
IPEX szindrémat okoznak.

A SZABALYZO T-SEJTEK -

A TEST BIZTONSAGI OREI

Két évvel kés6bb Shimon Sakaguchi — és
hamarosan mas kutatok is — meggy6z6en
bizonyitani tudtak, hogy a FOXP3 gén
iranyitja a szabalyozo6 T-sejtek (T,
miikodését. Ezek a sejtek

REG)
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Frederick J. Ramsdell
© Nobel Prize Outreach. Photo: Clément Morin

Mary E. Brunkow Shimen Sakaguchi

megakadalyozzak, hogy mas T-sejtek
tévesen tdmadjak meg a szervezet sajat
szoveteit, ami fontos a periférias
immuntolerancia folyamathoz. A
szabalyoz6 T-sejtek azt is biztositjak, hogy
az immunrendszer megnyugszik, miutan
eltavolitotta a betolakodot, s igy nem
folytatja a m{ikodését.

1. Egy T-sejt, amely atesett a
csecsemdmirigyben 1évé teszten (hiba
nélkiili), kapcsolodik egy fehérjéjéhez,

2. A szabalyozo T-sejt észleli, hogy a
kapcsolodott T-sejt nem hibés, és
megnyugtatja a fehérjét. Ez megel6zi az
autoimmun betegségeket.

beavatkozasa
© The Nobel Committee for Physiology or Medicine. Ill. Mattias Karlén J

1 2 I
é - 1
» L4 =
& 4 o .\.
r P
s N
wiE a jar6rzs szabalyzo T-sejtek | =

A dijazottak felfedezései megnyitottak a
periférias tolerancia teriiletét, amely olyan
lehetséges orvosi kezelések kidolgozasahoz is
vezetett, amelyeket jelenleg klinikai kisérletek
vizsgalnak. A remény az, hogy képesek lesznek
kezelni vagy gyogyitani az autoimmun
betegségeket, hatékonyabb rakkezeléseket
biztositanak, és megel6zik a stlyos
szovédményeket az Gssejt-transzplantaciok
utan.

A Nobel-Bizottsag sajtokézleménye
https://www.nobelprize.org/prizes/
medicine/2025/press-release/



AZ ENERGIATAROLAS PERSPEKTIVAI

Fém-Lon akRkumulatorok

A fém-ion akkumulatorok elsé példajat a litium-ion akkumula-
torokat napjainkban széles korben hasznaljuk energiatarolésra
elektronikai eszkézeinkben, laptopokban, kézitelefonokban és
energiaforrasként a kozlekedésben.

A litium elérhetGsége korlatozott,
kitermelése koltséges és bizonyos
kortilmények kozott hasznélata nem
biztonsagos. Emiatt felmeriilt mas
kationokkal, mind mono- és multivalens
fémeken alapuld
akkumulatortechnologiak kifejlesztése is,
amelyeknek olcsobb az el6allitasuk,
nagyobb az energiastiriiségiik és
biztonsagosabb lizemeltetésiik. Mar
hosszabb ideje jelentds kutatasok folynak
més fém-ion (alkalifém-, alkalifoldfém és
4dtmeneti fém) akkumulatorok
fejlesztésére. A kutatasok fokuszaban a
Fold leggyakrabban el6fordul6 elemei
kozé tartoz6 Na, K, Mg, Ca, Al, Zn fémek
allnak. A felsorolt fémeken alapulé fém-
ion akkumulatorok felépitése hasonlit a
litium-ion akkumuléatorokhoz, kivéve,
hogy a litiumot a tobbi fém helyettesiti. A
hasonldsag azt jelenti, hogy a litium-ion
akkumuléatorok alapvet6 ismereteit és
gyartasi tapasztalatait kihasznélhatjak a
tobbi fémion-akkumulatorok ipari
akkumulatorok fejlesztése attol is fiigg,
hogy ezek a fémek elegend§ el6nyt
nyGjtanak-e a littumhoz képest ahhoz,
hogy hasznalhatbak legyenek
alternativaként. Bar elény a két vagy akar

A koltség- és ’ ,

biztonsagi elényckén tul a
cellék energiastirlisége
megndhet a tarolashoz
alapvetéen aktivan nem
hozzéjarulé anyag
mennyiségének csékkenése
miatt.

29

(=] OB =.H
Lirepo.

12.8V 224h

Li-ion akkumulatorok

Na-ion akkumulatorok

harom elektron felszabadulasa egyetlen
kation redukcidja soran — mivel a vizsgélt
tobbvegyértékil fémek koziil tobb
elektrodapotenciélja kevésbé negativ,
mint az alkali elemeké — az ezek
felhasznélasaval nyert akkumulatorok
kisebb energiastirtiségtiek lehetnek.
Jelenleg a kiterjedt alkalmazast nyert
Li-ion akkumulatorok mellett egyediil a
Na-ion akkumulatorok keriiltek
kereskedelmi forgalomba, a tobbi
nem érte el a kereskedelmi forgalomra
alkalmas szintet.

A KULONBSEG A _ )
HAGYOMANYOS ES A FEM-
ION AKKUMULATOROK
KOZOTT

Az energiatarolasra altaldban hasznalt
6lom-savas, nikkel-kadmium, nikkel-
fémhidrid akkumulatorokban az
elektrodareakeiok hatasara tobb
kiilonbo6z6 ion mozog az andd és a katdd
elektroda kozotti elektrolitban kistités és
toltés kozben is. Az elektrolit ionjai is

Li* Na" K*
Mg*,Catzn’
’AI+++

hozzajarulnak az energiat termeld
redoxireakciokhoz.

Példaul a savas 6lomakkumulatorban,
amelynek anbdja Pb, katédja PbO, és az
elektrolitja vizes H SO, oldat, az
elektromos energia-termelés (kistités)
kozben a kovetkezd reakeiok jatszodnak le
az elektrodakon:

A negativ anéd anyaga az 6lom reagél a
kénsavval, 6lom-szulfat (PbSO,)
keletkezik és elektronok (e-) szabadulnak
fel (oxid4cio).

Pb(s) + H,SO (aq) — PbSO (s) +
2H*(aq) + 2e-

Pozitiv elektroda (PbO ) reagal a
kénsavval (H,SO,) és a kénsavbol
szarmazo6 hidrogénionokkal (H*),
valamint a kiilsé aramkorbdl érkezé
elektronokkal 6lom-szulfat (PbSO ) és viz
(H,0) keletkezik (redukcio).

PbO (s) + H,SO,(aq) + 2H*(aq) + 2¢~
—> PbSO,(s) + 2H O

Az akkumulator egy celldjanak bruttd
reakcidja:

Pb(s) + PbO (s) +2H SO (aq) —
2PbSO,(s) + 2H,0

reaktansok termékek

Mint minden kémiai reakciénal, az
elektrokémiai folyamatok esetén a
mozgatoerd allando T és P mellett, a
termékek és reaktansok Gibbs
szabadenergidinak kiilonbsége (AG).
A szabadenergia valtozas a fenti brutt6
reakci6 esetén (standard koriilmények
kozott):
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A(;cell -396 kJ/moI Egell FCeII—2 05V

ahol F=96485 C/mol a Faraday allandd
és n a leadott elektronok szama 2

A fém-ion akkumulatorok esetében a
kation az anodrol a katédra vandorol az
elektrolitban kistitéskor, illetve a katodrol
az anddra a toltés kozben, feltételezve,
hogy az elektr6dak anyagai képesek
befogadni az M+ kationt. Ezt a
mechanizmust ,hintaszék”
mechanizmusnak is nevezik. Az elektrolit
kozvetleniil nem vesz részt a
redoxireakciokban. (Bar kozvetleniil nem
vesz részt, azonban folyékony elektrolitok
esetén a kationok kilépve az an6dbol
szolvatal6dnak, majd a katédhoz
diffundalva deszolvatalédnak és ez a két
folyamat is hozzajarul az
energiamérleghez.) Az elektrolit feladata,
hogy ionvezet6, elektronszigetel kozeg
legyen. Emiatt, csak minimalis
mennyiségl elektrolitra van sziikség,
éppen annyira, hogy lehet6vé tegye a
kationok szallitasat. Az elektrolit
Osszetételében nincsenek nettd
valtozasok; az ezzel jaré 6sszes negativ
hatas hidnyzik. A koltség- és biztonsagi
elényokon tual a cellak energiastiriisége
megndhet a tarolashoz alapvet§en aktivan
nem hozzajarulé anyag mennyiségének
csokkenése miatt.

A fém-ion akkumulatorokban a
gazdaanyagok (A, B) azok az
elektrodaanyagok, amelyek
visszafordithatéan befogadjak a
fémionokat vagy a reakciotermékeket a
toltés- és kisiilési ciklusok soran. Ezek
porozus vagy réteges szerkezetl
kristalyokat alkoto, jellemzGen szervetlen
szénalapti interkalacios és 6tvozetképzd
anyagok vagy vegyes fémoxid, fém-foszfat
vagy mas fémalapt vegyiiletekbdl példaul

INTERKALACIO

fémorganikus vazszerkezetekbdl allnak.
Ezek az anyagok kulcsfontossagtak az
akkumulator kapacitasanak,
fesziiltségének és az Gjratoltés szamanak
meghatarozasaban.

Toltes
—
- -l

e
Anod  Elektrolit

/Aee.

ec @
€]
(% ‘ @
| 4
KislUtés
®_
e =/ e

# Andd  Elektrolit

r.aqu 09@‘9‘0
;u f-gm.

o8 o o ©
rO e| ®

Batteries & Supercaps, 4, 1201(2021)
Fém-ion akkumulator

Leggyakoribb alkalifém anddtipusok:
szénalapt interkalaciés anyagok (grafit,
kemény szén), fémoxidok litium-titanium-
oxid, fémotvozetek / fém-szilardoldatok
(SiC, SnC kompozitok).

Tobb vegyértékd fémek esetében
altalaban maga a fém (M) az an6d
kationgazda. A kat6dok t6bbnyire réteges
dtmenetifém-oxidok (LiCoO,, LiNiO,,
LiMnO,), fém-szulfidok, polianionos

Az interkalacié az a folyamat, amelyben egy réteges szerkezeti kristalyos
gazdaanyag ionokat vagy vendégmolekuldkat fogad be lregei vagy rétegei

kozé. A beilleszkedés reverzibilis, és jelentsen nem médositja a gazdaanyag
szerkezetét. A vendég-gazda kdlcsonhatas gyakran gyenge van der Waals erék
vagy ionos kélcsénhatéasok hatasara jon Iétre. Bizonyos fémorganikus-vazak
(MOF-ok) is képesek ionok vagy molekulak reverzibilis interkalacidjara.
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KEMENY SZEN

A kemény szén rendezetlen
grafén rétegeket tartalmazé
porézus amorf szénfajta. 2500
fok feletti h6mérsékleten is
nehéz grafitizalni. Nevét nagy
mechanikai keménységérdl kapta.
Koékuszdiohéjbdl, biomasszabol
nyerhetd.

foszfatok (LiFePO4, NaFePO),
fémorganikus vazszerkezet (MOF)
eredet() anyagok, vagy polimerek.

A litium fémbd] a grafitba térténd
interkalécidja:

Li+ 6 C(s)—P LiCs

FEPO, +Li "+é —LiFEPO,
LiFePO,

we®e

Nanoscale, 2020,12,15036

LiOce
RSC Advances, 2020,10,23573
Interkalacios LiGg ésréteges FePO4 gazdaanyagok
reverzibilis kationcseréje

A fémion akkumulatorok elektrolitjai
toébbnyire szerves oldoszerben oldott
fémsok. A legelterjedtebbek folyékony
szerves elektrolitok, ionos folyadékok,
gélpolimer elektrolitok, szilard
elektrolitok — szulfidok, oxidok,
polimerek (szilardtest akkumulatorok).

A vizes elektrolit oldatok a felsorolt
kationok esetében, kivéve a cinket, nem
hasznalhat6ak elektrolitként.

A viz elméletileg mar 1.23 V felett
oxigénre és hidrogénre bomlik. Mivel a
cinket kivéve a felsorolt fémek standard
elektrédpotenciélja (SHE) nagyobb ennél
az értéknél a vizes elektrolit egyszertien
elparologna és a keletkez§ gazok
robbanasveszélyessé tennék az
akkumulétorokat.


Gabor Palinkas
Inserted Text
-


AZ ENERGIATAROLAS PERSPEKTIVAI

Az andd/katod teret elvalaszto rétegek
(szeparatorok) mikropdrusos polimer
membranok, amelyek mechanikailag
elvalasztjak az anddot és a katodot, de
atengedik az ionokat.

A fém-ion akkumulatorokban lejatszodo
redoxreakciok az elektrodakon kistitéskor:

kisttes 1€ -

andéd katod
) | o toltes I )
ARBBB | GG
kisutés
99980 i
@@@@@ Mn+_
A ‘A A A (A toltes

DOEOO® elekirolit

A, B gazdaanyagok
Encyclopedla 2022,2(3), 1611
Elektrodreakciok fém-ion akkumulatorokban kistitéskor

anod: oxidacio

AM)—> A+M"(solv)+ne”
katod: redukcio

B +M"(solvi ne” —>MB+(solv)
a teljes reakcio:

AM)+B—> A+MB

Az akkumulator toltésekor a forditott
reakciok jatszodnak le.

A kationok és elektronok negativ
elektrodatol a pozitivig torténd mozgasa
soran felszabadul6 energiat a cella Gibbs
szabadenergidjanak csokkenése AGeella
fedezi.

ahol AGc,, a cella Gibbs-
szabadenergiajanak (kJ/mol) csokkenése,
azaz a termékek és reaktansok Gibbs-
szabadenergiainak kiilonbsége (AG<0),

(Ld.: Kémiai Panordma 23.szam
(2020), Fémek reaktivitasa)

AGcella = (7 termékek — (rreaktansok

A folyékony elektrolitos rendszerekben
az ionok szolvatacidja és deszolvatacidja
részfolyamatként hozzajarul az
energiamérleghez,

. AGszol\"z-xtéciéu <0
(az ion stabilizalodik az oldoszerben)

. AGdeszcnlwalé':ivs >0
(le kell bontani a szolvatburkot)

AGt::llﬂ = AGr:c].cvx_’_ AGszolvat{lcib-'- AGdcszo]vatécié

AG (kJ/mol)
100
50
0
-50

azonban ezek a hatisok implicit médon
szerepelnek az AG.y, értékében.

Az elektrokémiai cella altal kistitéskor
leadott elektromos energia:

Wete = AGeela-Qisz

a g, a disszipativ ohmos héveszteség
az akkumulatorban. Ha az 4ram kicsi, és
az akkumulatorban keletkez§ ohmos
héveszteség q,,, minimalis, akkor
egyszertien AG (kJ/mol) fedezi a leadott
elektromos energiat.

A cella fesziiltsége E_(V):

ahol F a Faraday alland6 96,5 kC/mol,
n= a reakcidban atvitt elektronok
moljainak szama.

A litium bazist fém-ion akkumulatorok
tobbféle kémiai Osszetétellel is
kereskedelmi forgalomba keriilnek. A
leggyakoribbak a litium-kobalt-dioxid
akkumulatorok (LCO), a litium-mangan-
dioxid (LMO), litium-nikkel-mangéan-

i Atlagos  ~Energia
Anyaga | fesziitség siirGség
V) (Whikg)
LiCoO2 3,7 140
LiMnO2 4,0 100
LiFePO: 3.3 170
Liz:FePO.F | 3,6’ 115

kobalt-oxid (NMC) és a litium-foszfat-
akkumuléatorok (LFP). Az anddot és a
katodot elvalaszto elektrolit litium-
hexafluorofoszfat (LiPF,), vagy tjabban a
kevésbé korrodalo litium-tetrafluoroborat
(LiBF4), altalaban folyékony, szerves oldat
(pld. etilén-karbonat, etil-metil-
karbonéat)) forméajaban.

GRAVIMETRIKUS ES
TERFOGAT]
ENERGIASURUSEG

A gravimetrikus energias(riség
(watt-6raban kilogrammonként
(Wh/kg) mérik) azt jelzi, hogy az
akkumulator mennyi energiat képes
térolni a tdmegéhez viszonyitva.

A térfogati energiasiriség

(Wh/lit) a tarolhaté energiat

az akkumulator térfogatahoz
viszonyitja. A nagy gravimetrikus
energiasiriség elengedhetetlen
olyan alkalmazasokhoz, ahol a suly
kritikus tényezd, példaul elektromos
jarmivek és drénok esetében. A
nagy térfogati energiasziikséglet
pedig olyan alkalmazasokban
fontos, ahol a térfogat kritikus.
Jellemzi az akkumulatorokat a
milliamperéraban (mAh) kifejezett
maximalis toltéskapacitasuk mértéke
is. (Példaul egy 1000 mAh kapacitasu
akkumulator 1000 mA (1 A) dram
mellett 1 6ran at mikodik).

Fontos paraméter a fentieken kiviil
még a ciklusélettartam is, amely
megadja, hogy hanyszor télthetd
Ujra egy akkumulator.

A LIFePO4 LITIUM-ION
AKKUMULATOR

Tekintsiik példaként a LiFePO, litium-
ion akkumulator mitikodést. Az an6d
grafitban interkalalt litium, a katod
vegyes oxid képzésre alkalmas Fe"PO,.
Mivel a litium gyengébben kotédik a
negativ, mint a pozitiv elektrédaban, a
litiumionok a negativbol a pozitiv
elektrodéba aramlanak az elektroliton
keresztiil (leggyakrabban egy organikus,
karbonat-alapt oldészerben oldott LiPF,).
A porzitiv elektrodnal a katodon a litium
az a Fe'"PO, iires csatorndiba, alagutakba
jut be. Az elektronok a kiils6 d&ramkoron
haladva, elektromos munkéat végeznek; a
pozitiv elektrodban a vas-foszfat
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kétvegyértékii Fe' eleme fogadja el azokat
(Fe->Fe! redukeid), lehetGvé téve a Lit
felvételét.

A kisiitéskor lejatszodo redoxireakeiok:

anod: LiCs —> Cg + Lit + & )
katdd: Fe'PO4+Li* + e > LiFEPO4

e
—’@—’

Szerves -elektrolit
szeparator

Katod
LiFePO,/FePO,

Litium grafitban
(gyengén katott)

| Phys. Chem. Chem. Phys. 2024, 26, 24157
Litium-ion akkumulator kistléskor

Az elektrodakon kisiitéskor fellépd
brutt6 reakcio:

Litium vas-foszfatban
(erbsen kotott)

LiCs +Fé PO, —>6C +LiF& PO,

A cella Gibbs szabadenergia valtozasa
kistitéskor standard koriilmények kozott
(1bar nyomés, 25 C°):

o . ] - >
AGeela = Gipepo, + Goo— Orero,~ Glics

Go (kJ/mol) AG‘Herrnékek AG reaktansok

LIFePO,| -3206.5 | &/mel | (dfmol)

6C -4027.8 | -7234

FePO,4 | -2749.2

LiCs | -4169 -6918

Phys. Chem. Chem. Phys. 2024, 26, 24157 (Suppl)
AG‘cella Ex:ella
(kJ/mol) )
-316.1 3.28

Mas mono- és multivalens fémeken
alapulé akkumulatortechnologiak
miikodése hasonlit a litium-ion
akkumulatorok ,hintaszék”
mechanizmusahoz, kivéve, hogy a litiumot
maés fémion és az adott fémionhoz
alkalmazkodo gazdaanyag és elektrolit
helyettesiti. A két és harom vegyértéki
fémek esetében az anod a legtobb esetben
maga a fém.

A jelenleg kereskedelmi forgalomban
kaphat6 natriumion (Naion)

Anod Katod Elektrolit
Gra, LiCoO, LINIMnCoO, LiPF4 karbonatokban;
Li* Si-kompozit, iC00,,LINIMnCo0O,  LiPF, karbonatokban;
LRSm LiFePO,LiMn,0, sZlard elektrolitok
+ Amorf carbon, NaxMO5, PBA, NaPF¢ EC/PC/DEC;
NaTi2(PO,);  NazVo(PO,); NASICON
+ Grafit, amorf KiMO,, PBA, KPF, karbonatokban;

carbon, Sn/Sb/Bi K\VPO,F

K (FSO2)2N- éterben

ARV V,05, MoOyq, PhMgCI-AICI,/THF;
Mg Mg-fém Mo,Sq ionos folyadékok
++
Ca Ca-fém, Ca(TF3l), éteres
Ca-dtvozetek V205, MoOs, PBA 455 7erek
+++ . .
Al i Grafit, grafen, AICI;— CsH11CINz ionos
S V05, MoO, folyadék
Znt Zn-fém, MnO,, V,05, PBA, ZnS0O,, Zn(CF3S03),,
Zn-6tvizetek szerves katédok  gél-elekirolitok

Fem-ion akkumulatorok elektrodai és elektrolitjai

akkumulétorok tipikusan keményszén
(szilard szén) anddot, réteges oxid vagy
polianionos katddot és szerves karbonat
alapt elektrolitot hasznalnak; az
elektrodreakeiok pedig a litiumion
rendszerekhez hasonlé ,hintaszék”
mechanizmust kovetik.

REAKCIO KISUTESKOR:

CNa->C +Na' +e

Toltéskor: forditott folyamat.

A legelterjedtebb katédanyagok a
réteges oxidok (P,/O, tipustt Na MeO,) és
a p‘olianionos anyagok (pl. Na,V (PO,),.

Altalanos katodreakeio6 kisiitéskor:

Na_ MeO, + yNa* + ye -> NaMeO,

Toltéskor: forditott folyamat.

Elektrolit:

Szerves karbonat alapt oldoszerek (EC/
PC, DEC, EMC) NaPF; vagy NaFSI so6val,
valamint stabilizalé adalékokkal.

Mig a grafit anddokban a litium alkotja
a stabil LiC,, fazist, a natrium nem
interkalal6dik stabilan grafitba, a por6zus
kemény szén az alkalmas anddanyag. A
kélium interkalal grafitba és KCg-t képez.

MIERT NINCSENEK MEG
FORGALOMBAN?

Evtizedek kutatasa és fejlesztése utan a
monovalens és multivalens fémanddok

A LI-ION AKKUMULATOROK TORTENETE.

Az elsd fém-ion akkumulatort Stanley Whittingham amerikai kutaté készitette
el 1970-ben. Anédja fémes litium volt, katédja az lireges titan-dioxid (TiO,).

A Kisiités soréan ez LiTiO, vegyes oxidda alakult. Az akkumulator fesziiltsége
alig tébb mint 2V volt. A fém litium azonban reaktiv és az akkumulator tal
robbanésveszélyes volt ahhoz, hogy biztonsagosan hasznalni lehessen. A
kovetkezd évtizedben kimutatta, hogy nagyobb cellafesziiltség érheté el, ha a
katéd anyagat fém-szulfid helyett fém-oxidbdl, példaul kobalt-oxidbdl készitik.
Majd 1980-ban kimutatta, hogy fémlitium helyett anédként interkalalt litium

is hasznalhatd, mellyel akér 4V cellafesziiltség is elérhetd. A Goodenough
katédja alapjan Akira Yoshino japan kutaté 1985-ben készitette el az elsé
kereskedelmileg életképes litium-ion akkumulatort, lecserélve a reaktiv litium
fémanddot is, asvanyolajkokszba dgyazott fémes litiummal, amely a katéd
kobalt-oxidjahoz hasonléan képes interkalalni a litium ionokat. Ez egy kénny(i,
tartds és tobb szazszor feltdlthetd akkumulatort eredményezett, mieltt a
teljesitménye romlott volna. 2019-ben a Svéd Kiralyi Tudomanyos Akadémia, a
litiumion-akkumulator kifejlesztéséért, mindharmukat kémiai Nobel-dijjal ismerte

el.
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Crystals 2023, 13, 1002

MNa-ion akkumulatorcella

gyakorlati alkalmazasat nem vizes
akkumulatorokban tovabbra is problémak
kisérik.

Ezek koziil néhany: a tébb
vegyértéki ionok erdsen kolesonhatnak a
gazdaanyagokkal és erésen
szolvatalodnak, ebbdl ered a lasst

A féem-ion akkumulato

iondiffiizi6 és nehéz a deszolvaticid az
elektrodakon. A fémek ionjainak
anodként hasznalatat kiillonbozé
képzGdés kiséri. Kevés anyag képes
visszafordithat6an interkalélni a
multivalens ionokat, szerkezeti
Osszeomlas nélkiil és nehéz adott fémhez

rok fejlettsegi szintjei

Anoéd :
Cella- A Energla
S fajlagos | . .~
Rendszer | feszilltség kapacitas | SUruseg
v) B (Whikg
(Ah/kg)

Lision | 32-42V 372 [100-280
(grafit)

Na-lon | 25 38V | 250-350 |100-160
(kemény C)

K-ion 25-40V | 250-350 | 80-140
(grafit)

Mg-on | 1.0-2.8V 2205 | 60-150

(fém)

Caion | 15-30V 1337 | 80-200

(fém)

. akar

Al-ion | 05-20V 2980

(fém) 1080
Znion | 1.0-1.8V 820 60-160

(fém)

megfelel§ elektrolit
vélasztésa.
Kalium-ion
akkumulatorok:
Hasonl) elven

miikodnek, mint a § 2
lititum-ion rendszerek. 13
A kihivas a nagyobb ) : =
ionméret és a b
stabilités.

Magnézium-ion akkumulatorok:
Elméletileg nagyobb energiastiriiséget
kinalnak, de az elektrolitfejlesztés még
akadalyozza a gyakorlati alkalmazast.

Kalcium-ion akkumulatorok: A
Ca2* kétértékd, ezért nagy kapacitast igér,
probléma az anbd passzivacio és nehezen
lehet megfelel§ elektrolitot talalni. Korai
kutatasi fazisban van.

Cink-ion akkumulatorok: Mar
léteznek korlatozottan elérhet§ forméban.
El6nyiik az oles6sag és a biztonsag, de a
ciklusélettartam még fejlesztés alatt all.

Aluminium-ion akkumulatorok:
Nagy elméleti kapacitassal rendelkeznek,
de a megfelel§ elektrolit és katbdanyag
megtalalasa még kihivas. Az AI’* korroziv
kloroaluminat ionos eleltrolitot igényel,
ami vizes oldatban dendritképzddéshez és
hidrogénfejlédésre vezet. Gyorsan fejlédé.

Bella J6zsef
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Encyclopedia 2022, 2(3), 1611

Yuanjian Li, et al., Science 2025

Vol 389, Issue 6766

S.H. Finkelstein et al.,Phys. Chem. Chem.
Phys., 2024, 26, 24157

X. Yu, et al., Batteries & Supercaps 2021,
4, 1201.
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A Mownte Carlo
szimulacLos modszer
és az élet keletkezése

A természet megismerésének és megértésének egylttes igénye
egyidds az emberiséggel. Az el6bbi igény, azaz a korilottink levd
vildg minél jobb, pontosabb megismerése iranti vagy vezetett a ki-
sérleti tudomanyok megsziletéséhez és fejl6déséhez, hiszen egy ki-
sérlet soran szigortian véve a kornyez§ viladg egy aspektusat figyeljik
meg és rogzitjik. Ezzel parhuzamosan a masik, a vildg megértésére
vonatkozo alapvetd igény az elméleti tudomanyok bdlcsdje volt,
hiszen az elméletek célja éppen az el6bb emlitett megfigyelések
rendszerezése és értelmezése.

valodi
rendszerek I

dsszehasonlitis dsszehasonlitis
a modell az elmélet
tesztje tesztje

1. abra. A természet megismerésének lehetséges médjai.’
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Egy-egy elmélet ,jo”-sagat azaltal
vizsgalhatjuk, hogy képes-e még meg nem
figyelt jelenségekre olyan joslatokat tenni,
melyeket a kés6bbi mérések igazolni
tudnak. Fontos megjegyezni, hogy mig
egyetlen sikertelen joslat is cafolhat egy
elméletet, a sikeres joslatok nem tudjak a
sz szigordan vett értelmében igazolni
annak helyességét. Newton torvényei
példaul t6bb mint 200 évig utodlag is
helyesnek bizonyul6 joslatokhoz vezettek,
és csak a XX. szazad hajnalan, a nagyon
kicsi, illetve nagyon nagy
mérettartomanyok fokozatos
megismerésével kezdtek pontatlan
joslatokat adni. E felismerés vezetett el
azutan az elmélet tobbféle
tovabbfejlesztéséhez, és igy a
kvantummechanika, illetve a
relativitiselmélet megsziiletéséhez.

A TERMESZET
MEGISMERESENEK
LEHETSEGES MODJAI

Az elméleti vizsgalatok mindig egy
modellalkotési 1épéssel kezdGdnek,
melynek soran a vizsgélni kivant
rendszert egy olyan modellel
helyettesitjiik, mely az eredeti rendszer
relevans tulajdonsagait megtartja, a nem
relevansakat viszont elhagyja. Az
elméletet magat ezutdn mar erre a
modellre alkalmazzuk. igy a newtoni II.
mozgasegyenlet a nevezetes alma helyett
egy tomegponttal dolgozik, mas szoval az
alma tomegét megtartva a modell nem
foglalkozik annak szinével, izével, vagy
azzal, hogy éppen kukacos volt-e.
Mindezek alapjan az elmélet joslatainak
esetleges kudarca nem feltétleniil az
elmélet hibjat jelzi, az lehet a nem
megfelel6 modell megvalasztasanak a
kovetkezménye is.
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A XX. szazad kozepétdl, a szamitogépek
megjelenésével és robbanasszert
térnyerésével parhuzamosan megjelent a
természet megismerésének egy harmadik
fontos megismerési modja, a
szamitogépes szimulaciok modszere is.
Szamitogépes szimulaciok soran — az
elméletekhez hasonlbéan — a vizsgélni
kivant rendszert el§szor annak egy
alkalmasan vélasztott modelljével
helyettesitjiik. Azonban a szimulaciok,
melyeket gyakran numerikus
kisérleteknek is neveznek, ezekre a
modellekre a valodi kisérletekhez
hasonl6an pontosnak tekinthetd
eredményeket szolgaltatnak, melyeket — a
kisérletekhez hasonldan — csak Gauss
eloszlasu véletlen hiba terhel. Ilyen
moddon a modellek és az elméletek josaga
egymastol fliggetleniil tesztelhetd, el6bbi
a szimulaciés eredményeknek kisérleti
adatokkal, utobbi pedig elméleti
joslatokkal vald Osszevetésével torténhet.
A természet hdrom nagy megismerési
moddjanak egymashoz val6 viszonyat az 1.
abra! szemlélteti. A fentiekbdl kovetkezik
a szamitogépes szimulacios vizsgalatok
egyik fontos elénye, nevezetesen, hogy
erésen mérgezd, veszélyes, korroziv, vagy
éppen extrém koriilmények kozott
(példaul nagy nyoméson, magas vagy
éppen nagyon alacsony hémérsékleten)
1év6 rendszerek kiilondsebb probléma
nélkiil vizsgalhatok ilyen modon, és e
vizsgélatok pénziigyi, kornyezeti,
egészségiigyi terhei elenyészGek a valodi
kisérletekéhez képest. Fontos azonban
szem el6tt tartani azt a tényt, hogy a
szimulaci6k mindig a modellalkotési
Monte Carlo

szimulaciék soran a

rendszerlinknek nem az idébeli
fejlédését kovetjik, hanem
egymastdl fliggetlentil
pillanatfelvételeket készitiink
annak atomi felbontéasu
szerkezetérdl.

29

1épéssel kezdédnek, és e modellek
érvényességét a valodi kisérleti adatokkal
val6 osszevetéssel mindig igazolni kell .

ANYAGI RENDSZEREK
SZIMULACIOJA, A MONTE
CARLO MODSZER

Anyagi rendszerek szamitogépes
szimulaciojanak két alapvet6 modszere
ismert, a molekularis dinamika és a
Monte Carlo. A molekularis dinamika
modszere koncepcionalisan roppant
egyszer(: kiszamitjuk a részecskék kozotti
kolesonhatéasokat (a kolesonhatasok
matematikai alakjanak megvalasztasa
maga a fentiekben részletesen emlegetett
modellalkotasi 1épés), ez alapjan felirjuk a
részecskékre hato erSket, majd a
megfelel6 mozgasegyenleteket megoldva
kiszamitjuk a részecskék helyzetét és
sebességét (kvantummechanikai
szimulaciénal hullamfiiggvénytiket) At
id6lépés mulva. A részecskék Gj
helyzetében ezutan a kolesonhatasok
ajboli kiszamitasatol kezdve az egész
eljarast Gjra és Gjra megismételjiik. Meg
kell jegyezni, hogy a molekularis
mozgasok karakterisztikus idejét és a
kondenzalt fazisok stirtiségét figyelembe
véve ez az id6lépés legfeljebb 1-2 fs, azaz
nagyjabol 1075 s hosszisagu lehet. A
napjainkban rutinszerten elérhet6
szamitasi kapacitasok mellett 10-100 ezer
részecskével 107-109 id6lépés végezhet6,
azaz a szimulalt folyamat idGskalaja
tipikusan 10 ns - 1 ys nagysagrend{ lehet.

Monte Carlo szimulaciok soran ezzel
szemben a rendszeriinknek nem az id6beli
fejlédését kovetjiik, hanem egymastol
fiiggetleniil pillanatfelvételeket készitiink
annak atomi felbontast szerkezetérdl.
Ilyen modon a rendszer egészét jellemzd
makroszkopikus tulajdonségokat
(stirliség, parolgashd, hGkapacitas, szorasi
kép...) a részecskék tulajdonségai altal
meghatarozott igynevezett
mikroéllapotok alapjan szamitjuk ki. A
szimulaci6 sordn statisztikus
mintavételezést végziink, vagyis a
lehetséges mikroallapotok koziil csak
néhanyat valogatunk be a mintankba, és e
mintan szdmoljuk ki a makroszkopikus

tulajdonsagok értékét. Az eljaras hasonld
ahhoz, ahogy a kozvéleménykutatok
ezerfGs mintak alapjan becsiilik a
tarsadalom véleményét adott kérdésekrdl.
Ha a mintankba keriil§ mikroallapotokat
egyenletes valoszintiséggel valasztjuk ki az
Osszes lehetséges mikroallapot koziil,
akkor Boltzmann torvénye értelmében
alland6é hémérsékleten (T), térfogaton (V)
és részecskeszam (N) mellett egy adott M
mennyiség makroszkopikus értékét az
egyes mikroallapotokon szamitott érték
Boltzmann-faktorral stlyozott atlagaval
becstilhetjiik:

3 M; exp(- Uy / kT
Yexp(-U; /kgT )

ahol U, a mint4ban szerepld i-dik
mikroéllapot energidja, k, pedig a
Boltzmann-faktor. Ez az eljaras azonban a
gyakorlatban nem kivitelezhetd, hiszen a
lehetséges mikroallapotok szdma nagyon
sok nagysagrenddel haladja meg a
kezelhet6 nagysagi minta méretét. Ezért,
kihasznalva azt a tényt, hogy a Boltzmann
torvény értelmében az egyes
mikroéllapotok Boltzmann-faktorukkal,
azaz exp(-U,/k,T)-vel ardnyos mértékben
jarulnak hozzéa a makroszkopikus
értékhez, Monte Carlo szimulaci6kban az
egyenletes valoszintiségli mintavételezést
és Boltzmann-faktorral stlyozott
atlagolast helyettesitjiik Boltzmann-
faktorral stlyozott mintavételezéssel és
sulyozatlan 4tlagolassal.

A Boltzmann-faktorral silyozott
mintavételezést Metropolis és
munkatarsai javaslatira az alabbi médon
végezziik?. A szimulacié minden egyes
1épésében egy véletlenszertien valasztott
részecskét véletlenszertien elmozditunk
(innen a modszer neve), majd a mozditast
kisér AU energiavaltozas alapjan a
mozditast a

(2.) B

(1.) M=

= min (L exp(- AU /kgT ))

valoszintiséggel (azaz energiacs6kkenés
esetén mindig, energianévekedés esetén
exp(-AU/kgT) val6szintiséggel) fogadjuk
el. A 1épés elfogadasa esetén a szimulacio
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a véletlen mozditas uténi, elvetése esetén
pedig a mozditas el6tti helyzetbél
folytatodik tovabb.

Mindezek alapjan adddik, hogy a Monte
Carlo moédszer, a molekularis dinamikaval
ellentétben nem alkalmas sem idéfiiggé
mennyiségek (pl. difftziéallando, rezgési
spektrumok...), sem pedig nemegyensulyi
folyamatok vizsgalatara, hiszen az idg,
mint fizikai mennyiség egyszerien
hi4nyzik a modelliinkbél. Igy viszont
felmeriil a kérdés, hogy miért érdemes a
Monte Carlo médszert hasznélni, ha a
molekularis dinamika egyszer(ien szolva
tobbet tud nala. A kérdést azonban kicsit
masképpen érdemes feltenni: nem
,miért”, hanem ,mikor” célszer(i a Monte
Carlo médszert hasznalni? Erdekes
modon a mbdszer elénye éppen abban all,
hogy nem idében kovet folyamatokat, és
igy a mintavételezés a lehetséges
allapotok olyan sorozatan keresztiil is
torténhet, melyek id6ben nem
kovethetnék egymast.

A NAGYKANONIKUS
MONTE CARLO MODSZER
Egy ilyen lehet&séget valosit meg az

ugynevezett ,nagykanonikus” Monte
Carlo szimulaci6. Ilyenkor a részecskék
szama nem rogzitett, egyes 1épésekben
részecskéket adhatunk a rendszerhez vagy
vehetiink el belle. Helyette a
részecskeszamhoz tartozo intenziv
allapotjelzének, a kémiai potencialnak ()
az értékét rogzitjiik. Egyszert belatni, hogy
mig egy adott rendszer idébeni fejlddése
nem tartalmazhat részecskék
JKeletkezését” vagy ,megsziinését”, egy
alland6 kémiai potenciala rendszer
mintavételezése soran minden tovabbi
nélkiil keriilhetnek a mintdba méas-méas
szam1 részecskét tartalmazo
mikroallapotok. Ilyenkor természetesen a
Boltzmann torvény eredeti forméjaban
nem érvényes, az egyes mikroallapotok a
Boltzmann-faktor helyett a

(3) v

= M )~ U ~Niw T |

stllyal jarulnak hozza az egyes fizikai
mennyiségek makroszkopikus értékéhez.

Ebben az egyenletben A = (h?/2mmk,T)"2,
ahol h a Planck 4lland6, m pedig az egyes
részecskék tomege. A Boltzmann-faktorral
vald analdgia miatt a 3. egyenlettel
megadott sulyfaktort pszeudo Boltzmann-
faktornak is nevezik. A szimulaci6 soran
most a részecskék véletlen elmozditasa
mellett id6nként véletlenszertien
megprobalunk egy-egy részecskét
beszirni a rendszerbe vagy elvenni
onnan, és ezeket a véletlen valtoztatasokat

s

(4.) P =min (1, Aw; )

valoszintiséggel fogadjuk el.

A nagykanonikus Monte Carlo mddszer
nagyon alkalmas lehet inhomogén
rendszerek, példaul feliileti megkot6dés
(adszorpcid) vizsgalatara. Ilyenkor a
kémiai potenciélt tgy kell megvalasztani,

hogy a szimulaci6 reprodukalja a vizsgalt
anyag tombfazisbeli stirtiségét, ekkor az
ezen stirtiséghez tartozd, az adott feliileten
megkotédott anyagmennyiség a
szimulaciobol kozvetleniil adodik. Ha
pedig kiilonb6z6 tombfazisbeli
stiriségekkel megismételjiik a
szimuléciot, akkor ez a szimulécid sorozat
az adszorpcids izotermat szolgaltatja.

AZ ELET KELETKEZESENEK
EGY LEHETSEGES
FORGATOKONYVE - A HCN
VILAG ELMELET

A nagykanonikus Monte Carlo
szimulaci6 alkalmazasat egy, a foldi élet
keletkezésének lehetGségeit vizsgalod sajat
kutatas eredményein keresztiil
illusztraljuk.

Az élet keletkezésének megértése
kétségkiviil egyike az emberiséget

(villamlas)
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2. dbra. A Miller kisérlet elrendezése.
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legrégebb oOta izgatd tudomanyos
problémaknak. Nem véletlen, hogy ezt a
kérdést minden nagyobb vallas és
mitologia is feldolgozta. Darwin
munkassiga 6ta tudjuk, hogy az
onreprodukciora képes egységek, fehérje-
nukleinsav egyiittesek megjelenésétdl
kezdve hogyan vezetett az Gt a mai
él6vilag bonyolultsagahoz és roppant
véltozatossagahoz. Az élet keletkezésének
dilemmajat koznapi nyelven a tytk-tojas
probléma (azaz, hogy mi volt el6bb, a tytik
vagy a tojas) fogalmazza meg. A tojast a
tydk ,késziti”, de az a tytk egy méasik
tojasbol kelt ki, amit egy masik tytk tojt,
és igy tovabb. Ha ezen a tyik-tojas lancon
gondolatban végigmegyiink, akkor
tulajdonképpen az evolaci6 folyamatat
porgetjiik végig visszafelé. A lanc végén
taldlunk néhany fehérjét, melyek, mint
,0s-tytikok”, nukleinsav lancokat tudnak
szintetizalni, ezek a nukleinsavak, az
,0s-tojasok” pedig tartalmazzak a fehérjék
kodjait. Az a kérdés azonban tovabbra is
nyitott, hogy hogyan keletkeztek az els6
fehérjék és nukleinsav molekulak,
megteremtve ezzel az élet kialakulasanak
kémiai feltételeit. Ezt a folyamatot, vagyis
a fehérjék és nukleinsavak megjelenését
az élet el6tti Foldon kémiai evoltcionak
nevezzik.

A kémiai evoltci6 vizsgélataban talan
az els komoly attorést Stanley Miller
1953-ban elvégzett kisérlete jelentette3. -A
kisérlet soran viz, ammoénia, metén és
hidrogén elegyét zart rendszerben
keringették, az elegyet a rendszer adott
pontjan forraltak, mésutt a g6zoket
lecsapattak, illetve a géztér adott pontjan
elektromos kisiiléseket keltettek,
modellezve ezzel az Gslégkor Osszetételét,
a viz korforgasat, valamint a
villamlasokat. A Miller-kisérlet
elrendezését a 2. abra mutatja.

Miller egy hét eltelte utan elemezte a
kapott elegyet, és azt tapasztalta, hogy az
Gsi Fold 1égkorében uralkodo
kortilményeket imitalo kisérlet soran mar
ilyen rovid id6 alatt is megjelentek
Osszetett szerves molekuldk, koztiik egyes
aminosavak (pl. glicin, alanin) is. A
kisérleti berendezést tudomanyos

emlékként megdrizték, dm fél évszazad
multan Jeffrey Bada és munkatarsai
lehetGséget kaptak az elegy ismételt
analizisére. Részben az analitikai
modszerek id6kozben lezajlott komoly
fejlédése, részben pedig a lassabb
reakciok id6kozbeni lejatszodasa
eredményeképpen a megismételt analizis
soran Bada és munkatarsai sokkal
tobbféle molekulat talaltak a rendszerben,
mint annak idején Millerék4. Az ijonnan
detektalt molekulak kozt, 18 1j aminosav
mellett szerepelt a hidrogén cianid (HCN)
is.

A mult szazad ’70-es évei 6ta ismeretes,
hogy a hidrogén cianid kulcsfontossaga
szerepet tolthet be a biomolekulak
spontén keletkezésében. A HCN vizes
kozegl polimerizacidja polipeptid lancok,
oligomerizacitja pedig a nukleinsavakban
el6forduld nukleotid bazisok
keletkezéséhez vezet (az adenin példaul
formalisan a HCN pentamerje). Ilyen
mo6don a HCN molekula kézponti szerepet
jatszhatott a kémiai evolicio6 soran az
onreprodukciora képes biomolekulak
keletkezésében. Az élet kialakulasanak ezt
a lehetGségét ,HCN vilag” elméletnek
nevezik.

Noha a HCN vilag elmélet igen tetszetds
magyarazatot kinal az élet keletkezésére,
van egy gyenge pontja. Nevezetesen az
emlitett polimerizacios, illetve
oligomerizacios reakciok nagy, 1-10 M
kozotti HCN koncentraciot igényelnek,
ami a korabeli F6ldon globélisan
semmiképpen sem allt rendelkezésre.
Ennél kisebb koncentraciéban viszont a
HCN formamidda torténd hidrolizise a
kedvezményezett reakci6, ami a
biomolekulak keletkezése szempontjabol
zsdkutcanak tekinthetd.

A kérdés ezek utan nyilvanvalban az,
hogy elképzelhet-e a HCN lokalis
feldasulésa a biomolekulak keletkezéséhez
sziikséges szintre. Az egyik ilyen lehetGség
kétségkiviil a vizes oldatok (azaz a
korabeli 6s6ceédn) feliiletén vald
adszorpci6 volna, mig egy masik
forgatokonyv a vilagtirben talalhato
kisebb objektumok (kozmikus por,
meteoritok...) amorf jéggel boritott

feliiletén val6 megkotédés lehet. Ismert,
hogy a vilaglirben nagy mennyiségti amorf
(iiveges szerkezet(i) jég talalhato,
elsGsorban az emlitett kisebb objektumok
felszinén, illetve hogy a HCN kozmikus
értelemben viszonylag nagy
koncentraci6ban

(2x10% -2x10* molekula/m3)5 van jelen a
csillagkozi tér egyes tartoményaiban.
Tudjuk azt is, hogy meteoritok feliiletén
kiilonféle, a csillagkozi térben képzddott
kisebb molekulak érkezhetnek a Foldre. A
kérdés tehat az, hogy fel tud-e dasulni a
meteoritok amorf jéggel boritott felszinén
a csillagkozi térben talalhat6 HCN kellg
mértékben ahhoz, hogy akar a vilagtirben,
akar a Foldre érkezve beinduljon a
polimerizaciojuk, illetve
oligomerizaci6juk, és elkezd6djon az
onreprodukciora képes biomolekulak
képzbdése. A cikk tovabbi részében az
ezzel a kérdéssel kapcsolatos,
nagykanonikus Monte Carlo szimulacioval
kapott sajat kutatasi eredményeinket
ismertetjiik.°

HCN ADSZORPCIOJA
AMORF JEGEN

A HCN amorf jégen torténd
adszorpcidjat nagykanonikus Monte Carlo
szimulacioval vizsgaltuk a csillagkozi tér
egyes tartomanyaira jellemz6
hémérsékleteken, 50, 100, illetve
200 K-en. Az adszorpciods izoterma
meghatarozisihoz a korabban leirt
moddon szimul4cid sorozatot végeztiink,
melyben a HCN kémiai potencialjat
szisztematikusan valtoztattuk. A kapott
izotermékat a 3. abra mutatja.

Az egyes izotermak fokozatosan
emelkedd szakaszait -35 — -32 kJ/mol
kozott egy hirtelen ugras koveti — ez
adott h6mérsékleten a g6z-folyadék
egyensulynak megfelel§ kémiai
potencialon a szimuléciés doboz hirtelen
megtelik HCN molekulakkal, és innent6l
mar folyékony HCN van jelen a jég mellett
a rendszerben.

A kapott izotermak g6zfazist szakaszait
atkonvertalhatjuk a hagyoményos és
lényegesen informativabb alakba, amikor
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3. dbra. A HCN szamitott adszorpciés izotermaja (a fellileten megkéotott
molekulak szama a HCN kémiai potencialjanak fiiggvényében) a harom
szimulalt hémérsékleten. A pontokat 6sszekotd folytonos vonalak csak az
abra jobb attekinthetdségét szolgaljak. Az abra betétje ugyanezen izotermak

gozfazisu tartomanyat mutatja a megkdtoétt anyag feliileti siiriiségét a relativ
nyomas fliggvényében abrazolva. Itt a szaggatott vonalak az adatsorokhoz
illesztett Langmuir izotermakat mutatjak.

az adszorbedlt anyagmennyiség feliileti
stirliségét (y) a HCN relativ
g6znyomasanak (prel) fliggvényében
adjuk meg. A relativ géznyomas, azaz a
kondenzacids ponthoz tartozd
nyomasértékkel (po) normalt nyomas a
kondenzécidhoz tartozo kémiai
potencial (1o) ismeretében az alabbi
modon szamolhat6:

(5.) Peat = P _ exp(u/igl)
> Py explpg /kpT)

A kapott izotermék I'(p,,) alakjat a 3.
abra betétje mutatja. A szdmitott
pontokhoz az egyrétegli adszorpcidt
feltételez6 Langmuir izoterma egyenletét
illesztettiik:

Pk
r=r.
=l p K

ahol I' __és K a telitett adszorpcios
réteg feliileti stirliségét illetve a feliilet és
a gbzfazis kozotti megoszlast leird
illesztett paraméterek. Lathat6 azonban,

(6.)

hogy az illesztés nem tokéletes, viszonylag
nagy nyomason (kiilonosen 200 K-en) a
szdmitott értékek nagyobbak a Langmuir
izoterma altal josoltnal. Mindez arra utal,
hogy nagy relativ nyomasokon az
adszorpcié nem egy, hanem t6bb
molekularis réteget hoz létre a jég
felilletén. Ezt illusztralja a 4. &bran
lathat6 szimulacios pillanatfelvétel.

A szimulacios eredmények azt is
mutatjak, hogy a feliileti megko6tédés
mellett HCN molekulak jelennek meg az
amorf jég tombfazisaban is. E beoldodas
mértékét — az adszorpciohoz hasonldan —
a beold6dési izoterméval, azaz a
tombfazist jég belsejében megjelené HCN
potencialtdl valo fiiggésével
jellemezhetjiik. Az 5. 4bran bemutatott
beoldddasi izotermak szerint a HCN
koncentracibja az amorf jég belsejében a
kondenzaciés nyomas kozelében a 0,1-1 M
tartomanyba esik, azaz éppen el is érheti a
biomolekuldk szintéziséhez minimalisan
sziikséges értéket. Meg kell emliteni
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azonban, hogy a kémiai potencialt a
mo= |.|.“I +RTIna (7

alakban lehet felirni, ahol u* egy konstans
referencia érték, a pedig a HCN
molekulak aktivitasa.

Idealis oldodas esetén, azaz, ha az
oldott HCN molekulék egyméassal val6
kolesonhatéasa elhanyagolhatd, az aktivitas
értéke megegyezik a koncentracioval, azaz
ekkor a 7. egyenlet alapjan a koncentracid
a kémiai potencial exponencialis
fiiggvénye lesz. Mivel a kapott
adatpontokra jol illeszkedik az
exponencialis fiiggvény, a HCN amorf
jégben valo oldddasa idedlisnak
tekinthetd, azaz a beoldodott HCN
molekulak kozotti kolesonhatas a
viszonylag nagy koncentracio ellenére is
elhanyagolhat6, ami ellentmond az
oligomerizaciés vagy polimerizacios
reakcidjuk ilyen koriilmények kozotti
lehet3ségének.

4. 3bra. Szimulaciés pillanatfelvétel az
amorf jégen adszorbealédott HCN-
rél 200 K-en, a kondenzaciés ponthoz
kozeli kémiai potenciadlon. A HCN
molekula N, C és H atomjait kék,
fekete és fehér golydk, a
vizmolekulakat pedig a jobb
attekinthetSség kedvéért piros
palcikak mutatjak.
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5. dbra. A HCN szamitott beoldédasi izotermaja (a tombfazisban Iévé HCN
molekulak koncentracidja a kémiai potencialjuk fliggvényében) a harom

szimulalt hémérsékleten

(50 K: fekete korok, 100 K: piros négyzetek, 200 K: kék haromszogek). A szimuldciéval nyert
adatpontokra illesztett exponencialis fiiggvényeket a megfelel6 szinli szaggatott vonalak
jelzik. Az dbra betétje ugyanezeket az adatokat és illesztett exponencialis fiiggvényeket

logaritmikus skdldn mutatja.

Végezetiil ahhoz, hogy a kapott
eredmények fényében érdemben
targyalhassuk a biomolekuldk HCN alapi,
vilagtirben torténd esetleges képzodésének
lehet8ségét, kapesolatot kell taldlnunk az
izotermaink fliggetlen véltozoi (azaz a
kémiai potencidl, illetve relativ g6znyomas)
és a HCN vilagtirben ismert koncentracidja
(2x10%°- 2x10™ molekula/m3) koz6tt. Mivel
a koncentracio az idealis gaz
llapotegyenletének alapjan kozvetleniil
nyoméassa konvertalhat6 (c = p/RT), e
kapcsolathoz csak a HCN telitett
g6znyomasara van sziikségilink a vizsgalt
hémérsékleteken. Mivel ehhez kisérleti
adatok csak 200 K-en és folotte allnak
rendelkezésre? az alacsonyabb
hémérsékletek esetén csak extrapolacioval
kaphatunk meglehetGsen pontatlan
becsléseket. E becslés pontatlansiga
50 K-en nagyjabol 50 nagysagrendet fog at,
igy ezen a h6mérsékleten gyakorlatilag
semmit nem tudunk mondani e
tekintetben. 100 K-en ennél 1ényegesen
pontosabb becslés adhato, itt a HCN telitett
g6znyomasa vélhetbleg a 1079-10°° Pa

tartomanyba esik, mig 200 K-en p mar
extrapolacio nélkiil becsiilhetd, értéke itt
0.6 Pa-nak adodik. Ezek alapjan 200 K-en a
HCN vilagtirbeli koncentréciéja a10%>p |
relativ nyomas tartoméanynak felel meg, ami
nagysagrendekkel kisebb az adszorpcid
megjelenéséhez sziikségesnél. 100 K-en
azonban a relativ nyomas relevans
tartomanya 1 > p_ > 3x10->-nek adodik,
ami a kémiai potencial
-41 kJ/mol<p< -33.3 kJ/mol
tartomanyanak felel meg — itt érdemi
adszorpciot és beoldodast is tapasztaltunk.
Eredményeink szerint tehat a csillagkozi
térnek legalabbis bizonyos, alacsonyabb
hémérsékletd tartomanyaiban varhat6 a
HCN viszonylag jelentds adszorpcidja,
illetve beoldodasa az ott jelen 1év6 amorf
jeges fazisba. A beoldodott HCN
koncentracidja ugyan elég lehetne az
oligomerizaci6 vagy polimerizacid
beindulasahoz, azonban, mint lattuk, az
egyes HCN molekulak egymastol valo
elszigeteltsége ezt nem teszi lehet6vé, a fazis
feliiletén pedig vélhet6leg nincs meg az ilyen
reakciok beindulasahoz sziikségez
koncentracio. Azonban amikor egy HCN-t

tartalmaz6 amorf jéggel boritott meteorit
megkozeliti a Foldet, a h6mérséklet
folyamatos emelkedése varhat6. Mivel az
amorf jég fazisa metastabil a kristalyos
jéghez képest, és e metastabil allapot
fennmaradésat a kell6en alacsony
hémérséklet teszi lehet6vé, az amorf fazis
atalakulasa kristalyos jéggé a hGmérséklet
emelkedésével egyre nagyobb
valoszintiséggel és egyre gyorsabban
torténik meg. Kristalyos jégben azonban
nem oldodik a HCNS, igy az eredetileg
beoldddott molekuldk az atalakulas soran
kilok6dnek a jég feliiletére, ahol jelentGsen
(a jeges fazis méretétdl is fiiggé mértékben)
megnovelik a mar eleve ott lev6 HCN
korlatozott ideig tart, hiszen a h6mérséklet
tovabbi novekedése a jég megolvadasihoz,
és a feliiletén 1évé HCN 6jboli
beoldddasahoz vezet. Azonban az amorf jég
- kristélyos jég és a kristélyos jég - viz
fazisatalakulasok kozotti eltels id6
megfelel6 idGablakot biztosithat a HCN
biomolekuldk szintéziséhez vezets
oligomerizacidjanak, illetve
polimerizacidjanak lejatszodasahoz.

Jedlovszky Pal
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EQYKRISTALY

~Nehéz elképzelni, hogy milyen lenne ma a kémia, ha a réntgen-
diffrakciét nem fedezték volna fel. Spektroszkdpiai mddszerekkel
(Raman, infravérés, kiilénésen pedig mikrohullama) preciz infor-
macidink lenne néhany szaz nagyszimmetriaju molekula alakjardl és
méreteirél. Gazelektrondiffrakciéval (amelyet a kristaly-diffrakciétol
fliggetlentil is felfedezhettek volna) hasonlé informacidink len-
nének tovabbi néhany, relative egyszerd, illékony molekulardl. Az
atomok elrendezédésének feltardsa ésszetettebb molekuldkban
tovabbra is a vegyészek leleményességén és képzelSerején milna,
akik készek lennének hésies extrapolacdkat nyerni kis molekulak
adataibdl. Semmit sem tudnank az ion-kristalyok, asvanyok, fémek
és Stvozetek szerkezetérdl és j6forman semmit az Gsszetett szerves
molekuldk, beleértve a bioldgiailag fontos polimereket — fehérjéket,

poliszaharidokat és polinukleotidokat.”

Az idézet abbdl az korbdl szarmazik,
amikor a komplex atomi rendszerek
legbiztosabb, legpontosabb és leggyorsabb
szerkezeti informaciéit a
rontgendiffrakei6 adta.

Az egykristaly rontgendiffrakcios
kisérlet célja:
@ a kristaly elemi cellgjat alkoto
atomok koordinatainak, valamint
® az atomok kapcsolddasi sorrendjének
(konnektivitasanak) meghatarozésa,
® a koordinatakbol szamithatd
geometriai paraméterek
(kotéstavolsagok és szogek, torzios
szogek, sikok, stb.) szamitasa,
® a konformaécio6 leirasa,
@ kiralis molekulék esetében az
abszolut konfiguraci6 meghatarozasa,
@ annak megismerése, hogyan épiil fel
a kristély az azt alkoté atomokbdl,
molekul4dkbol.

A tovabbiakban a “kismolekulas
krisztallografiaval” foglalkozunk, amely a
krisztallografidnak az a teriilete, amelyben
a kisérlet meghaladja az atomi felbontast
(ez kevesebb mint ~1000 nem-hidrogén
atomot jelent). ElsGsorban szerves és

(Jack Dunitz)

fémorganikus molekulak, kisebb fehérjék,
tartoznak ide. A szervetlen kristalyok
szerkezetének leirasa altalaban sokkal
kevesebb atombol 4ll6 egységekkel
lehetséges, ugyanakkor szerkezetiik
felderitése sokszor igen nagy nehézséggel
jar a gyakran megjelen6 magas
szimmetria miatt. A biologiailag fontos
makromolekulék (fehérjék) diffrakcios
kisérleteiben a felbontas tGbb A is lehet (1
A=10%cm =10"m = 0,1 nm) ezért
szerkezetiik meghatarozésa mas technikat
igényel. Az alkalmazott rontgensugarzas
monokromatikus, hullamhossza
Osszemérhet6 az atomi dimenziokkal:
leggyakrabban CuKa, A=1,5418 A, vagy
MoKa, A=0,7107A.

Rontgensugarzas gerjesztéséhez harom
dolog sziikséges: elektronforras (fiitott
katod), valamely eszkoz, amely nagy
sebességre gyorsitja az elektronokat és a
target (fém), amellyel az elektronok
iitkoznek és kolesonhatasba lépnek. A
kolesonhatasban a sugarzas veszit
energiajabol (“lefékez6dik”). Az energia
tal nagy ahhoz, hogy a target elnyelje, igy
az energia tobblet elektromagneses
sugarzas formajaban tavozik. Két
kiilonboz6 folyamat altal nyeriink rontgen
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A szilard fazisu ,
anyagok kiilénleges

képvisel6i a kristélyok, amelyek
homogén szilard testek, rendezett
atomi eloszlassal és hatarozott
kémiai 6sszetétellel.

29

fotonokat, az egyik a fékezési sugarzas (ez
a gyogyaszatban és ipari alkalmazasokban
fontos) a masik a K-héj emisszio, amely
gy jon létre, hogy az 1itk6z6 elektron
képes kimozditani a K-héj elektronjat,
amely helyére magasabb energiaji
elektron 1ép. A K-sugarzas nagyobb
intenzitast, mint a fékezési és a rontgen
foton, meghatarozott hullimhosszt
(monokromatikus), fénysebességgel
egyenes vonalban terjed (ezt alkalmazzuk
a diffrakci6s kisérletben). A
karakterisztikus sugarzas dublett: a
nagyobb intenzitasa sugarzas (o) mellett
mindig megjelenik a kisebb intenzitasu f.

DIFFRAKCIO

A “diffrakei6” sz6 Francesco Maria
Grimaldi XVII. szazadi jezsuita szerzetes
nevéhez fiz4dik, aki a sz(ik résen at
vetitett fény elhajlasét és interferencigjat
tanulményozta. Az els6 rontgendiffrakcios
kisérletet 7 évvel a rontgensugar
felfedezése utan Friedrich, Kipping és
Laue végezte (1912). Kollimalt (fehér)
rontgensugarzast bocsajtottak at
rézszulfat kristalyon. A kristaly mogé
helyezett fényképez6 lemezen kiilonbozd
intenzitast foltok jelentek meg komplikalt
mintazatban. Ezzel igazoltak Laue
feltevését, amely szerint a
rontgensugarzas hullimhossza
Osszemérhetd az atomi dimenziokkal,
ezért a kristaly diffrakcios racsként
viselkedik.


Gabor Palinkas
Cross-Out
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RONTGENDIFFRAKCIO

Kobds kristaly

EBE
0 A

Kildnbdzd sikok h k.| Miller indexei

A szilard fazist anyagok kiilonleges
képviseldi a kristalyok, amelyek homogén
szilard testek, rendezett atomi eloszlassal
és hatarozott (bar nem feltétleniil
sztochiometrikus) kémiai osszetétellel. A
kristalyos és amorf anyagok kozott az
atmenet gyakorlatilag folytonos. Példaul a
celofanban, vagy a rostos szerkezet(
azbesztben a rendezettség szdmos atomra,
az tivegekben csak néhany atomra terjed
ki. A kristaly klasszikus definicidja szerint
olyan anyag, amelyet hosszatava
rendezettség jellemez és harom
dimenzidban siklapokkal hatarolhatunk.
A kristélyok azonos bels6 egységekbdl
épiilnek fel (elemi cellak, parallel-
epipedonok) amelyek harom tengellyel,
a,b,cilletve az a,p,y tengelyek kozti
szoggel jellemezhetSk. A kristalyok kiilsg
leirasara a koordinata geometria
alkalmazhatd. Tekintsiik a sik
tengelymetszetes egyenletét: ha a sik az X
tengelyt a-ban, az Y tengelyt b-ben és a Z
tengelyt c-ben metszi, akkor (X/a) + (Y/b)

+ (Z/c) = 1. Ha a krisztallografiai
tengelyeket kivalasztottuk, akkor barmely
sik jellemezhet6 harom egész szammal
(h,k,1). A sik az a/h, b/k, ¢/l pontokban
metszi az X, Y, Z tengelyeket: (hX/a) +
(kY/b) + (1Z/c) = 1, A kristalyt hatarolo
sikoknak ilyenforman val6 leirasat Miller
(1839) vezette be (h, k, I = Miller
indexek).

SZIMMETRIA

A kristalyok kiils6 megjelenésében és
belsé szerkezetében fontos szerepe van a
szimmetridnak. A szimmetria egy testnek,
vagy mintazatnak az a tulajdonsaga,
amellyel a test vagy mintazat egy kiinduld
allapotbdl egy mésik, a kiindulasi
allapottdl megkiilonbozhetetlen, allapotba
vihetiink at (szimmetria mivelet). A
szimmetria elem geometriai entitas (pont,
vonal, tengely, sik), amelyet adott
szimmetria mivelettel hozhatunk
Osszefliggésbe. A szimmetria elem
szigoruan konceptudlis, amelyet a

valosaggal 6sszhangban allonak fogadunk
el. A szimmetria elem koti Ossze a test
Osszes szimmetria kapcsolatban 1évé
részeit. A szimmetria elem a testben
megjelenhet egyediil, vagy szimos més
szimmetria elem kombinaci6jaként. A
kristalyokban felismerhet§ szimmetria két
okbdl is alapvets fontossagu: egyrészt
befolyasolja a szorasi képet (a
mintézatot), masrészt lehetGvé teszi azt,
hogy a szerkezetnek csak azt a részét
hatarozzuk meg (“aszimmetrikus
egység”), amelybdl szimmetria
miiveletekkel az egész elemi cella
felépithetd. Ez lehet egy vagy tobb
molekula, de lehet toredék molekula is, ha
a molekulanak valamely krisztallografiai
szimmetriaval egybeesd szimmetriaja van.

Ha a kristalyokat forgastengelyekkel és
inverzios tengelyekkel (forgatas és a
tengelyen 1év6 ponton inverzi6)
jellemezziik, akkor hét kristalyrendszer
(triklin, a%bc, o% pEY$00°)
nem tartalmaz karakterisztikus tengelyt. A
karakterisztikus tengelyek csak annak
minimumét jelentik, amellyel egy kristaly
a hét osztaly valamelyikébe besorolhato.
Egy-egy osztalyon beliil azonban a
szimmetria elemek szimos kombinécidja
lehetséges. Ezen lehetséges kombinaciok
(tércsoportok) szama mar 230. A szerves
molekulak jelentGs része azonban
kisszamu, gyakran el6forduld
tércsoportban kristalyosodik.

RONTGENSUGARAK
SZORODASA
KRISTALYOKON. A BRAGG
EGYENLET

A rontgen (és neutron) szoéras alapvet6
torvényszertiségét a Bragg egyenlet
fogalmazza meg:

(1) nh=2dsin(®)
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EGYKRISTALY RONTGENDIFFRAKCIO

1. &bra. K&t nulladmnyalds szdrasa pamuzamos Kristily sikokrdl

ahol A a hullamhossz, d a sikok kozotti
tavolsag, 0 a Bragg-szog (1. abra). A
sugarzas behatol a kristalyba. Parhuzamos
kristaly sikokrol val6 szoras esetén akkor
észleliink maximumot, ha az Gtkiilonbség
a hulldmhossz egész-szamu
t6bbszorosével egyenld. Ilyenkor a
péarhuzamos sikokrdl diffraktalt sugar
fazisa megegyezik: hulldim-hegy hullim-
heggyel talalkozik, erdsités kovetkezik be.
A rontgendiffracios kisérletben a
diffrakciés kép (kiilonbozg intenzitast
foltok a képérzékel6n, pl. film) hatarozott
rendezettséget mutat. A kristalyracs és
annak diffrakcios képe kiilonleges
viszonyban 4llnak egymassal. A szoras a
kristaly-, méasképpen direkt tér sikjairdl
torténik és a diffrakcios térben ezek
pontokként jelennek meg. Tehat ami az
egyik térben sik, a masik térben pont lesz,
és megforditva. A direkt tér elemi
cellajanak (a,b,c,a, B, y) a diffrakcios
térben egy masik, a*,b*,c*,a*,B*,y*, un.
reciprok cella felel meg (a diffrakcios tér
masik neve reciprok tér). A két cella
egymassal reciprok viszonyban all.
Ortogonalis kristalyracsokra (a=f=y=90°)
a*=1/a, b*=1/b, c*=1/c. AV térfogat
mindenkor V=1/V* (V¥*=1/V). Ennek az a
kovetkezménye, hogy nagy elemi cellak
alkotta kristély diffrakcios képe igen
zstfolt. A kristaly modern definicija a

reciprok térrel kapcsolatos: a kristalynak
haromdimenzi6s, diszkrét Bragg
reflexiokat mutat6 diffrakcios képe van.
Atomi méretekkel 6sszevethetd
hullamhossza sugarzas all tehat a
rendelkezésiinkre ahhoz, hogy megfelel§
nagyitasban vizsgaljunk molekularis
rendszereket. Minden képalkotas két
1épésben torténik: a sugarzas szorasa az
objektumrol és a szort sugarzas
rekombinéci6ja (fokuszalas). Az optikai
mikroszkopban a lencserendszer a
rekombinéci6 eszkoze. A rontgensugarzas
azonban sem optikai eszkozokkel, sem
pedig elektroméagneses terekkel nem
fokuszalhato, ezért atomi felbontast
mikroszképunkban a fokuszalas a
krisztallografus és szamitogépének
feladata.

A rontgendiffrakeios szerkezet-
meghatarozas 1épései leegyszeriisitve a
kovetkezGk: 1. diffrakeios kisérlet (az
intenzitasadatok Osszegytjtése), 2. a
szerkezet-meghatarozéasa (kiindulasi
koordinata adatok), 3. a szerkezet
finomitésa, 4. értékelés.

AZ INTENZITASADATOK
OSSZEGYUJTESE

A diffrakci6s kép a kiilonboz6 (d, )
racssiktavolsagok altal meghatarozott 6
szorasszogeknél megjelend kiilonb6z6

hkl
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1(0,,,) intenzitast foltokbol 4ll. A
Bragg torvény adja meg, hogy
milyen szorasszognél 0, . jelenik
meg a (hkl) reflexi6 a
diffraktogramon. A (hkl)
racsparaméterek és a Oy SZOrasszog
kozti 0sszefliggés:

hkl

A d,, racssiktavolsagok és a (hkl)
racsparaméterek kozti 0sszefiiggés
kristalyosztalyonként kiilonb6z6

Példaul kobos rendszerben:

a

Aoy = ——.
N R

Az intenzitis az amplitad6 négyzete
16,,)= IF(O,)I1* |FO, )| = \/7

ahol |F(0,,)| a szerkezeti-amplitado. (A
tovabbiakban a Miller-indexekre, ahol
lehet hkl=H, jel6lést alkalmazzuk).

A rontgensugarzas az atomi
elektronfelhdn szorodik. A kristalyokban
az elektronstirtiség az elemi transzlaciok
iranyaban folytonos és periodikus.
Periodikus fiiggvények egyszert
trigonometrikus fliggvények (sin és cos)
Osszegeként szamithatok ki (Fourier-
sorok). Az amplitidok az elektronstir{iség
fiiggvény Fourier-soranak koefficiensei. A
rontgendiffrakcios adatgytjtést
napjainkban mar nagymértékben
automatizalt, magas miszaki szinvonala
berendezések (diffraktométerek)
tamogatjak. A térdetektorok egyszerre
nagyszamu intenzitést rogzitenek. A
mérésekhez 0,1-0,6 mm-es nagysagu
egykristaly sziikséges. Ha a kristaly jol
szdr, akkor gyors pasztazassal,
hagyomanyos sugéarforrassal, rovid id§
alatt elegendd adat gytijthet6 ahhoz, hogy
20-30 perc alatt a szerkezeti képlet
felirhato legyen (az igy nyert szerkezet
még pontatlan, de tiikrozi az atomi
konnektivitast. A kémikus
megtakarithatja a hosszadalmas,
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2. abra. A Rigaku Rapid
diffraktométer és egy, a képérzékels
altal régzitett, felvétel. Ez utébbi
kézepén lathaté a direkt sugar
kitakart része. A vorés korék
kiilonb6z6 felbontasokat jeleznek.

A legbelsd kér 4 A, a legszélss iv 1
A-nek felel meg. Lathaté, hogy az 1
A-os iven jéval tal is vannak reflexiék.

szerkezetbizonyit6 szintézisekre szant
munkat és id6t.

A 2. 4bréan a Rigaku Raxis Rapid
diffraktométer goniométer része és egy
diffrakcios felvétel 1athatd. Az adatgytjtés
soran szamos ilyen felvételt kell
feldolgozni (a foltokhoz rendelni a hkl
sikot és integralassal meghatérozni az
intenzitast).

A felvételekbdl kiszamithat6 az elemi cella
és meghatarozhat6 a kristaly tércsoportja.
A rontgen intenzitisok mérése
meglehetdsen pontatlan (~10%), ezért
minél t6bb, akar a szimmetria miatt
egymassal ekvivalens, reflexi6t mériink. A
nagyszamu mérési pont atlagolasa
nagymértékben noveli a pontossagot.

2. A SZERKEZET
MEGHATAROZASA

A rontgensugarak a kristalyracs
atomjainak elektronfelhdir6l szorodnak; A
(h,k,]) szorasi sikokrol diffraktalt
hullamokat szerkezeti tényezdk irjak le.
Az elektronstiriiség az x, y, z pozicid
fiiggvényében a szerkezeti tényezk
Fourier-transzformaltja. (A Fourier-
transzformaci6 egy fliggvényt vagy jelet
alkot6 frekvenciaira [komponenseire]
bont).

A rontgenszorasi amplitado F (a
diffrakcios reflexiok intenzitasanak gyoke)

a kristaly elektronstiriségének Fourier
transzformaéltja.

(2.)

¥ z
27 (iv=i=i-)

F(hkl) = Ip(xyz} e * dxdydz
0

Az elektronstirtiség a mért amplitadok
inverz Fourier transzformaltjabol
allithato el6.

plxyz) = %Z > |F (ki)
h & 1

ahol p(xyz) az elektronstiriiség az x,y,z
pontban, V az elemi cella térfogata,
|F(hkD)| az amplitado, h,k,1 a Miller
indexek, i képzetes egység, i = -1, amely
szerint az F(hkl) vektor, amely a
komplex szamsikon értelmezhet6 (3.
abra). A p(xyz) elektronstiriség és
F(hkl) amplitad6 egymas Fourier-
transzformaltjai, formailag nagyon
hasonlok csak a kitevé elGjelében
kiilonboznek:

—i2r(i=ip=lo)
e

A
- a+bi
o] RSN
>
o
=y
2 O
o A\
o
8
]
[ P

valéds tengely (a)

3. dbra. Argand diagram

Egyebet sem kell tenniink tehat, mint
megfeleld felbontéassal kiszamitani a (2)
fiiggvényt. Az elektronstirtiségi
maximumok atomi pozicidknak felelnek
meg (3. abra). A maximumok tavolsaga az
atomok tavolsaga.

4. abra. Elektronsiiriiségi térkép.

A vonalak azonos elektronsiiriiség
értékeknek felelnek meg.

Az elektronsiirtiség masképpen
1
o(xyz) = 7 Z 2 2 |F (k)| cos 2m (hx + ky + Iz = ¢,

formaban is felirhato. A ¢, fazis szog
ismeretlen és kisérletileg nem hatarozhato
meg (, krisztallografiai fazis probléma”).
Kimutathatd, hogy a fazisok kozétt, Miller
indexeik révén, fazisosszefiiggések
vannak. Statisztikai moédszerekkel a
fazisok bizonyos valdszintiséggel
meghatarozhatok. Ezen modszerek
Osszefoglal6 neve ,,Direkt modszerek”. A
rontgendiffrakeios szerkezet-
meghatarozas abszolat modszer:
semmilyen, a szerkezetre vonatkozd
el6zetes ismeretet, vagy feltételezést nem
igényel.

A 0-szognél varhat6 atlagos intenzitas:

@) (|F7), -3 170)

M atomi szorastényezdket
gombszimmetrikus, nyugalmi allapota
atomokra, kvantummechanikai iton
szamitottak ki (5. 4bra).

Zérus 0 -nal a szorastényez6 a
rendszammal egyenld: a direkt sugar
iranyadban minden atom fazisban szor és a
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6. abra. Molekula diagram az elmozdulas elipszoidokkal (50%-os valdszintiségi szint)

5. abra.

Néhany atomfajta atomi szorastényezdje

rontgen-felvétel kozepén nagy sotét folt
keletkezik (hipotetikus F amplitado
amely az 0ssz-elektron szammal egyenld).
A sz6rés 0 novekedésével rohamosan
csokken. Az atomok a kristalyokban
sincsenek nyugalmi allapotban és a
termikus mozgas kovetkeztében a szoras
még nagyobb mértékben esik. A
rontgensugar frekvencija (~10'® Hz)
nagysagrendekkel nagyobb a molekularis
vibraciés mozgasnal (~10-10' Hz) ezért
a rontgenfelvétel a kristalyszerkezet
pillanatképe. A pillanatképben a minta
~10* szam1 elemi cellajaban az atomok
egyenstlyi helyzetiik koriil mas-mas

(elmozdult) pozicidban vannak, ezért az
atomi mozgas része a felvételnek.

A mért intenzités relativ érték, amely fligg
a kristaly nagysagatol, a rontgensugar
intenzitasatol, az atomok rezgésétdl. A
szerkezetmeghatarozas elsé 1épése az,
hogy az |F, | értékeket abszolut skélara
hozzuk, amely a fenti, varhat6 intenzitas
értékek kiszdmitasan alapul, de az atlagos
termikus mozgast is figyelembe veszi. A
kiilonboz6 0 szogeknél mért reflexiok
intenzitasai kozvetleniil nem vetheték
0Ossze. Képezziik ezért a normalizalt
szerkezeti amplitidokat:

(ahol F abszoltt skalan van, f a termikus
rezgésre korrigalt érték

ffe -BGinZ0/2)

, ahol B a kozepes négyzetes rezgési
amplitadot tartalmazza). E,, pontszert,
nyugalmi &llapotd atomokbol felépiild
szerkezet szerkezeti amplitaddja. A direkt
modszerek alkalmazasakor a legnagyobb
E-értékd reflexiokat hasznaljuk.
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A mért (F)) és szamitott (F ) szerkezeti
amplitadok a mértékei annak, hogy a
modell kielégitGen adja-e vissza a
diffrakcios képet (5-0s egyenlet). Ha
R<0,2 akkor a szerkezet valoszintileg
sikeresen finomithat6. 0,2<R<0,3
értéknél, a modellnek komoly
hidnyosségai vannak.

R= ‘ (5.)

A hidrogénatomok szoérasa gyenge (4.
abra), ezért a szokvanyos Fourier-
szintézissel nem lokalizalhatok, mert a
hidrogén elektronstirtiségi csticsok a zaj
tartoményaba esnek. A hidrogénatomok
koordinatait kiilénbségi Fourier-
szintézissel lehet meghatarozni, amelyben
a koefficiensek |Fy | helyett AF
=|Fn,0|-|Fu,|, vagyis az elektronstirtiségbdl
kivonjuk az ismert atomok hozzajarulasat.
Ami megmarad az a hidrogének
elektronstirtisége (és a zaj). Szerves
molekuldkban 1év6 hidrogénatomok
koordinatainak nagy része geometriai
aton is generalhato, de -NH, -OH, stb.
csoportok hidrogénjeit kotelez
kiilonbségi elektronstirtiségi térképekbdl
meghatarozni. A rontgendiffrakci6val
komplementer modszer a
neutrondiffrakcio, amelyben a neutron
sugarzas az atommagon szorodik.



EGYKRISTALY RONTGENDIFFRAKCIO

Neutrondiffrakcioban a hidrogénatom
,5z0réasi hossza” nagy, a hidrogénatomok
koordinatai pontosan meghatarozhatok.
A rontgendiffrakcidban az
elektronstirtiségi maximumokat tekintjiik
atomi pozicioknak, ami a hidrogén
esetében komoly kétéshossz rovidiilésben
nyilvanul meg: egyetlen elektronja
polarizlt kémiai kotésben van. A
neutrondiffrakci6s C-H kotés a kémiai
kérnyezet fiiggvényében, 1,05-1,10 A
hossz, a rontgendiffrakciéban ez az érték
~0,96 A. A rontgendiffrakciés modellben
ez utébbi értéket rogzitjiik és tobbnyire
nem finomitjuk.

3. A SZERKEZET
FINOMITASA

Az elektronstiriiségi eloszlas
maximumaibdl nyert atomi koordinatak
pontatlanok ezért a szerkezetet a
legkisebb négyzetek modszerével
finomitani kell. A finomitas ciklusokban
torténik (a szerkezeti tényezket nem-
linearis egyenletek irjak le), a
minimalizdlandé mennyiség

D= ;thz(

(w,, stly fiiggvény, F a mért, F_a
szamitott amplitado, k a skéalafaktor),
Mivel a kristalyracs anizotrép kozeg, az
atlagos atomi mozgés (B) helyett minden
atomhoz anizotrép atomi elmozdulast is
kell szadmolni 3x3-as szimmetrikus U
tenzor formajaban, amely ellipszoidot ir
le, (6. abra). igy minden nem-hidrogén
atomnak altalaban 9 finomitand6
paramétere van:
xyz,U,,U,,,U,,,U,,,U.U, , nem szamitva
az atomi rendezetlenség esetén a
betoltottséget, vagy amikor az atom
valamely szimmetria elemen (specialis
poziciéban) van, vagyis kotott
koordinata(i) van(nak). N atomra tehat
9N paraméter jut és minden paraméterre
legalabb 10 olyan reflexi6 kell, amelynek
intenzitasa nagyobb annak kétszeres
hib4janél (I, = 20(I,). A diffrakcios
intenzitas mérése meglehetésen
pontatlan, azonban olyan nagyszamu

2 —|kF; 2)2

£,

adatot mériink, hogy a rengeteg mérési
pont preciz szerkezetet produkal (a
kotéstavolsagok hibaja ezred A, a
kotésszogeké szazad fok nagysagrendi).
A kristalyszerkezeti eredmények
jellemzésére az R josagi tényezo6t
hasznéljak (5. egyenlet). Az R értéke rutin
kisérletben 0,05-0,03 koriil van, alacsony
hémérsékleten végzett gondos kisérletben
elérheti 0,01-et.

4. ERTEKELES

Az atomi koordinétak az elemi cella
koordinata rendszerében vannak
értelmezve. Ezek relativ koordinatak. Az
elemi cella tengelyek kezdd- és
végpontja 0 és 1 kozé esik. Az atomi
koordinatak lehetnek negativok és 1-nél
nagyobbak is (a molekula tallép a cella
hatarokon). Geometriai szamitashoz az
atomi koordinatikat ortogonalizalni
kell, hogy derékszogii (Descartes)
koordinatakat kapjunk. Ortogonalis
kristalyrendszerekben (rombos,
tetragonélis, kobds) ez roppant egyszer(
X, =ax,y, = by, z, = cz. Alegtobb fontos
geometriai adatot (kotéstavolsag,
kotésszog, torzids szog) kozvetleniil a
finomit4sbdl nyerjiik. A szerkezet
értékelési része nagyon sokrétd, igen
sok szempontot atfogd kutatas lehet,
alljon itt most csak egyetlen példa.

A rontgendiffrakei6 jelensége a sugarzés
és az elektronfelhd kolesonhatésa révén
keletkezik, igy felmeriil az a kérdés,
hogy tanulmanyozhaté-e vele a kémia
szempontjabol alapvetd fontossaga
vegyértékelektron-eloszlas. Ehhez az
atommagok pontos koordinatai
sziikségesek, amelyek két médon
nyerhet6k: rontgen- és neutron-
diffrakcios mérések kombinaci6javal
(X-N), vagy olyan rontgendiffrakcios
finomitéssal, amelyben csak sin(0) =0,6
reflexiokat alkalmazunk (X-X, ), mert
ezek a lezart elektronhéjakkal valo
kolesonhatasbol erednek. Ha a lezart
héjak hozzajarulasat kivonjuk a teljes
elektronstirtiségbdl, akkor marad a
kotések, maganos elektronparok stb.
elektron-eloszlasa (a ‘deformacios’
elektronstirtiség). Ehhez

nagypontossagu, a cseppfolyés He
hémeérsékletén (~25K) torténd mérések
és altalaban centroszimmetrikus
téresoportban kristalyosodé molekulak
sziikségesek, mert a fazisoknak ekkor
csak kétféle értéke lehet (i, vagy 27).
Elméleti szamitasok igazoljak az igy
kapott kisérleti eredményeket.

Az értékelés elengedhetetlen eszkoze a
krisztallografiai adatbazis (Cambridge
Structural Database), amely jelenleg
~1,4 milli6 ellendrzott rontgen-,
neutron- és elektrondiffrakcios
modszerekkel meghatarozott
kismolekulés szerves- és fémorganikus
kristalyszerkezet adatait tartalmazza.
Ezek mind kisérleti munka eredményei.
Az adatbazishoz fejlett szoftver csomag
tartozik. JelentGsége igen nagy a
gyogyszer-kutatasban, vagy az ipar
egyéb teriiletein. Az adatbazis
onmagéaban is olyan kutatasi platform,
amely képes tudomanyos eredményeket
szolgaltatni. Parkanyi Laszlé
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Thomas Hunt Morgan el6kel6 kentucky-i
csaladban sziiletett 1866.szeptember
25-én Lexingtonban. Apja, Charlton Hunt
Morgan, az Egyesiilt Allamok egykori
sziciliai konzulja kenderfonot igazgatott,
rokonai kozé szamitotta J. Pierpont
Morgant, a bankart. Anyja, Ellen Key,
Francis Scott Keynek, az amerikai
himnusz komponistajanak volt az
unokaja. Thomas természettudoményos
érdekl6dést gyerek volt, madartojasokat
és koviileteket gytijtott. Tizenhat éves
kor4ban iratkozott be a Kentucky-i Allami
Féiskolara (ma Kentucky Egyetem), ahol
zooldgiat tanult, majd 1886-ban megkapta
a diplomé4jat. Ezutan alaktant tanult —
azaz az allatok és novények felépitését — a
Johns Hopkins Egyetemen, ahol 1890-
ben doktoralt, a tenger fenekén é16
piknogonidakrol, a tengeri pokokrol sz6l6
disszertacigjaval. Miutan egy éve
posztgraduélis képzésen vett részt
Napolyban, 1891-ben a Bryn Mawrban
kezdett tanitani. 1904-ben, miutan
kiemelked§ hirnévre tett szert kisérleti
kutatasaival, &tment a Columbia
Egyetemre, ahol a legfontosabb
felfedezései sziilettek. A tudomanyos
legendariumban fogalom a zsufolt
Jégyszoba”, amelynek a kozepén ott all
Morgan, és 6riasi nagyitoval vizsgalodik.

KROMOSZOMA ELMELET

Thomas Hunt

A bioldgia forradalma a tizenkilencedik szazad vége felé kezdédétt,
amikor a Charles Darwint kéveté nemzedék kutatni kezdte az
6roklédés testi alapjait. A kémidban és a mikroszkdpos kutatasok-
ban elért fejlédés vilagossa tette a sejt fogalmat, amelyet ezentdl
az elé szervezetek alapegységeként értelmeztek. Eszrevették, hogy
az osztédasnal kis fonalszerliségeket lehet megfigyelni a sejtekben,
ezek megduplazédnak, majd szétvandorolnak a két leanysejtbe.
Ezeket a kromoszémakat 1880 koril fedezték fel és nevezték el, de
a szereplik ismeretlen maradt, amig vagy husz évvel késébb fel nem
tételezték, hogy ezek tartalmazzak a genetikai informéaciét. Hogy
csakugyan ez a helyzet, és hogy ezeken lehet megtalalni a géneket,
azt a huszadik szazad elsé évtizedének a végén mutatta ki Thomas
Hunt Morgan. O volt a legfébb megalapitéja annak, amit manapséag
az 6réklédés kromoszomas elméletének neveznek.

Akkoriban, amikor Morgan elkezdte
tanulmanyozni az 6rokl6dés
mechanizmusat, a biolégia kiilonb6z6 agai
gyors valtozason mentek at. Az evolici6
elmélete nagy vonzerét fejtett ki a
biometrikusokra és a citologusokra,
mikozben ziirzavar uralkodott az alaktan
régi tudomanyaban, ahol az allatok
felépitésiik szerinti osztalyozasa sok
esetben csak spekulaciora épiilt. Ernst
Haeckel biogenetikus torvényének
hatéséra példaul agy gondoltak, hogy a
halak az emberek Gsei. Morgan
kételkedett az ilyesfajta megkozelitések
hasznossagaban, amelyeknek nagy volt a
befolyasuk az 6sszehasonlit6 anatémidhoz
és az 6slénytanhoz hasonld teriileteken.
Bosszantottak az atfogd, de nem igazan
ellendrizhets elméletek. Azt irta:
,Koztudomas, hogy az emberi elme
fegyelmezés hijan hajlamos a
csapongasra.” Kezdetben kritikaval
fogadta Gregor Mendel 1900-ban Gjra
felfedezett 6roklési torvényeit is, és
kételkedett benne, hogy a valtozasok lasst
felgyiilemlése a felelés az evolacibért.
Amikor azonban Hollandidban
meglatogatta Hugo de Vriest, nagy hatést
tett ra a lehetGség, hogy a mutacio lehet
az evolicios valtozasok elémozditdja.
Ennek eredményeként 1907-ben
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kisérletezni kezdett a kozonséges
gytimolesléggyel, a Drosophila
melanogasterrel, hogy bizonyitékokat
talaljon a nemzedékek kozti hirtelen
véltozasra. Ha egy darab banant vagy
egyéb taplalékot talal, a gyiimolcslégy
gyorsan kezd szaporodni, és par év alatt
annyi leszarmazottja lesz, amennyit
férfiak és n6k kétezer év alatt hoznak
létre. A gyiimolcslegyeknek csupan négy
kromoszomaéjuk van, viszont ezek
szokatlanul nagyok, ami elég konnyen
tanulmanyozhat6va teszi 6ket.
Morgan ezekkel a legyekkel dolgozott két
éven 4t minden eredmény nélkiil, mielGtt
1910-ben észrevette volna, hogy az egyik
példanynak fehér szeme van a szokasos
voros helyett. A kovetkez6 honapokban
egyre fokoz6do izgalommal keresztezte a
legyeket, és varta az eredményt. Egy
Morgan

kifejlesztette az , ,

oréklédés kromoszémas
elméletét, és megteremtette
a genetika nyelvezetét.
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KROMOSZOMA ELMELET

Morgaw (1866-1945)

anekdota szerint, amikor meglatogatta a
feleségét, aki kislanyuknak adott életet,
Morgan ellelkendezte, mi Gjsag a fehér
szem gyiimolcsléggyel, csak utdna
kérdezte meg: JEs hogy van a kicsi?”

A mutans keresztezésével nyert els§
nemzedék normalis volt, azaz voros
szem. De a kovetkez6 nemzedékben
megjelentek a fehér szemi egyedek,
méghozz4 olyan ardnyban, ami — Morgan
varakozasa ellenére — megerdsitette
Mendel harmadik 6roklgdési torvényét,
mivel a dominans és a recessziv vonasok
aranya 3:1 volt. Ezenfeliil, ami legalabb
ilyen fontos, valamennyi fehér szemt 1égy
him volt. Morgan helyesen feltételezte,
hogy a fehér szem nemhez k6t6d6 vonas,
felfedezte azt, amit génkotGdésnek
neveznek. Most, hogy nem voltak t6bbé
kételyei az 6rokl6déssel kapcsolatban,
1915-ben kozzétette "A mendeli 6roklédés
mechanizmusa" cim@ konyvet. Kimutatta
azt, amit napjainkban ,a szizad egyik
legszebb kisérleti eredményének”
neveznek, hogy a gének 1éteznek, és a
kromoszémak mentén talalhatok.

Az els6 vildghabort utan megjelentetett
munkajaban Morgan kifejlesztette az
oroklgdés kromoszomas elméletét, és
megteremtette a genetika nyelvezetét.
Szamos genetikai konyvet tett kozzé,
1919-ben Az 6rokl6dés fizikai alapja,
1925-ben Az evolici6 és genetika cimiit.
1926-ban jelent meg A gén elmélete,
1933-ban az Embrioldgia és genetika.
Morgan kisérletei soran feltérképezte a
gylimoleslégy genetikai szerkezetét,
tisztazva a kiilonb6z6 mechanizmusokat,
koztiik a rekombindaciot, kivalasztodast és
elkiiloniilést. Atértelmezte a mutacio
fogalmat is, a kiilonleges vonasokra
alkalmazta, nem pedig 4j allatok
megjelenésére. Az 6 allaspontja szerint
(amely kés6bb uralkodéva valt) amikor a
kornyezet alkalmazkodésra kényszerit,
allélnek nevezett apré variaciok keriilnek
valtozo jelleggel a populacioba. Ilyen

modon a fajok széles kord egyéni
véltozatossaggal birnak, mikozben
egységesek maradnak. 1933-ban a
genetikdban végzett munkassagaért
Morgan megkapta az orvostudomanyi
Nobel-dijat. a kromoszéma 6rokl6désben
betoltott szerepével kapesolatos
felfedezéseiért.

1928-ban, noha méar csak néhény éve volt
hatra a nyugdijig a Columbian, Morgan
atment a California Institute of
Technology-ra, ahol felkérték, hogy
szervezze at a biologiai tanszéket. Noha
ekkora tul volt aktiv kutatasainak koran,
még mindig nagy hatassal volt a
tanszékre. Elémozditotta az
egylittm{ikodést a bioldgusok, fizikusok,
vegyészek kozott, ravette Max Delbriick-6t
és més tudosokat, hogy jojjenek a
Caltechre. 1945. december 4-én halt meg.
Bonyolult jellem volt, Ggy emlékeznek ra,
mint aki a nyilt vitdkkal rendkiviil
termékeny légkort teremtett a
laboratoériumaban. Egyik ragaszkodo
tanitvanya tgy irja le Morgant, hogy
slelkesedés keveredett benne az erételjes
kritikai érzékkel, nagylelkliséggel,
nyitottsaggal és figyelemre mélto
humorérzékkel”. Hozza kell tenni, hogy
Morgan nem nagyon érdekl6dott a gének

mint fizikai entitasok irant, és nem latta
elére a DNS jelentGségét. Raadasul nem
volt otthon a matematikaban, noha
méltanyolta a kvantitativ munkét, és nagy
vonalakban kévetni is tudta.
Mindazonaltal ,erételjes elkotelezettsége
a materializmus és a kisérletezés mellett —
irja Garland E. Allen — el@segitette, hogy a
jov6 olyan hullamat inditsa el, amely
manapsag a biol6gia minden teriiletén
érezhetd”. Ménes Andras

* IRODALOM

Garland E. Allen (1978):

Thomas Hunt Morgan: The Man and His
Science. Princeton University Press

lan B. Shine-Sylvia Wrobel (1976):

Thomas Hunt Morgan: Pioneer of Genetics.
University Press of Kentucky

Sylvia Mader (2007):
Biology Ninth Edition. New York, McGraw-Hill
Curt Stern (1970):

The Continuity of Genetics. Daedalus, 1970/4,
899 p.

John Simmons (1996):
The Scientific 100. Carol Publishing Group

Uj Magyar Lexikon. 1962, Akadémiai Kiad,
Budapest

Vészits Ferencné (szerk.) (1974):
A Nobel-dijasok kislexikona. Gondolat Kiadd

KEMIAI PANORAMA 31. SZAM, 2026. EVFOLYAM 25



GYOGYITO MOLEKULAK NOVENYEKBEN

A mandula

A mandula a mandulafa (Prunus dulcis, Prunus communis, Prunus
amygdalus) csonthéjas gylimdlcse. A teljes gylimélcs harom részbdl
all. Mintegy (50%) a kiilsé rostos héjbdl, 25s zézaléka kbzépsé csont-
héjbdl és 25 szézaléka magbdl all. ize édes és keserti is lehet. Az
édes mandula az ehetd, a keserli nem ajanlott fogyasztasra (lasd
késébb). A Rosaceae csaladba tartozé lombhullatéd mandulafa atla-
gosan 5-6 méter magasra né. Legkézelebbi rokona az &szibarack,
tavolabbi rokonai a szilva és a kajszibarack.

Az édes gyltimolesli mandulafa az egyik
legrégebben termesztett fa. Oshazéja
Nyugat-, Kozép- és Kelet-Azsia. A magja
taplalék és az egészség szimbdluma volt a
korabbi kultarakban. A mandula nagyra
becsiilt volt az okori egyiptomiak romaiak
és gorogok étrendjében, felismerték
tapértékiiket és a termékenység
szimb6lumaként tekintették. A mandulét
nemcsak izéért fogyasztottak, hanem
gyogyito tulajdonsigaért is. A mandulabol
kinyert olajat az §si kinai és az

ayurvédikus gyakorlatok sziraz
bérproblémak kezelésére és a haj
egészségének javitasara is hasznaltak,
Termesztése ma mar kiil6nb6z6
éghajlatokhoz és régiokhoz alkalmazkodva
széles korben elterjedt. Eurdpaban
elsGsorban a vastagabb héju fajtakat
termesztik, az Egyesiilt Allamok déli
részén elterjedtebbek a vékonyabb héju
fajtai. Magyarorszagon a mandula
termesztése a 19. szazad végén kezd4datt,
amikor barackfélék mellett mandulat is

26 KEMIAI PANORAMA 31.SZAM, 2026. EVFOLYAM

Csontos héj

Mag

Rostos héj

kezdtek telepiteni. A Karpat-medencében
sokaig csak sajat viragporaval nem
termékenyiil§ fakat (6nmeddd)
termesztettek ma mar vannak 6nbeporzo
fajtak is. Magyarorszagon a mandulat
csak mintegy 500 hektaron termesztik. A
hazai éves termésmennyiség koriilbeliil
400 tonna. A vilag legnagyobb mandula
termeszt&je az Egyesiilt Allamok (~50%,
Kaliforniai mandula). Napjainkban mar in
vitro tanulmanyok és klinikai vizsgalatok
is alatamasztjak gyogyhatasat, -példaul az
anyagcsere javitdsaban, a cukorbetegség
és sziv- és érrendszeri betegségek
kezelésében is.

Erdemes megjegyezni, hogy a magas
tapértékd, gazdag vitamin és asvanyi
anyag tartalmt gyogyhatastt mandulamag
mellett, az elGallitasa soran keletkez6
rostos és csontos héjak is felhasznélast
nyernek. Magas rosttartalmuk és gazdag
tapanyagtartalmuk miatt hasznaljak
siiteményekben, gabonapelyhekben és
allati takarméanyként is hasznositjak. A
héjakbol biomasszat is lehet késziteni,
amelyet villamos, h6 vagy bioiizemanyag
elgallitasara és természetes
kartevéirtoként is felhasznalnak. Mivel a
biomassza szuperabszorbens
tulajdonsag, vizsgaljak a héjak
természetes szuperabszorbens
polimerként (SAP) torténé felhasznalasat
a talajviz kornyezetbarat megtartasanak
novelésére.

Szuperabszobens polimerek (SAP) azok,
amelyek a stillyukhoz képest nagy
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mennyiségil vizet képesek felszivni és
megtartani még nyomadas alatt is.
ElsGsorban natrium-poliakrilatbol vagy
kalium-poliakrilatbol allnak, és
széleskorti alkalmazdsokban haszndljdk,
beleértve a higiéniai termékeket
(babapelenka, inkontinencia termékek), a
mezbgazdasagot, valamint az orvosi és
ipari alkalmazasokat.

A MANDULA FITOKEMIAI
OSSZETEVOI

A mandula fitokémiai 6sszetétele
kifejezetten gazdag, és t6bb komponense
bizonyitottan hozzajarul kiilonféle élettani
el6nyokhoz. Kémiai osszetételét vizsgalo
tanulmanyok kimutattak, hogy a magok
gazdagok lipidekben, aminosavakban,
fehérjékben, szénhidratokban,
vitaminokban (E-vitamin/tokoferol,
B-vitamin stb.), kiillonféle bioaktiv
vegyliletekben fenolokban,
fitoszterolokban, zsirsavakban,
polifenolokban (flavonoidok, fenolos
savak) és 4svanyi anyagokban
(Ca,Mg,P,K), valamint masodlagos
metabolitokban. A kutatok szamos
fenolvegyiiletet, flavanolokat,
dihidroflavonolokat és flavanonokat
azonositottak a mandulabérben is
(kvercetin, kempferol és katekin). A
mandula fehérjéi szamos esszencialis és
nem esszencialis aminosavbdl épiilnek fel,
amelyekben a glutaminsav, aszparaginsav
és arginin dominal. Az esszencidlis
aminosavak koziil a legtobb megfelels
mennyiségben jelen van, kivéve a lizint,
amelybdl a mandula viszonylag kevésbé
gazdag.

A komponensek mennyisége

atlagosan ~ g/100g
Viz 5%0)
Fehérje 21.0
Lipid 45.0
Szénhidrat 9.0
Rost 15.0
Cukor 4.0
atlagosan ~ | mg/100g
Riboflavin 12
Niacin 3.0
Vitamin E 25.0
atlagosan ~ | mg/100g
Ca 200
Mg 260
P 460
K 680

Fe,Zn,Cu,Mn <30mg

természetesen fiigg a mandula
genotipusatol és a novekedést és a
betakaritast kovetd feldolgozas kornyezeti
tényez6itdl is.

a-tokoferol

A mandula antioxidans vegytiletei koziil
jelentds az a-tokoferol tartalma
(~25mg/100g).

A tokoferol, méas néven E-vitamin néhany
szerves, zsirban oldodo, metilalt
fenolvegyiiletet jelol. A mandula az egyik
leggazdagabb természetes E-vitamin
forras. Ezek a vegyiiletek nagyon
hasonldak és csak a metilaci6 mértékétsl
kiilonboznek: Az alfa, béta, gamma és
delta tokoferolokat nevezziik kdzosen
E-vitaminoknak. A tokoferolokat

R4
HO.
CHs CH3 CHa CH3
Ry 0 CHg
CHa Tokoferol
R, R,
(L | CHy, | CH,
Bleu | H
Y| H CH,
3| H H
E-Vitamin

antioxidansként hasznaljak az
élelmiszerekben (E306, E307, E308,
E309).

A mandula tokoferolokat, f6ként a-
tokoferolt, kisebb mennyiségben y és -
tokoferolt tartalmaz. Az a-tokoferol a
szervezetben legaktivabb és legjobban
hasznosul6 E-vitamin forma. Napi
ajanlott bevétele~ 45mg.

HATASOK:

® erds lipidoldékony antioxidans,

® védi a sejtmembranokat az oxidativ
karosodastol,

® csokkenti az LDL oxidaciot,

® kedvezl a sziv-érrendszernek,

® tamogatja az immunrendszer
miikodését,

@ gyulladascsokkentd hatast.

POLIFENOLOK
(FLAVONOIDOK, FENOLOS
SAVAK)

A mandula héjaban kiilonosen magas

a polifenoltartalom (kvercetin, katekin),

HATASOK:

® erds antioxidans aktivitas,

® gyulladascsokkentd.

@ javitja az érfalmiikodést,

® hozzajarulhat a vércukorszint
stabilizalasahoz az emésztés
lassitasaval.

FITOSZTEROLOK
(B-SZITOSZTEROL,
KAMPESZTEROL)

HATASOK:

® csokkentik a koleszterin felszivodasat a

bélben,

Szitoszterol
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® mérséklik az LDLszintet.
@ gyulladascsokkentd és immunmodulald
tulajdonsagok.

ZSIRSAVAK (OLAJSAYV,
LINOLSAV)

/\/\/\)W\/\/\)\OH

Olajsav

A mandula zsirtartalméanak ~65%-a
olajsav

HATASOK:

® javitjak a lipidprofilt (LDL(-),HDL(+)),

® csokkentik a gyulladast,

® stabilizaljak a vércukorszintet étkezés
utan,

® tamogatjak a szivérrendszeri egészséget.

ROSTOK (OLDHATO ES
OLDHATATLAN)

A mandula rostjai prebiotikus hatastak.

HATASOK:

-taplaljak a jotékony bélbaktériumokat,

-javitjak a bélflora Gsszetételét,

-csOkkentik az étkezés utani
vércukoremelkedést,

-hozzéjarulnak a teltségérzethez [J
teststlykontrol.

ASVANYI ANYAGOK (MG,
CA, K, ZN)

A mandula kiilonosen gazdag
magnéziumban.

HATASOK:

@ javitjak az inzulinérzékenységet,

® tamogatjak az idegrendszer és az
izommiikodést,

® hozzajarulnak a csontanyagcseréhez.

KULONBSEG AZ EDES ES.
KESERU MANDULA KOZOTT
® Az amigdalin

Az egyetlen 1ényeges kiilonbség az édes és
keser(i mandula kozott, hogy a keserti
mandula nagyobb mennyiségben
tartalmazza az izéért felelGs cianogén

glikozidot, amigdalint (2-8%) és
bomléastermékeit. Az édes mandula
csupan nyomokban tartalmaz amigdalint
(<0.1%).

Amigdalin | me/ke

0.7-350

15%10%-50%10°

Edes mandula
Keserii mandula

Az amigdalin (B17-Vitamin, laetril), egy
cianogén digliikozid, amigdalin gliik6zbdl,
benzaldehidbél és cianidbdl all. A
fenilalanin aminosavbdl szintetizalodik
egy t6bblépcsds utvonalon keresztiil,
amely tobb enzimet is magéaban foglal.

OH

HO OH
Amigdalin

HO HO

Az amigdalin enzimatikusan
hidrogéncianidda és benzaldehiddé
bomlik. ezért nem ajanlott a fogyasztasa.
A keseri mandulaban jelen van a
B-gliikozidaz is, amely az amigdalint
benzaldehiddé + gliikdzza + mérgezd
hidrogéncianidda bontja. A bomlas az
emberi szervezetben is lejatszodhat. Edes
manduléban ez az enzim is kis aktivitasa
vagy ez is hidnyzik. Az édes mandula egy
kulesfontossagu genetikai mutacié
eredménye. A keser(i mandula genomja
intenziven expresszélja azokat az
enzimeket, melyek a fenilalaninbol
kiindulva az amigdalint szintetizalnak. Az
édes mandula genomja nem expresszalja
azokat az enzimeket, amelyek sziikségesek
az amigdalin szintézis elinditasdhoz. Ez a
mutécio volt az a esemény, amely lehetGvé
tette a mérgez6 vad mandula héziasitasat.
Az amigdalin kismértékben el6fordul a
fogyaszthat6 édes mandulaban is, emiatt
jelenléte potencialis rakellenes
tulajdonsagai miatt is felkeltette az
érdeklGdést, azonban hatékonysaga és
biztonsaga tovabbra is vitatott és jelenleg
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tovabbi kutatasok targya a rakellenes
hatéasa.

Bar a keserti mandula 6nmagaban nem
ehetd, kis mennyiségben a cukraszatban
(marcipan izesitésére) és a szesziparban
(mandulalikér) hasznéljak, valamint
értékes olajat a kozmetikumok is
hasznositjak.

A MANDULA
MOLEKULAINAK
GYOGYHATASA

Az ehet6 mandula magjait a népi
gyogyaszat nyugtato, antioxidans
gyulladascsokkentd, daganatellenes és
tulajdonsagtinak tekinti. A mandula
fitokémiai profiljahoz nagyon jol
illeszkedd, szdmos randomizélt klinikai
vizsgélat (RCT Randomized Clinical Trial)
és metaanalitikus vizsgalat igazolja, hogy
a komponensek koziil szamos hozzjarul a
mandula antioxidans, gyulladascsokkentd
és kardioprotektiv hatasdhoz és
Osszefiiggésbe hozhatbak a kronikus
betegségek, koztiik a a kardiometabolikus
szindroma, a szivbetegség és a
cukorbetegség kockazatanak
csokkenésével.

A meta-analizis egy statisztikai
maodszer, amely kilénb6z8, azonos

a témardl készilt tanulmanyok
eredményeit foglalja 6ssze és elemzi
egyltt.

A Klinikai vizsgéalatok soran amikor
mandulaval egészitették ki
hiperlipidemikus betegek étrendjét, az
jelentGsen csokkentette a koszoraér-
betegség tényezbket. Jelentések szerint a
nagy stirtiség(i lipoprotein koleszterinszint
(HDL, ,,j6 koleszterin”) emelkedik, és a

A kardiometabolikus szindréma
(CMS) olyan anyagcserezavarok
csoportja, amelyek jelentésen
novelik a sziv- és érrendszeri
betegségek és a 2-es tipusu
cukorbetegség kockazatat. A CMS

olyan &llapotok kombinacidja,

mint az inzulinrezisztencia, a
csokkent glukéztolerancia, a kéros
koleszterinszint, a magas vérnyomas
és a zsirosodas.
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plazma triacilglicerolok és az alacsony
stirtiség lipoprotein koleszterin
(LDL,"rossz koleszterin”) jelentGsen
csokken azoknél, akik mandula- és
mandulaolajat fogyasztanak.

KLINIKAI VIZSGALATOK
EREDMENYEI

15 randomizalt klinikai vizsgalat
(RCT,534 résztvevd, ~40—60 g/nap
mandulafogyasztas t6bb honapon
keresztiil) 6sszefoglald metaanalizisének
eredményei a kovetkezGek voltak:

‘ Ossz- és ‘ Szignifikdns
| LDL-koleszterin csokkenés
s |
Triglicerid: ‘ Kismérté%(ﬁ
| csokkenés |
| A S —
Testtomeg index ‘ Klsmerte!cu ‘
‘ csdkkenés,
i ApoB 1 Szignifiké’ns
| \ csbkkenés i
Vérnyomis Enyhe javulds, f5leg \‘
magasabb dézisnal
T =5
" ‘ Predlabeteszben
Gliikozanyagesere enyhe javulds, foleg
‘ nagyobb adagoknal
} Ehomi vércukor és ‘ Szignifikans
diasztolés
\ : A csokkenés
- vémyomis o N
k\ RCT vizsgélatok ;
y i

Az apolipoprotein B-100 ( ApoB) egy olyan
fehérje, amely segit a zsirt és koleszterint a
szervezeten keresztiil szallitani. A fehérje az
erekben plakkfelhalmozédast okozo
koleszterintipusokhoz kapcsolodik.
Megnovekedett mennyisége a szivbetegség
kockazatat jelzi.

Napi ~30 g mandula a napi E-Vitamin
sziikséglet fele mik6zben rostok, jo zsirok
és mikr6 tapanyagok is jutnak a
szervezetbe. Ez a mennyiség beilleszthetd
egy mediterranszerd étrendbe.

A HEJAS-TERMESU
GYUMOLCSOK
FITOKEMIAJANAK
OSSZEHASONLITASA

-mandula, di6, gesztenye, mogyord

Gesztenye Mogyoro

A héjas-termést gyiimolesok koziil a
legismertebbek a mandula, di6, gesztenye
és a mogyoro6. Fitokémiai profiljuk
bioaktiv vegyiiletei, amelyek antioxidans

és gyulladascsokkentd hatést biztositanak,

jelentGsen eltérnek egymastol. Mig a
mandula tokoferol (E-vitamin) és
fitoszterol tartalma jelentds, a dié példaul
kiemelkedGen gazdag polifenolokban és
omega-3 zsirsavakban, mig a mogyoro
flavonoidprofilja a dominéans. A gesztenye
ezzel szemben alacsony zsirtartalmi,
viszont gazdag keményitében és
polifenolokban. A polifenolok,
fitoszterolok, tokoferolok és telitetlen

AMIGDALIN-ESETEK

A sargabarackmag, szibarackimig,
szilvamag és a cseresznyemag is
tartalmaz amigdalint, ezért ezen
magok fogyasztasa sem ajanlott.
A forgalmazott B17-vitamint,

mas néven amigdalint, amely
bizonyos magokbél kéztiik
mandulabél szarmazik vagy a
laetrilt az amigdalin szintetikus
formajat, gyakran 6sszefiiggésbe
hozzak a rakkezeléssel, azonban
ciantoxikussaguk miatt jelentos
egészségligyi kockazatokat
jelentenek. A cianid mérgezés
hanyingert, lazat, fejfajast,
almatlansagot, szomjisagot,
levertséget, idegességet, izom-, és
iziileti fajdalmat, vérnyomasesést
okozhat, szélsGséges esetben
pedig halalhoz is vezethet.

»Bar laboratériumi kisérletek
rakellenes tulajdonsagokat
sugallanak, klinikai bizonyitékok
nem tamasztjak ala erre a

célra térténd hasznalatat. Az
(Laetrile®, B17) tobb esetben

is 6sszefiiggésbe hozhaté

volt cianidmérgezéssel rakos
betegeknél”.(Memorial Sloan
Kettering Cancer Center New York
https://www.mskcc.org B17)

Az Egyesiilt Allamok Elelmiszer-

és Gyogyszerellenérzési Hivatala
(FDA) betiltotta a B17-vitamin
forgalmazasat. és Magyarorszagon
az OGYI (Orszagos Gyogyszerészeti
Intézet) és a Nébih sem hagyta
jova a B17-vitamin hasznalatat
sem gyoégyszerként, sem pedig
gyogyhatasa készitményként, bar
ennek ellenére a piacon elérhetd
tablettak és injekciok formajaban.

zsirsavak a gyulladascsokkentéshez, a sziv
érrendszeri kockazat csokkentéséhez és az
oxidativ stressz mérsékléséhez jarulnak
hozza

K&szegi Lidia
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GYOGYITO MOLEKULAK NOVENYEKBEN
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MIT TUDUNK A MANDULA FOGYASZTAS RAKOT MEGELOzO VAGY GYOGYITO
HATASAROL KLINIKAI KISERLETEK ALAPJAN (AMIGDALIN, TOKOFEROL)?

Az irodalomban a mandula vagy fitokémiai fogyasztasa 6sszefiigghet alacsonyabb rakkockazattal és
komponenseinek (amigdalin, tokoferol) rakot megel6z6 jobb tiléléssel, de ez életmédszintii, nem gyégyszerszintii
vagy gyogyité hatasanak vizsgalatarél tobb ellentmondé hatas.
kézlemény is megjelent.
TOKOFEROL
Megkérdeztiik a mesterséges intelligenciat. A Chat GPT A mandula tokoferolokat (Evitamin), egyszeresen
valasza: telitetlen zsirsavakat, polifenolokat, rostot tartalmaz;
»Ma nincs olyan klinikai bizonyiték, ami alapjan a mandulat  ezek mind befolyasolhatjak az oxidativ stresszt,
vagy az abbdl kivont amigdalint/tokoferolt rakgyégyité gyulladast, hormonalis és metabolikus Gtvonalakat. De
szernek vagy célzott rakmegel5z6 terapianak lehetne a human rakprevenciés hatas nem vezethetd vissza
tekinteni. Van azonban némi, gyenge—kézepes szintii egyetlen molekulara, hanem az étrendi mintazat és
jel arra nézve, hogy a diéfélék (kéztiik a mandula) életmod részeként értelmezhets. A mandula rendszeres
fogyasztasa (pl. napi 20-30 g) jol illeszkedik egy
kardiometabolikusan kedvezg, potencialisan rakkockazatot

is mérséklé étrendbe, de nem helyettesit sem sziirést, sem
onkolégiai kezelést.

AMIGDALIN / LAETRILE (B17)

Bar szamos tanulmany mutat citotoxikus, apoptézist
fokoz6 hatast kiil6nb6z6 tumorsejtvonalakon (pl. SCC9
oralis carcinoma sejtek mandula/aprémageredetii
amigdalin kivonattal), azonban a friss, 2025-6s atfogé
attekintés szerint human klinikai szinten nincs meggy6z6
bizonyiték arra, hogy laetrile/amigdalin javitana a
daganatos betegek tilélését vagy tumorvalaszat. A szer
cianid felszabadulasa miatt toxikus, ezért az FDA és mas
hatésagok betiltottak/korlatoztak; a publikalt esetek
kozott silyos mérgezések is szerepelnek. Amigdalin/
laetrile nem tekinthetd bizonyitott rakgyogyszernek, és a
kockazat-haszon arany jelenleg kedvezétlen. A
«B17terapiak” marketingje erésen meghaladja a
bizonyitékszintet". Szerkesztdség
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cuhormowl@utéh
a Bennie aszterordan

Korabban beszamoltunk arrél,
hogy a kutatéok szamos nitrogén-
tartalma vegylletet és a Foldi
élet altal a fehérjékhez hasznalt
tébb mint 20 aminosavat, vala-
mint DNS-t és RNS-t felépité 6t
nukleobazist, tovabba foszfato-
kat is kimutattak a Bennu asz-
teroida talajmintaiban.

2025 végén japan és amerikai kutatok
csoportja az Osiris-Rex tirszonda altal a
Bennu aszteroidardl gytijtott 0.6 gramm
anyagmintiban gazkromatografias-
tomegspektrometriaval (GCMS) hat
kiilonbo6z6 cukormolekulat és egy
titokzatos «{irgumit», egy korabban soha
nem latott nitrogénben és oxigénben
gazdag polimert, is kimutatott.

Az él3 szervezetekben gyorsan
felszivodé egyszeri szénhidratokat
(monoszacharidok és diszacharidok)

nevezziik cukroknak. ezek gyorsan
felszivédnak, pl. gliikéz (sz6l6cukor),
fruktéz (gytimélcscukor), szacharéz
(asztali cukor).

Ezek a cukrok kiegészitik az élethez
elengedhetetlen sziikséges Gsszetevék
listajat. Mivel a Bennu tartalmaz &si
sziil6aszteroidabol szarmazo
formaldehidet, a kutatok feltételezik, hogy
a kimutatott cukrok formaldehidet
tartalmazo sobol keletkeztek magan az
aszteroidan.

Mind a négy aldopentozt — ribozt, lixozot,
xilozt és arabindzt — valamint két
aldohexdzt, gliikozt és galaktozt is
kimutattak. (A Hayabusa2 japan (irszonda
koréabban ribozt, arabin6zt és xilozt
detektalt a Ryugu aszteroidan.)

A szénhidratok egy kiilonosen érdekes és
biologiailag 1étfontossagh csoportja az
aldopentdzok, azaz az 6t szénatomos
cukrok, amelyek molekul4jaban egy

aldehidcsoport talalhat6. Ezek a
viszonylag egyszert vegyiiletek az élet
alapvetd folyamatainak mozgat6rugoi,
hiszen beldliik épiilnek fel a genetikai
informaciot hordozo6 nukleinsavak, és 6k
alkotjak az energiaatvitel kulcsfontossagt
molekulainak gerincét is.

A hat szénatomos aldohexdzok szerkezete
és sokfélesége kulcsfontossagu az é16
rendszerek mikodéséhez. Gondoljunk
csak a gliikozra, amely az emberi test
els6dleges energiaforrasa, vagy

a galaktozra, amely az anyatej egyik f6
osszetevdje. Ezen cukrok apro szerkezeti
kiilonbségei oriasi biologiai funkcionalis
eltérésekhez vezetnek, befolyasolva a
molekulak felismerését, metabolizmusat
és kolesonhatdsait més biomolekulakkal.
A hat cukormolekula kozé tartozik a
genetikai informaciét hordozé RNS egyik
OsszetevGje a riboz és az élet
energiaforrasa a gliikdz is. Nem talaltak
azonban a mintdkban dezoxiribozt. A
dezoxiriboz (DNS-cukor) hianya
megerdsiti azt az elképzelést, hogy a korai
élet talan kizarolag RNS-re
tdmaszkodhatott.

A CUKROK
KELETKEZESE

Bennu nagy D és N diisulasai arra
utalnak, hogy a jegeket és szerves

CH,OH
0
H H
HO OH
H OH
HOCH, OH
H H
OH OH

Tébb mint 50 éve talaltak gliikézt
és arabinézt meteoritokban

is, de akkor még nem tudtak
egyértelmiien bizonyitani, hogy
azok nem fdldi eredetiiek.

Szenes kondrit meteoritokban

(pl. Murchison, Ausztralia) 2019-
ben kimutattak, hogy jelen van
rib6z és mas biolégiailag fontos
cukrok. Izotépos vizsgalatok
igazoltak, hogy ezek valéban
Foéldén kiviili eredetiiek, nem fldi
szennyez&ddés. Szamos egyszeriibb
szerves molekulat (formaldehid,
metanol, glikolaldehid) észleltek
mas Uistokésokon is, amelyek
el6futarjai lehetnek a cukroknak.
Példaul a 67P/Churyumov-
Gerasimenko) a Rosetta

kiildetés soran tobb szerves
vegyiiletet talaltak, amelyekbdl
cukormolekulik is keletkezhetnek.

anyagokat a korai kiils6 naprendszerben
halmozhatta fel. A metanolbdl és vizb&l
késziilt csillagkozi jéganaldg ultraibolya és
kozmikus sugéarzasanak laboratériumi
szimulaci6i arra utalnak, hogy cukrok,
koztiik a riboz kialakulhattak a hideg
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kiils6 Naprendszerben, az aszteroida
akkrécidjat megel6zGen vagy a csillagkozi
térben is példaul kisebb cukrok és
gliceraldehid reakcibja soran.

A formoéz-reakci6 forrdsanyagait, az
aldehideket megtalaltak az intersztellaris
térben, listokosokben, sok meteoritban és
a Bennu-aszteroida mintaiban is. A
formoz reakcidk soran az aldehidek (pld.
formaldehid) és a kis cukrok képesek
egymassal reagélni, és valtozatos,
nagyobb cukrokat képezhetnek, gyengén
savas vagy ltgos kornyezetben, ahogy azt
a laboratoriumi szimulaciok is
bizonyitjadk. A Bennu-mintakban talalhato
natrium-, magnézium- és kalcium-
karbonatok gazdag ligos folyadékokra
utalnak. A formdz reakcidkat a kalcium-
és magnéziumionok hatékonyan
katalizaljak.

A CUKROK

KIRALITASA B

A BENNU MINTAKBAN

Bar t6bb bioldgiailag relevans cukrot
azonositottak a Bennu mintakban, azok
sztereokémiai Osszetételét még nem
kozolték. A kimutatott cukrok D/L aranya
jelenleg ismeretlen. A Bennu mintai
egyenld aranyban tartalmaznak balkezes
és jobbkezes aminosavakat. Ez jelentds
megéallapitas, mivel a foldi élet
hatérozottan a balkezes aminosavakat és a
jobbkezes cukrokat preferalja. Mivel az
eddig tanulmanyozott foldonkiviili
anyagok nem mutattak kiralis
aszimmetriat egyelGre tovabbra is Ggy
tlinik, hogy az aminosavak és cukrok f6ldi
homokiralitasa, kizarolag kés6bbi kémiai
vagy biologiai szelekciés folyamatok soran
keletkeztek.

A biolégiai rendszerekben szinte kizarolag
a D-sztereoizomerek fordulnak eld,
melyek koziil négy

az aldopent6zok csoportjaba tartozik: a
D-rib6z, D-arabin6z, D-xiloz és D-likszoz.

AZ URGUMI

Egy kaliforniai kutatocsoport
megvizsgalta a Bennu mint4kban talalt
gumiszer( anyagot is, amelyet korabban
soha nem észleltek tirkGzetekben. Ez a

furcsa rugalmas, nitrogénben és
oxigénben gazdag polimerszert anyag,
amelyet a NASA ,lirguminak” nevezett el
— és szerinte nem kiilénbozik a hasznalt
ragdégumitol vagy puha miianyagtol —
valoszintileg akkor keletkezett, amikor a
Naprendszeriink még kialakuloban volt és
a forgo gaz- és porfelhd anyagaibol alakult
ki a Bennu sziilGaszteroidajan. Az emberi
hajnal ezerszer vékonyabb anyag
Osszetételét a kutatok
elektronmikroszkoppal és
rontgenspektroszkoppal elemezték a
Berkeley Laboratériumban. A nagy térbeli
felbontés és érzékeny rontgensugarak
példatlan kémiai elemzést tettek lehetGvé.
A kutatok arra a kovetkeztetésre jutottak,
hogy a furcsa attetszd, rugalmas és
hajlékony puha mianyaghoz hasonlé
anyag rétegekben rakodott le jég- és
asvanyi anyagokon az aszteroidan. A
sugarzasnak val6 kitettséget kovetSen
torékeny lett, hasonl6an, mint a
Lhapsugarzasnak kitett kerti mianyag
szék”.

A legfrissebb eredmények megerdsitik azt
az elméletet, hogy az élet Gsszetevdit
alkot6 anyagok a Foldon kiviil is 1éteznek,
és meteoritok juttattathattdk el ket a
bolygonkra.

Hexozokat mas foldonkiviili anyagokban
még nem figyelték meg. A Bennuban
béséges gliikoz — az élet kozos
energiaforrasaként szolgald hexoz
molekula — és mas hex6zok kimutatasa
arra utal, hogy ezek méar a korai
Naprendszerben is jelen voltak. Mivel a
szenes aszteroidak toredékei széles
korben elterjedtek a belsé
Naprendszerben, az ilyen aszteroidak
vagy toredékeik (példaul szenes
kondritok) gliikozt és mas bio-fontossagu
cukrokat juttattak a bels6 Naprendszer
széles tertileteire, beleértve a
nukleobazisokat és fehérjeépitd
aminosavakat. igy az élet mindharom
kulesfontossagu épit6kove elérhette a
prebiotikus Foldet és mas potencialisan
lakhato bolygdkat.

Erdekes megjegyezni, hogy kordbban a
JAXA Hayabusaz2 (irszonda altal gytijtott
Ryugu aszteroidarél szarmazé mintakban
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Az RNS molekularis t6sszetevoi
a Bennu aszteroidan
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is talaltak biologiailag relevans szerves
molekuldkat, mint példaul aminosavakat,
niacint (B3 vitamin) karbonsavakat,
aromas szénhidrogéneket,
makromolekularis szerves anyagokat és
uracil nukleobézist is. A jelenlegi
ismeretek szerint azonban a Bennu
kémiailag gazdagabbnak tinik a
prebiotikus molekuldkban, mint a Ryugu.
A kutatok szerint — bar egyre biztosabb,
hogy az élet osszetevdi az tirb6l
szarmaznak — folytatni kell a
vizsgélatokat, mivel nem vilagos, hogy az
élet az (irbél érkezd osszetevékbdl jott-e
létre, vagy maguk az 6sszetevik is a
Foldon keletkeztek kémiai reakciok
kovetkeztében.

Palinkas Gabor
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Panorama 29.sz, (2024)
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HUTESI ES MELEGITESI HATASOK A LEGKORBEN

Az aeroszolok és a Rlima

Hogyan véltozott bolygdnk légkéré-
nek &sszetétele az utébbi években?
Milyen szerepet jatszanak a
folyamatokban az lveghazhatasu
gazok és az emberi tevékenység?
Ezt tekintjlk at irdsunkban friss
kutatasi hirek, beszamoldk alapjan.

A Fold az élhet6 klimajat a napsugéarzasnak,
a naprendszerben elfoglalt helyének és a
légkore Osszetételének koszonheti. A Fold
légkorének Osszetétele, az oxigén és
nitrogén mellett jelenlevd, természetes
forrasokbol vagy human tevékenységbdl
szarmaz0 liveghdzhatasa gazok (UHG), a
CO,,CH,, 0,,N,0, SO,, halogénezett
szénhidrogének és a vizpara, SO » NO,,
szerves szén, fekete szénpor tartalma
aeroszolok, kulcsszerepet jatszanak a
felszini hémérséklet szabalyozasaban az
tiveghazhatason keresztiil, amely foldfelszin
kozelében 15°C-on tartja az
atlaghmérsékletet. E hatés nélkiil a Fold
kozvetleniil a vilagiirbe sugarozna a hét,
ami sokkal hidegebb, -18°C-os
atlagh6mérsékletet eredményezne a
nappalok és az éjszakak kozott szélsGséges
ingadozasokkal. A hdszabalyozas nélkiil a
bolygd alkalmatlan lenne az altalunk ismert
élet szamara. A Napbol a Fold 1égkorének
keresztmetszetére juto fajlagos sugarzasix
napenergia értéke 1368 Wm=(joule/s/m?). A
Fold gombalakjat is figyelembe véve (forog
és gombfeliilete 4-szer nagyobb, mint
egyenlit6nél a keresztmetszete), a légkor
kiils6 hatarara globalisan, atlagosan a
negyede 342 Wm-2 energia jut (melegités). A
napsugarzas lathat6 fény frekvenciaja
részének tobbsége athalad a 1égkoron, kisebb
héanyadat (~1/3) visszaveri a 1égkor aeroszol
tartalma (hiités).

Az athalad6 rész felmelegiti a foldfelszint,
majd ezt a felszin alacsonyabb frekvenci&ja
infravoros hésugarzassal kisugarozza. A
hésugarzast egy része eltavozik az tirbe
(htités), masik részét elnyelik az
iiveghazhatast okoz6 gazok és
visszasugarozzak fold felszinére
(iiveghazhatas, melegités).

Abeérkez6 és az eltavozo sugarzas érzékeny
mérlege alakitja ki a Fold klimaegyensulyat.
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A héhaztartas komponensei

Ez az egyenstly kulcsfontossagt a bolygo
stabil hémérsékletének fenntartasdhoz. Ha
tobb energia 1ép be, mint amennyi kilép, a
globélis hémérséklet emelkedik; ha tobb
energia tavozik, mint amennyi belép, a
bolygo6 lehdl.

Az energiamérleg nincs egyenstlyban. Az
iiveghazhatast gdzok mennyiségének
novekedése és az albedd csokkenése miatt
(a felh8k és jégtakard mértékének
csokkenése), vagyis a Fold éghajlati
rendszere t6bb energiat nyel el, mint
amennyit visszaver, illetve kibocsat, vagyis
melegszik.

Alégkor Osszetételének a Fold
energiaegyensulyara gyakorolt hatasat a
Lsugarzasi kényszer” szamszerdsiti, amely
azt mutatja, hogy az 6sszetevék milyen
meértékben befolyasoljak a felmelegedés/
lehtilés egyenstlyat. A pozitiv kényszer
felmelegit, mig a negativ kényszer lehit. Az
iiveghatést gazok és az aeroszolok nettd

Sugarzasi erokorok

Sugarzasi . N
Komponens kényszer W/m? Megjegyezés
UHG-k ~132 NOAA AGGI
Osszesen i 2025
Aeroszolok ok
dsszesen el RECAD
Nett6
SUgArzasi ~+2] melegités
kényszer
4
T ——

1975-2025

Homeérsékleti anomalia AT(C?)

1980 2000 év 2020

A Fold fellleti hdmérsékletenek
elterése a XX.sz atalgatol

es a legkor CO, tartalma

tobblet sugarzasi kényszere 2025-ben ~2.1
W/m? volt. Az aeroszolok, elsGsorban a
szulfatrészecske magokat tartalmazok hiit6
hatésa elfedik a felmelegedési hatasok egy
részét, de az tiveghdzhatast gazok
oOsszességében mar kozel 1,5°C-kal
melegitették a bolygot.

ELOREJELZESEK, VARHATO
VALTOZASOK

A iivegh4zhatast gazok mennyisége tovabb
novekszik, a human kén-dioxid kibocsatas
viszont a levegémindségi szabalyzasok
hatéséra csokkend tendenciat mutat.
Korébbi energiamérleg modelleken alapuld
tanulmanyok arra a kovetkeztetésre
jutottak, hogy a tengerviz dimetil-szulfid
koncentracitja és ezzel a légkor szulfat
aeroszol tartalma is varhatoan globalisan
csokkenni fog a kovetkez6 évtizedekben.
Ennek okat elsGsorban a fitoplankton
kozosségek atalakulasara és a melegedd
felszini vizek biogeokémiai véltozasaira
vezették vissza. A tanulmanyok azt josoltak,
hogy a kénforrasok csokkend tendencigja
miatti jovébeli aeroszol csokkenés bizonyos
esetekben nagyobb mértékben jarulhat
hozza a felmelegedéshez, mint az
iiveghazhatasu gazok novekedése.
Sankirna D. Joge és munkatarsai az elmult
évben a Proceedings of the National
Academy of Sciences folyoiratban megjelent
munkajukban a fentiekkel ellenkezd
kovetkeztetésre jutottak. A kutatok a
biologiai folyamatok globalis megfigyelésein
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alapul6 gépi tanulasi algoritmusokat
alkalmaztak a fitoplanktonok DMS
kibocsatasanak modellezésére. A
szamit4saik soran az 6cednok 1850-0ta
elérhet6 adatai alapjan nyolc kiilonb6z6
klimamodell felhasznalasaval 2100-ig
szimulaltak az 6cednok varhato DMS
koncentracioit. A modellezéssel kimutattak,
hogy bér a tengervizben mért DMS
koncentraciok globalisan valoban varhat6an
csOkkenni fognak a kovetkez6 évtizedekben,
azonban a légkorbe jutd DMS mennyisége
Osszességében novekedhet, mivel:
emelkedik a tengerviz felszini h6mérséklete,
fokozodnak a szélsebességek,

és emiatt hatékonyabba valik a DMS
kiaramlasa a tengervizbdl a légkorbe.

Ez azt jelenti, hogy bar az 6cednok DMS
készlete csokkenhet, a DMS tovéabbra is
fontos természetes kénforrasa marad a
1égkornek, kiilonosen akkor, amikor a
humén eredett kéndioxid kibocsatasok a
levegminGségi szabalyozasok miatt
csokkennek. A jovében novekvs dceani DMS
kibocsatas fokozhatja a szulfat aeroszolok
képz6dését, ami a felhSk visszaverd
képességének (albedd) novekedésén
keresztiil tovabbra is hiit§ hatassal lehet az
éghajlatra. Ez a folyamat részben
ellenstlyozhatja az iiveghazgazok melegit6
hatasat. A DMS az 6cedn—légkor rendszer
egyik fontos visszacsatolasi eleme maradhat
ajovben is. A DMS-hajtast hiités
varhatéan nem fog csokkenni.

AEROSZOLOK

Az aeroszolok természetes és antropogén
forrasbél szirmazo, gazban szuszpendalt
szulft, nitrat, korom és szerves szén tartalmi
szilard vagy folyékony részecskék. Mind
hiités, mind melegités utjan befolyasoljak az
éghajlatot, de a dominans globalis hatasuk a
hiités (kiilonosen a

szulfatok), részben csokkentve az
iveghézhatast gazok okozta felmelegedést.
Az aeroszolok kozvetlen hiitési
mechanizmusa a bejové napsugarzas
visszaverése az (irbe. Kozvetett hatasuk a
felhdk fényességét novel felhGkondenzacios
magok szaménak névelése, novelve ezzel a
felhGképzBdést, és ezzel a bolygd albedobjat.
Az aeroszolok keriilhetnek kozvetleniil a
légkorbe és keletkezhetnek a leveg6ben zajlo
kémiai reakciok soran is.

Az albedo a feliiletre érkezo elektromdagneses
sugarak visszaverddési hanyada. A Fold
atlagos albeddja 0.39

A szulfét aeroszolok vilagos szinfi részecskék,
amelyek szétszorjak és visszaverik a beérkezd
napsugarzast, igy kevesebb energia jut el a
felszinre. Ez kozvetlen negativ sugarzasi
kényszert eredményez. A szulfat-aeroszolok
16 forrésai a fosszilis tiizel6anyagok (~72%),
és a biomassza (~. 2%) elégetésébdl
szarmaz6 SO, -kibocsétés, természetes
forrasok a tengeri fitoplanktonok dimetil-
szulfid-kibocsatasa (~ 19%) és a vulkanok,
bozottiizek SO,-kibocsatasa (~ 7%). A kén-
dioxid a légkorben tobblépesds kémiai
folyamattal alakul kénsavva. ElsG lépésben
hidroxilgyokok oxidaljak, majd oxigénnel
vagy vizzel reaglva képzédik kénsav.

A dimetilszulfid els6dleges természetes
forrasai az 6ceanok. A tengeri fitoplanktonok
altal termelt dimetilszulfonopropionat
(DMSP) molekula lebomlésakor keletkezik.

A DMS kulcsszerepet jatszik a globalis
kénkorforgasban, mivel a légkorbe jutva
oxidaci6s folyamatokon keresztiil szulfat
aeroszolokka alakul, amelyek hozzijarulnak
a felh6képzodéshez és a Fold sugarzasi
mérlegének alakitasahoz.

A DMS oxidaci6jat a légkorben gyokok,
hidroxilgyokok, halogéngyokok és a
nitratgyokok inditjak el. Ezek hatésara kén-
dioxid (SO,) és meténszulfonsav (MSA)
képzddik, amelyek tovabb oxidalodnak
kénsavva. A folyékony viz jelenléte a
légkorben fokozza a DMS oxidacibjat.

KLIMAVALTOZAS 2025

A grafikonon a legfelsd abra a globalis
felszini hémérséklet valtozasat mutatja
1980-2025 kozott a 30 éves 1951 és 1980
kozotti alapatlaghoz képest (hdmérsékleti
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anomaélia). A Fold globalis felszini
hémérséklete 2025-ben kissé melegebb
volt, mint 2023—-ban, de hibahataron beliil.
2025-ben hiivosebb volt, mint 2024-ben, és
az Atlagh6mérséklet 1,19 Celsius-fokkal
haladta meg az 1951-t6l 1980-ig tartd
atlagot. A nyilvantartas 1880-as
megkezdése 6ta a legmelegebb év 2024
marad (forras: NASA/GISS).

A kozépsG abra az atmoszféra szén-dioxid
tartalmanak linearis novekedését mutatja
ugyanebben az idGszakban. A legals6 abran,
amelyen a sarkvidék jeges feliilete
nagysaganak valtozasa lathato, tigy tiinik,
hogy 1997-16] kezd6d§ intenzivebb jeges
teriiletcsokkenés az utols6 10 évben egy
atlagérték koriil ingadozik.

A valtozasok mértékeit az utolsd 28 évben
az alabbi tabla tiinteti fel.

AT C° ATC®  Jeges-tenger
CO,ppm anomélia  anomalia jégtakaro
atmoszf  szfold felsz  éceanfelsz  10°km?
1997 364.6 0.61 0.44 8.63
2025 427.4 1.23 1.19 4.61

anomidlia: eltérés az 1951 és 1980 kozotti atlagtol (NASA)

SzerkesztGség
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Cameron-Smith, et al., Geophys. Res. Lett., 38,
(2011)

Zhao, J., etal., Clim Atmos Sci 7, 18 (2024).
Sankirna D. Joge, et al.,PNAS .122 No.23 (2025)




MOF5

Fémorgantkus
vazszerkezetek

A fémorganikus-vézszerkezetek (MOF=Metal Organic Frameworks)
alapvetden két f6 komponensbdl alinak: a szerkezet csomdpontjaiként
szolgalé fémionokbdl (pl. Zn?*, Cu?*, Fe’*, AP+, Zr**), vagy kilénb6z8 szim-
metriaji fémklaszterekbdl és a csomdpontokat 6sszek6td szerves ligandu-
mokbdl. A fémklaszterek tébb fématomot tartalmazé, oxigénnel vagy mas
nemfém atomokkal kétésben lévé egységek, pl. cink-karboxilat, vagy a

réz-acetat.

A szerves ligandumok a fémcentrumokhoz
kot6d6 legalabb két, de gyakran tobb
koordinacioés ponttal rendelkez6
molekuldk, (pld. karboxilat-, piridin-,
imidazol- vagy foszfonatcsoportok). A két
komponens koordinacios kotések révén
Osszekapcsolddva, vendégmolekuldk
tarolaséara alkalmas, kiterjedt nagyméretd
porusokbol, iiregekbdl allo halézatot
alakit ki. Az 6sszekotd elemek, és
tulajdonsagaik rendkiviil nagy mértékben
befolyasoljak a MOF-szerkezet
porusméretét, alakjat és kémiai

MOF-74 (Mg, Ni, Co)
€O, NO CH,

ureg

tulajdonsagait. A pérusokban szinte
barmilyen molekula vagy ion tarolhato,
amennyiben: mérete megfelel6, hogy
beférjen a porusméretbe, nem reagal
karosan a vézzal, és a MOF stabil marad
az adott koriilmények kozott. A MOF-ok
poérusai nagyon nagy fajlagos feliiletiiek
(akar >6000 m2/g), hangolhatok
(pérusméret, funkcios csoportok),
kémiailag modosithatdk és szelektiven
kotik meg a vendégmolekulékat.

Az elsé stabil kobos kristalyszerkezetii
fémorganikus vazszerkezet( anyagot, a

T MIL-101(Cr)
CO,,

HKUST-1
J€o:. co.cH,

Bio-MOF-11
Co,

Ebelegi Newton Augustus et al., Am. Journal of Environmental Protection. 5(2), 61 (2017

Fémorganikus vazszerkezetek

MOF5-t Omar M. Yaghi az elmult évben
megosztott kémiai Nobel-dij egyik
dijazottja 1999-ben allitotta el6. A
kovetkezdkben jeles példaként a MOF5
szintézisét és szerkezetének tulajdonséagait
foglaljuk Ossze részletesebben.

MOF5 (més néven IRMOF1) egy
rendkiviil porézus, nagyon nagy fajlagos
feliiletd (2500-3500 m?/g) kobos racsként
kristalyosod6 cinkorganikus vazszerkezet.
Poérusatmérd 1.1-1.5 nm, poérusnyilas
0.8nm. Stirtisége kicsi kb. 0.59 g/cm3 a
nagy porozitasa miatt.

Xiao-Lang et al., Journal of Nanomaterials 07 May (2013)
A MOF-5, kristalyszerkezetének részlete

A récs csomopontjai Zn, 06+ tetraéderes

klaszterek,
Zn++

6+
Zn,0

amelyekhez 0sszekotGelemként hat
iranybol tereftalsav-molekulak

O, : OH
HO o

Tereftalsav
BDC  CeHs(COOH)2

1,4-benzoldikarbonsav
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MOF5

(1,4benzoldikarboxilat (BDC))
csatlakoznak, rogzitve a kocka alakd racs
sarkait.

Zn,0(BDC)g
A csomopontok kdrnyezete

AZ MOF-5 SZINTEZISE

7”2z

ElGallitasahoz az egyik konvencionalis
modszer a szolvotermikus szintézis.
Szolvotermikus elballitas: A vegyiiletek
szintézisét oldoszerrel, magas nyomas
és hdmérséklet mellett, autoklavban
végzik.

AZ OSSZETEVOK

Fémforras: cink-nitrat-hexahidrat.

Zn(NO,),.6H20

Szerves kétdelem: Tereftalsav,
1,4-Benzoldikarbonsav (BDC)
C,H,(COOR)*

Oldészer: Dimetilformamid (DMF)

A REAKCIO

Oldas: A cinkisot és a BDC kotGelemet a
DMF oldészerben feloldjak.

Melegités: A keveréket autoklavban,
koriilbeliil 100-120°C-on melegitik
24-48 Oran at.

Deprotonacié: Ahogy az oldoszer
felmelegszik, lassan elbomlik és bazisként
miikodve, levalasztja a protonokat a
tereftalsavbol.

Nukleéacié: A dikarboxilat-ion ezutan a
cinkionokhoz kotddik, és klasztereket
alkot.

Kristalyosodas: Ezt kovetSen a klaszterek
és kotGelemek (linkerek) onszervezddéssel
egy 3D kobos racesa rendezédnek.

Az egyszertsitett reakci a csomdpont
1étrehozasahoz

4Zn*+H,0+6RCOOY = [Zn,0(RCO0),] + 2H*

ahol R a tereftalsav deprotonalt része.

A reakciot gondosan kell kontrollalni. Ha
tal magas a hémérséklet vagy a
koncentraci6 nem jol véalasztott, akkor

MOF-ok porusaiban tarolt anyagcsoportok

Vendégmolekula-tipus Tipikus példak

Hz, CH4, COz, O3,

Gazok és kis N, CO, NO, VOC-

molekulak

Oldészermolekulak H-0, alkoholok

Szintézis utani
aktivalas, porusok

Irodalom
Furukawa et al.,

Fo6 alkalmazasok

Gaztarolas, szeparacio, Science 2013; Li &
katalizis

Zhou, Chem. Soc.
Rev. 2009
Rowsell & Yaghi

Microporous
Mesoporous Mater.

tisztitasa 2004
Zhang & Riduan
Li*, Na*, Mg**,  lonvezetés, Chem. Soc. Rev.
Fémionok és anionok Cu**,Cl",BF,~, akkumulatorok, 2012; Horike et al.,
PFes™ ioncsere Acc. Chem. Res.
2013
Gyogyszerek Horcajada et al., Nat.
Nagyobb szerves (ibuprofen Gyogyszerhordozas,  Mater. 2010;
molekulak doxorubicin), szenzorika, fotokémia Horcajada et al.,
aromas festékek Chem. Rev. 2012
Liuetal., Chem.
Enzimek, Enzimimmobilizacio, Rev. 2020; Liu et al.,

Biomolekulak

peptidek, fehérjék hiokatalizis

Chem. Soc. Rey.
2014

36 KEMIAI PANORAMA 31. SZAM, 2026. EVFOLYAM

(cink-oxid) csapadék jelenik meg a
porozus vaz helyett.

Aktivalas:A MOF-5 szintetizalasa utan a
porusok valgjaban nem iiresek —a reakcio
soran hasznalt DMF oldészer tolti meg
Gket. Az aktivalas az a kritikus folyamat,
amely soran ezeket az old6szermolekuldkat
tobb 1épésben eltavolitjak anélkiil, hogy a
porodzus 3D szerkezet 6sszeomlana.
Melegitéssel nem lehet eltavolitani az
oldészert, mivel a DMF magas forraspontd,
emiatt el§szér oldoszercserét hajtanak
végre. Alacsonyabb forraspontt
oldoszerben (kloroform vagy diklormetan)
aztatjak 3-5 napig, majd
vakuumszaritassal, enyhe melegitéssel
eltavolitjak a kloroformot is a poérusokbol.

HOGY JON LETRE AZ
IONKOMPLEX?

A MOF-5 szerkezetében a Zn 0°* egység
nem csupan egy kémiai 6sszetevs, hanem
a halozat strukturalis alapkove. HG és kis
mennyiségii viz jelenlétében (a hidratalt
cinks6 lebomldsa miatt), a cink ionok és a
viz reakcioba 1épnek. Egy kozponti
oxidion jon létre, amely négy cink ionnal
tetraéderes ion-klasztert hoz létre.

4Zn2%%+ 02 ->(Zn 40)6"'.

Hogyan tud megkétni egy oxigén ion
négy cink iont? Az oxigén ion és a cink
ionok kozotti kotés természete dativ
kovalens kotés.

A dattv vagy koordinacids kotés, egy
olyan specidlis kovalens kotés, amelyben
a koto elektronpart kizaroélag az egyik a
donor atom biztositja. Ilyen pld. a CO,
NH#*, H 0" is. A gyakoribb kovalens
kotés elektronparjahoz mindkét atom
hozzajarul 1-1 elektronnal. A donor atom
(Lewis bazis) rendelkezik legalabb egy
nemkoté maganyos elektronparral
(példaul nitrogén, oxigén, foszfor vagy
kén atomok), amivel hozzajarulhat a
kotés kialakitashoz. Az akceptor atom
(Lewis sav) rendelkezik legalabb egy
betoltetlen vegyértékpalyaval, amely
alkalmas az elektronpar befogadasara
(példaul bor, aluminium vagy
atmenetifémek).



Alapallapotaban az oxigén
elektronkonfiguracidja 2s22p*. A kozponti
oxigén azonban nem semleges atom. A
reakei6 soran két elektront nyerve a
cinkionoktol, 02" lesz, (2s? 2p°)
elektronszerkezettel, négy maganyos
elektronparral az sp3 hibridizalt palyain.
Az 02 ion Lewis bazisként, elektron
donorként viselkedik.

A cink elektronszerkezete 1s> 2s? 2p°® 3s?
3p° 3d*° 4s2. A klaszterben minden
cinkion +2 oxidacios allapotban van
(Zn?*), ami azt jelenti, hogy a 3d palyajuk
teljesen be van toltve (d°), a 4s palyajuk
betoltetlen, és az oxigén ion 4 maganyos
elektronparja keriil a Zn** ion (Lewis sav)
iires 4s, 4p palyaira a dativ kotés soran.
Az sp3 hibridizacié az oxigén
elektronszerkezetében akkor kéovetkezik
be, amikor négy masik atomhoz kotédik.

Ebben a folyamatban egy 2s palya és
harom 2p palya egyesiil, négy sp3 hibrid
palyat képez, amelyek tetraéderes
geometriaval rendelkeznek. Ez lehet6vé
teszi, hogy az oxigén négy szigma kotést
alakitson ki Zn ionokkal, ami
szimmetrikus tetraéderes klasztert
eredményez. A szigma-kotés (o-kotés)
olyan kovalens kétés, amelyben a kémiai
kotést létrehozo elektronpar
(kotéelektronpar) a kotés tengelyére
nézve forgasszimmetrikus
molekulapalyan helyezkedik el.

Nem elhanyagolhat6 a komplex ionos
jellege sem. Mivel jelentds kiilonbség van
az elektronegativitasban az oxigén és a
cink kozott (3,44 ill. 1,65), erés
elektrosztatikus vonzas is fellép a negativ
toltésti O és a pozitiv toltést Zn>* ionok
kozott.

MOF-5 Fémorganikus vazszerkezet

MIERT TETRAEDERES A
KLASZTER?

Az 02 ion elektronpalyinak sp3
hibridizacioja miatt a négy magéanyos
elektronpar palyainak iranyai 109.50-ot
zérnak be, igy egy tetraéder 4 sarkai felé
iranyulnak. A Zn-O kétéshossz 0.19-0.20
nm.

Ez a geometria tokéletesen alkalmas arra,
hogy az 0% egyszerre négy Zn>* iont
kosson meg.

AZ OSSZEKOTO ELEM
DEPROTONALASA

Miel6tt a kotGelem a fémhez kotGdne, el
kell veszitenie savas protonjait. Az
olddszer (DMF) melegitéskor enyhe
hébomlason megy keresztiil, és aminokat
termel, amelyek bazisként miikodnek. Az
amin veszi fel az
1,4-benzoldikarbonsavbdl a hidrogéniont,
mikozben metilammonium-ion képzddik.

CHgNH2 +BDC — BDC'+(CH3NH3)+

AZ IONKLASZTER
KOORDINACIOJA

Neutralizalva a +6 toltést a Zn,0
csoméponton, a 6 BDC kotGelem karboxil
csoportja a tetraéderes cink klaszterhez
kotédik. A BDC kotSelemek masik végein
elhelyezked6 karboxil csoportok tudnak a
szomszédos 6 csomdponthoz kotédni

felépitve a kobos kristalyracsot.
(Zn,0)** + 6(RCOO) —> Zn O(BDC),

https://www.chemtube3d.com/mof-mof5/

Palinkas Gabor
* IRODALOM

O.M.Yaghi et al., Nature 402, 276 (1999)

Kranthi Kumar Gangu et al., RSC Adv., 12, 14282
(2022)

Vadia Foziya Yusuf, et al., ACS Omega 7, 49,
44507 (2022)

T. Navaie Diva, J. Chem. Rev., 7(1), 63.(2025)
Kémiai hibridizacio

Fémorganikus vézszerkezetek és felhasznalasuk -
Elo.hu

Ebelegi Newton Augustus, et al. Am. J..Env.
Prot., 5(2), 61 (2017)
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Krausz Ferenc
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Silberer Vera
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Péarizsban

Lente Gabor
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Hidroxilamin problémaja
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Lente Gabor
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Pompeii vizkd
Paleometabolitok

Kovécs Mihaly, * MAGYAR
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Zold és
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kozépiskolai
oktatasban
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A tlizolt6 véd6ruhazatok f6bb jellemzbi
Hargittai Istvan

Textil-krisztallografia

Lente Gabor

Reprodukcids egészség az tirben
Enzim szamitastechnika

Szunnyad6 gyogyszermolekulak
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Lente Gabor, Osz
Katalin

Az 58. Irinyi Janos
Kozépiskolai
Kémiaverseny
dontéje
Magyarfalvi
Gabor, Szabados

Agnes, Tarczay :
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Irinyiverseny: - donto

Innovativ kémiaoktatés a jové vegyészeinek
ELTE Kémiai Okoslabor — SuperSmartLab
Lente Gabor

Légkori tirszemét

Mosési segitség bevonatképzéssel

Kutasi Csaba

A rontgensugarzas karos hatasait6l védé
oltozékek, arnyékolok
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Kivancsi

Kutaté

Y < [ TATOTABOR

NYARI KUTATOTABOR

TUDOMANYOS

A TERMESZETTUPOMANY!
KUTATOKOZPONTBAN

A Kutatékézpont 2009-6ta minden
évben nyari kutatétabort rendez
érdeklédé kézépiskolai didkok
szamara. A tabor a Kutatékézpont
laboratériumaiban zajlik, és valédi
kutatasi projektekbe kapcsolja be a
kézépiskolas didkokat. A résztvevék
egy teljes héten at egy kutatdcso-
port tagjaiként dolgoznak, modern
mUszerekkel, valédi mintakkal, igazi
kutatdi feladatokon. Munkajuk
eredményét konferencia eléadas
forméjaban mutatjak be a hét
végén.

A Kutatokozpont 2009-6ta minden évben
nyari kutatétabort rendez érdekl6dé
kozépiskolai didkok szamara. A tabor a
Kutatokozpont laboratériumaiban zajlik,
és valodi kutatasi projektekbe kapcsolja
be a kozépiskolas didkokat. A résztvevék
egy teljes héten 4t egy kutatocsoport
tagjaiként dolgoznak, modern
miiszerekkel, val6di mintakkal, igazi
kutatdi feladatokon. Munkajuk
eredményét konferencia elGadas
forméajaban mutatjak be a hét végén.

https://www.ttk.hun-ren.hu/aktualis-
hirek/aki-kivancsi-kutato-nyari-
tabor-2026

MIT KINAL A ,,KIVANCSI
KUTATO" NYARI
KUTATOTABOR?

A tébor programja nem bemutato jellegt,
hanem gyakorlati kutatotabor. A didkok
tényleges kisérleteket végeznek:
miiszereket kezelnek, mintakat készitenek

)\ AKI KIVANCSI KUTATO

'Nyari Tudomanyos Tébor 2026

v.o HUMN-REN Természettudomanyi Kutatékdzpont

_— M7 Budapest, Magyar tudasok korutja 2,

& Kémia, bioldgia, pszichologia
@ Laboratériumi kisérletek

@ Sajat kutatasi projekt

) Kozossegi programok

Erdemes csatlakozni! “*78
-3 Valédi kutatéi élmény
Palyaorientacié [

& Uj baratok, szuper hangulat! . ," ',‘ '

,-; —>» Motivacios levél + Kutatasi téma leirasa

Pélyazat: feher.aniko@ttk.hu Ve

A helyek szama korlatozott, jelentkezz idében!

HUN 2’
® REN =

tabort tamogatja:

GEDEON RICHTER LTI
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el6, mérnek, értékelnek, modern
kutatdlaboratoriumokban és megismerik
milyen a kutat6i gondolkodas, hogyan
épiil fel egy kutatési projekt és hogyan
dolgozik egyiitt egy kutatbcsoport.

A témavezetGk aktiv kutatok, akik
bevezetik a didkokat a sajat
szakteriiletiikbe, segitik a kisérleteket,
megmutatjak, hogyan zajlik a valodi
tudoményos munka.

MIT TANULHAT EGY DIAK A

TABORBAN?

® Hogyan miikédnek a modern
analitikai és biofizikai médszerek.

® Hogyan kell mintat el6késziteni,
mérni, adatot értelmezni.

NYARI KUTATOTABOR

Kivancsi

Kutaté

nyari t

® Hogyan kapcsolédik 6ssze kémia,
biolégia, anyagtudomany és
orvostudomany.

® Hogyan lesz egy tudomanyos
kérdésbdl mérhetd kisérlet és
értelmezhetd eredmény.

® Milyen a kutatéi élet, és milyen
készségek sziikségesek hozza

2026-ban t6bb tudomanyteriiletrsl 11
kutatasi téma koziil valaszthattak a
didkok.

TEMAK_2026_AKI_Tabor.pdf

VALASZHATO TEMAK
2026-BAN

A molekulak térbeli szerkezetének
feltarasa - a gyégyszerkutatas alapja
Kémiai Krisztallografia Kutato
Laboratérium,

Betekintés a rakkutatasba fehérjék
vizsgalatan keresztiil

Glikan Biomarker Kutat6csoport,

Egy immunolégiai fehérje eldallitasa
rekombinans DNS technolégia
felhasznalasaval, tovabba jellemzése
immunolégiai médszerekkel
Szerkezeti Biofizika Kutat6csoport,
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Epitsiink tiizeldanyag-cellat!
Megtjuld Energia Kutatocsoport,

Fenntarthaté kompozitfejlesztés
technolégiakkal miianyagok: korszerii
Gjrahasznositas és feldolgozas
Polimer Kémiai és Fizikai Kutat6csoport,

Hulladékbdl kincs: A poliuretan habok
kémiai Gjra hasznositasa
Polimer Kémiai és Fizikai Kutat6csoport,

Kétdimenziés kémia: molekularis
rétegek a viz felszinén
Funkcionélis Hatarfeliiletek
Kutatocsoport,

Pillanatfelvétel az &ssejtkutatas
allapotarél
Molekularis Sejtbiologiai Kutatocsoport,

Sejtmembran transzporterek és a
gyobgyszerrezisztencia ésszefliggései
Génregulacio Kutatocsoport,

Szerkezetvizsgalat
réntgensugarakkal
Biol6giai Nanokémia Kutatocsoport,

Uj, potencialisan bioaktiv molekulak

elGallitasa és jellemzése

Gyogyszerkémiai Kutatocsoport,
Szerkesztdség



RECENZIO

A tuddsviagy utjai

Minden olyan ismeretterjeszt§
munka tidvozlendé amelyik egy
szaktudomanyt kozel visz az altalanos
olvasbhoz. Ez kiilondsen igaz a kémiara,
amit a mai iskolasok joforman nem
ismernek, vagy nem szeretnek.
Réadésul a fizikai kémia szamitasok,
definiciok, egyenletek megértését
kivanja meg. Inzelt konyve rendkiviil
sok ismeretet tartalmaz Ggyszolvan
lexikonszerti felsorol4asban, ezt azonban
annyira olvasmanyosan kozli, hogy az
olvasé a tekintélyes tudésokat mint
hétkoznapi embereket ismerheti meg,
akiknek sorsa, baratsagai, gondolatai,
hétkoznapi torténetei barkivel is
megeshetnek. Legyen itt csak egy példa.

Faraday szegény csaladbol
szarmazott, 14 éves koraban konyvkotd
inasnak allt, de érdekelték a
tudoméanyok és 7 éves segéd idejének
leteltével eljart Humphrey Davy
el6adésaira. Mikor Davy meglatta
Faraday jegyzeteit, felajanlotta neki, hogy legyen aszisztense a
Royal Institution-ban. 1813 oktbéberében egy kitiintetés
atvételére Davy Parizsba utazott és Faraday-t magaval vitte.
Eppen ekkor zajlott le Lipcse kozelében a ,népek csataja” és
Anglia a Napoleon-ellenes koalici6 tagja volt. Ekozben a tuddsok
nyugodtan tanacskozhattak és Davyt — akinek ekkor nagy
tekintélye volt — kitiintették. A diszlinnepségen talalkoztak
francia tudésokkal (Ampére, Gay-Lussack), ami Faraday-nek,
aki Davy tudomanyos munkatarsaként volt jelen, nagyon sokat
jelentett. Tavoztukban, Bretagne-ban tévedésbél rovid idére
Grizetbe vették Gket. Faraday naplojaban feljegyezte: ,Elég
szokatlan kaland magunkat egy idegen és ellenséges orszagra
bizni, ahol barmilyen gyant elegendd, hogy megfosszanak
benniinket a hazankba val6 visszatéréstél és talan az életiinkt6l
is.”

E sorokat olvasva szinte késztetést érziink Faraday
letegezésére, mert nemcsak a XIX. szazad elején érezziik otthon
magunkat, hanem azt is konnyen figyelmen kiviil hagyjuk, hogy
Faraday mind a kémia, mind a fizika legnagyobbjai kozé
tartozik, ami természetesen kideriil a konyv tovabbi leirasaibdl.

Egy hatalmas tudomanyos anyagot ismertet6 md esetén

A TUDASVAGY UTJAI

A FIZIKAT KEMIA NAGY]AINAK
ELETE ES MUNKASSAGA

Inzelt Gyorgy

sziikségszertien felmeriilnek szerkesztési
problémék. Ebben a tekintetben —
érzésem szerint — a konyv nem kedvez
az altalanos olvasénak. A harom
nagyobb részbdl allo tartalmat értelem-
szerten kisebb fejezetek tagoljak tovabb.
A fejezetcimek azonban inkabb
riaszt6ak, mint baratsagosak, hiszen
torvényekkel, egyenletekkel,
allandokkal, vagy hanyadosokkal jelzik a
tartalmat. Ezek a fogalmak a fizikai
kémiaban természetesek, de ez a konyv
nem szakemberekhez sz6l, hiszen azok
inkabb szakmunkakat, vagy tankonyvet
hasznalnak. Elismerem, hogy az
élvezetes tartalom szakembereket is
csabithat olvasésra, de nem hiszem,
hogy 6k az elsérendd célszemélyek.

Egy masik probléma éppen az
érdekl6dknek okozhat gondot. A konyv
tudomanyos igényt szandékozik
kielégiteni nagy szamu eredeti
kozleményre torténd hivatkozassal.
Ezeket azonban egy zarofejezetben (Fontosabb felhasznélt és
ajanlott irodalom) 6mlesztve talaljuk, pontosabban fejezetcimek
szerinti bontasban. A gond az. hogy ha az [1] hivatkozés cikkét
keressiik, minden fejezetben talalunk egyet, és az igazit csak
akkor, ha a felsorolasban megtalaljuk az érintett fejezetet is.

Végiil egy kényesebb problémat érintek. A szerz6 —
tanitvanyhoz ill6 — tisztelettel és elismeréssel ir professzorarol,
Erdey-Gruz Tiborrol 8 oldalon keresztiil. Val6 igaz, hogy Max
Volmerrel Berlinben 1930-ban irott kozleménye az elektrokémia
teriiletén alapvetd jelentGségii. Az ismertetés azonban kiterjed
széleskorl kozéleti szerepére is. Az MTA elnokeként, illetve
fétitkaraként folytatott tevékenysége azonban nem volt mentes a
politikai igazodas kényszerét6l, ami jelentds karokat okozott.

Osszefoglalva, Inzelt Gyorgy konyve egészében élvezetes
olvasmany, a fizikai kémia szdmos teriiletére elkiséri az
érdeklédé olvasot. Féként azoknak ajanlhato, akik nem
idegenkednek a fizikai kémiatol és ismereteik ellenérzését, vagy
tovabbiak megszerzését ambicionaljak.

(Inzelt Gyérgy: A Tudasvagy Utjai. A fizikai kémia nagyjainak
élete és munkassaga. Typotex, Budapest, 2026.)

Simonyi Miklés
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AZ ELET ES TUDOMANYBAN OLVASTUK

Szemtol szemben
az orbk vegyl anyagokikal

A kornyezeti hatasoknak ellenalld, rendkiviil
nehezen bomlo Un. 6rok vegyi anyagokat az ipar
szamos terlletén hasznaljak, bar a kornyezeti
hatdsaik jorészt ismeretlenek. Egy hazai vezetés(
nemzetkozi kutatds ezért a hatdsok elemzését

és olyan innovativ analitikai és toxikolégiai
modszerrendszer kialakitasat tlzte ki céljaul,
amely révén laboratériumi koriilmények kozott
lehet tesztelni az ilyen vegyiletek okozta
szennyezés csokkentésére szolgald vizkezelési
modszereket. Céljuk ezen felil tébbet megtudni a
magyarorszagi felszini és ivévizek, valamint a halak
PFA szennyezettségérd| — adta hiriil az Elet és
Tudomany hetilap.

Az 0rok vegyi anyagok szamtalan hasznos tulajdonsaggal
rendelkeznek: elsésorban viztaszité tulajdonsaguk miatt
nélkiilézhetetlenek f6ként a vizhatlan ruhézat, tizolt6 anyagok,
miianyag adalékok, novényvédG- és gyogyszerek gyartasandl, illetve
az elektronikai és aut6iparban. Ezek a per- és polifluorozott-alkil
(roviditve: PFA) szennyezGanyagok annak ellenére népszerek,
hogy kornyezeti hatdsaik ma még alig ismertek — vazolja fel a
problémat Szabd Istvan, a MATE Akvakulttra és
Kornyezetbiztonsagi Intézet, Kornyezettoxikologia Tanszékének a
vezetGje. Kémiai szempontbdl e
vegyiiletek a szilardsagukat a szén és
fluor kozotti kiilonlegesen erds
kovalens kotéseknek koszonhetik,
amelyek altaldban a természetben
nem, vagyis leginkdbb mesterséges
vegyipari elGallitas soran jonnek
létre. A szén és a fluor kozott
kialakul6 egyszeres kovalens kotések
a legerdsebbek, amelyek igy nagyon
nehezen, vagy szinte egyaltalan nem
bonthat6k fol természetes kémiai,
fizikai és biologiai modszerekkel.
Ezek az anyagok emiatt rendkiviil
hosszi ideig, és jellemzéen

42 KEMIAI PANORAMA 31. SZAM, 2026. EVFOLYAM

Perfluorooktansav (PFoa)

Perfluorooktan-szulfonsav (PFos)

valtozatlan formaban maradnak meg a természetes kornyezetben
(perzisztensek).

Az Eurbpai Uni6 definicidja szerint minden szerves vegyiiletet,
amelyikben vagy olyan lancvégi szénatom talalhato, amelyiken
harom kovalens fluor kotés talalhato, vagy legalabb egy olyan
lanckozi szénatomot tartalmaz, amelyik polifluorozott, tehat két
fluoratomot kot, azt a PFA vegyliletek kozé soroljak. Amennyiben a
fenti definiciot alkalmazzuk, akkor a jelenlegi szamitasok szerint
tobbmillio (!)olyan kiilonboz6 vegyiiletet ismer a tudomany,
amelyet PFA-ként kell azonositanunk — mutatja be a kutatas
kiindulési nehézségeit a godoll6i székhelyli egyetem docense.
Tovabbi lehetséges kockazatot jelent, hogy az iparban nagy
mennyiségben alkalmazott PFA anyagok kettgs, Gin. amfifil
tulajdonséggal rendelkeznek: egyfeldl egy apolaros, fluorozott
szénlanccal rendelkeznek a molekula egyik oldalan, a mésik
végiikon viszont akar polaros csoportokat is tartalmazhatnak.
Ezeket a molekulakat Janus-arcti molekulaként is jellemzik, hiszen
egyszerre viztaszitok, ugyanakkor polaris molekularészeik miatt
akar vizoldhatoak is lehetnek. Ezek a tulajdonsagok teszik 6ket
ennyire kiilonlegessé és ezt a hasznaljak ki az ipari
alkalmazasokban, de kornyezetvédelmi szempontbdl éppen ez
okozza a legfGbb problémat is veliik kapcsolatban. Kiilonleges
tulajdonsaguk miatt a kornyezetben szinte mindenhol fellelhet6k: a
felszini és a felszin alatti vizekben, a talajban, a levegd aeroszolban,
mig az él6lényeken beliil jellemzden fehérjékhez kototten talalhatok
meg. Olyan teriiletek kornyezeti elemeiben is megtalalhatbak, ahol
soha korabban nem alkalmaztak
ezeket a vegyiileteket. Az allati- és
emberi szervezeten beliil jellemzden a
vérrel vandorolnak és igy tobb
szervekbe is eljutnak, ahol aztan
hosszi idén keresztiil
megmaradhatnak.

A korabban széles korben
alkalmazott 6rok vegyi anyagok (pl.
PFOA) egy részérdl mara kideriilt,
hogy toxikologiai szempontbol
veszélyesek és betiltasra kertiltek
vildgszerte. A PFA anyagok
kockéazatainak megértését és az els6
amerikai birosagi perek torténetét

h:
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dolgozza fel a Sotét vizeken cimd film, amely bemutatja, hogy ezek
a vegyliletek a kornyezetbe keriilve jelentds, altalaban idegrendszeri
elvaltozasokat okozhatnak. A szennyezd hatdsukat nem egy
kornyezeti katasztrofa, egy rendkiviili esemény alkalméval fejtették
meg, hanem lassan értették meg az ipari szennyvizek (pl.
teflongyart6 tizemek) hat4sainak tanulményozasan keresztiil. Mivel
a szennyviztisztitasi technologidkat jellemz&en nem ezen anyagok
eltavolitasara alakitottak ki, ezért a vizkezelés nem tudta
csokkenteni mennyiségiiket, igy kertiltek a természetes felszini
vizekbe (patakok, folyok), amelyek haszonallatok ivovizéiil
szolgaltak, s igy a PFA-k végiil elértek az emberi taplalkozasig is.

Az 6rok vegyi anyagok kockazatainak értékelésének az a
nehézsége, hogy ezek a vegyiiletek hosszabb idétavon, vagy
generaciokon ativelve fejtik ki a hatasukat, amit természetszertileg
csak hasonl6an hosszabb tavon tavi (kronikus) toxikologiai
vizsgalatokkal lehet elemezni, mert az akut gyorstesztek altalaban
nem szolgaltatnak megfelel eredményt. Igen 4m, de a kronikus
tesztek sokkal bonyolultabbak: hosszabb ideig kell a vizsgalt é16
szervezeteket ezekkel az anyagokkal kapcsolatban tartani. A letélis
hatasok mellett a nem halélos (szubletalis) elvaltozasokat, a
sejtfunkcié-zavarokat és a transzgeneracios valtozasokat is elemezni
kell egy kéros hatés igazolaséra, valamely PFA anyaggal
kapcsolatban. A ,PFAquatic” cimi palyazatban a hazai kutatok a
lipcsei UFZ Helmholtz Intézet kutatbival és a Birminghami
Egyetemmel kozosen olyan vizsgalatokat végeznek, amelyek példaul
képalkot6 diagnosztikaval elemzik a hallarvak testi elvaltozasait,
valamint sejten beliili funkci6valtozasokat kovetnek, egyes gyakran
alkalmazott PFA anyagok esetében.

A hat4sok mellett fontos a PFA anyagok kornyezeti
koncentraci6janak meghatarozasa is. Jelenleg még nagyon keveset
tudunk a hazai vizek PFA érintettségérél — mutatja be a masik
kutatasi iranyt Szab6 Istvan —, ezért a figyelmiinket arra is
osszpontositjuk, hogy mennyire érintik Magyarorszag felszini vizeit,
valamint az ivovizeinket ezek a szennyez6anyagok. A kutatas
eredményeként els6ként vizsgaltdk meg a PFA anyagok jelenlétét a
Févarosi Vizmivek ivovizrendszerében, jelenleg pedig a tihanyi

PFAS anyagok

HUN-REN Balatoni Limnolbgiai Kutat6intézettel kozosen elemzik
legnagyobb tavunk PFA érintettségét. A Balaton vizének vizsgalata
mellett a vizi 0koszisztémaban is nyomon kivanjak kovetni a
szennyezék vandorlasat.

A HU-rizont program &ltal tAmogatott kutatas emellett kiemelt
figyelmet fordit a hazai kisebb és nagyobb folyoink, horgasztavak és
intenziv halastavak PFA-kitettségének vizsgalatara is, ugyanis a
tisztitott szennyvizzel kijuttatott kockazatos anyagok akar itt is
hatassal lehetnek az innen kikeriil6 minGségére, sét a feldolgozas
soran, vagy akar csomagolason keresztiil is tovabb
szennyezédhetnek az élelmiszerek, emiatt a hazai tavakbol
szarmaz0d haltermék nyomon kovetéséhez a szovetek, szervek PFA-
tartalmat is elemzik. A palyazathoz kapcsolodva kialakitasra kertilt
egy olyan analitikai kapacitas, az egyetem Elelmiszerkémia és
Analitika Tanszékén, ahol a vizmintak mellett tehat allati
szovetekben — pl. (hal)htisban és szervekben — is végezhet§ PFA-
elemzés, valamint a Pécsi Tudomanyegyetemmel egyiittm{ikodve
olyan vizkezelési modszeren is dolgoznak, ami segitheti a PFA
szennyezdk kivonasat a halastavak vizrendszerébdl, illetve késébb
akar az ivo- és szennyvizekbdl is.

Vizsgalataink alapjan a hazai vizeket jelenleg kevésbé féltem a
PFA szennyezésektdl, mint a nyugat-eurdpaiakat — fogalmazza
meg Osszefoglaldéan Szabo Istvan. A hatarérték rendszerek
szigorodasa miatt tobb ilyen technologiat alkalmazé vagy eléallito
cég vandorolt 4t Eszak-Amerikabol, féként Nyugat-Eurépaba.
Ezért, és a sokkal részletesebb ismeretek és szélesebb korti
monitoring vizsgalatoknak koszonhet6en, ottsajnos sok olyan
teriiletrdl tudunk, ahol a PFA-k joval magasabb koncentracioban
vannak jelen a felszini vizekben, mint amit a magyarorszagi
méréseink mutattak ki. Hazanknak ez a helyzeti el6nye nagy érték,
amit meg kell 8rizniink, az 6rok vegyi anyagok felhasznalasanak
korlatozéasaval, a PFA kibocsajto ipari tevékenységek szigort
szabalyozasaval, illetve a lakossag tajékoztatasaval — valamint a
kutatasuk, laboratoriumi elemzésiik és a hazai PFA monitoring
folyamatos biztositasaval.

Forras: Elet és Tudomany
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Villamelbadasok a YouTube-on

https://www.youtube.com/watch?v=Q70zFKNNFq4

"A nagy nemzetkozi konferenciakon l4tott villimel6adasok (flash presentation) gondolatat meghonositva, 10 kiemelkeds magyar kutaté mutatja
be 10-10 percben 10 kiilonboz6 kutatasi teriilet érdekes és fontos szakmai eredményeit. E kozérthetd eldadasok célja az, hogy a hazai kutatok
vilaghir(i eredményeit megismerve, ezeken keresztiil jobban ralassunk a molekulak gazdag vilagara, hogy kozérthetd modon, de mégis a kémia
igényességét megorizve képet alkothassunk a kutatorol, az altala elért eredmények jelentdségércl, a modern kémia néhany vivmanyarol.
Felvillantva a kémiai tudomanyok korszer(i eredményeit, az Gj megfigyeléseken és felfedezéseken keresztiil megsejthessiik a molekulak és a kémia
varazsat."

0:05 | Koszont6: Perczel Andras biokémikus,

2:31 | Biomimetikus szerkezeti és rendszerkémiai dnrendez6dés ,Martinek Tamés szerves kémikus,

13:00 | Mechanizmuskutatas oldat- és szilard fazisban, Fabian Istvan szervetlen kémikus,

22:47 | A pbrusos szén: adszorpcidn innen és tul, Nagyné Laszld Krisztina vegyészmérndk, radiokémikus,

35:37 | A foszfor-heterociklusoktol a zoldkémiaig, Keglevich Gyorgy szerves kémikus, 46:18 | Barangolasok a médositott
peptidek vilagaban Téth Gabor peptidkémikus,

58:08 | A 1égkorkémia szépségérdl és fontossagardl, Salma Imre légkorkémikus,

13:56 | Pontos kvantumkémia a vizmolekulatdl a fehérjékig, Kallay Mihaly kvantumkémikus,

25:18 | Nanoanyagok és nanotechnoldgia: a kémia Uj fejezete, Kénya Zoltan fizikokémikus,

39:55 | A deutériumtdl a bioldgikumokig — a megértéstél az alkalmazasig, Kotschy Andras szerves kémikus,

51:15 | Lehet-e molekulakbél aramkoroket épiteni? Ertekezés az dramvezetés kémiai modelljérél, Szalay Péter elméleti kémikus.

Kémiai a csticson
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https://www.youtube.com/watch?v=Q70zFKNNFq4/
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