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A Thermo Scientific iICAP Q ICP-MS analtikal teljesimeényben ¢s az agyszerl
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KEDVES OLVASOK!

A nagy nydri hdség elmultdval, az iskolakezdésre szines dsszedllitdssal orvendeztet
meg benniinket a Magyar Kémikusok Lapja szeptemberi szdma. A felelds szerkesz-
td jovoltdbdl a kiadvdny vegyipari és kémiai vonatkozdsii témdkat tartalmaz, elka-
landozik a kémia hatdrteriileteire is, ahonnan magazinszeriien érdekességeket mu-
tat be.

Az ipari témdkat Geiger Andrds és szerzGtdrsainak irdsa nyitja, amely a MOL
Csoport és a Pannon Egyetem egyik sikeresnek igérkezd, ipari megvaldsitdst nyert
kutatdsi témdjdt, a hulladék gumiabroncsok gumidrleményébdl és bitumenbdl ki-
induld gumzbztumen elddllitdsdnak és alkalmazdsdnak elsd eredményeit ismerteti. Ehhez is kapcsoldd-
hat Kortvélyessy Gyula biztonsdgi adatlapokkal foglalkozd sorozatdnak hulladékokkal és visszanyert
anyagokkal foglalkozo tijabb fejezete.

A kémia és hatdrteriiletei részben eldszor, a Bruckner-termi eladdsok sorozatban, a Debreceni Egye-
tem két kardnak kutatdi, Herczeg Mihdly és szerzdtdrsai, koztitk Antus Sdndor akadémikus, a hepari-
noid szulfonsav (stabilabb, szulfonsav tipusii véralvaddsgdtld) szintézisének ujabb eredményeirdl irnak.
A Szegedi Egyetem két munkatdrsa, Tobids Roland és Tasi Gyula docens ismerteti — Andrej Kolmogorov
és Neumann Jdnos (az egyik ,marslakd”) munkdssdgdba betekintve — a kémiai reakcidk determiniszti-
kus kinetikai modelljét és annak dltaldnos megolddsdt Taylor-sor segitségével, valamint a kémiai reak-
cidk sztochasztikus kémiai modelljét és annak Monte-Carlo-mddszerrel torténd megolddsdt. Ezutdn Schil-
ler Robert fizikai kémikus, ,,az év ismeretterjesztd tuddsa” dolgozatdval taldlkozunk, aki a rontgensugdr
1895. évi felfedezésének és alkalmazdsdnak tudomdnytorténeti dttekintése mellett irodalmi forrdsokat
idéz és képzdmiivészeti alkotdsokat mutat a rontgenkép misztériumdrdl. Fiiri Mdria ezt kovetd kozle-
ménye a DNS (,,a kettds spirdl”) hatvan évvel ezeldtti felfedezésének lépéseit idézi fel. Silberer Vera in-
terjujdban, amelyet Kovdcs Jozsef csillagdsszal készitett, a Naprendszeren beliili viz felismerésének mdd-
szereirdl, valdsziniisithetd keletkezésérdl és sorsdrdl olvashatunk. Papp Sdndor Jdzsef Vegyészkalenddrium
rovatdban ezittal két Dewar (az 1918-ban sziiletett Michael James Steuart, a szemiempirikus kvantum-
kémiai modellek miiveldje) és az 1842-es szilletésii Sir James (a Dewar-edény feltaldldja) életét és kémiai
munkdssdgdt foglalja Ossze. Lente Gdbor a Vegyészleletekben a szokdsos rovid hirek mellett most egyol-
dalas ismertetést kozol a 2012. szeptemberi IgNobel-dijak tiz kategdridjdnak dtaddsdrdl (e dij a Nobel-
dij egyesilt dllamokbeli parddidja, a hasonld hangzdsii ignoble szd magyarul meglehetdsen negativ mi-
ndsitésre utal). Olvasdink tobbek kozott megtudhatjdk, hogy a vélekedés szerint mitdl zoldiilhet meg az
emberek szdrzete (a megolddsért a felfedezd kémiai IgNobel-dijat kapott).

A kiadvdnybdl nem hidnyzik Banai Endre szokdsos iparihir-dsszefoglaldja, és az egyesiileti hireket is
elolvashatjuk.

Szeretettel ajdnlom tagsdgunk figyelmébe a Magyar Kémikusok Lapja sokoldalii és olvasmdnyos 2013.
szeptemberi szdmut.
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B *** Pannon Egyetem, MOL Asvényolaj- és Széntechnoldgiai Intézeti Tanszék

MOL Gumibitumen*

A bitumeneket €s gumidrleményeket felhaszndlo gumibitumen-elddllitds nem csupdn a hulladékkd vdlt gumiab-
roncsok gumirészének vijrahasznositdsdt teszi lehetdvé, hanem lehetséges megolddst is jelent az aszfaltutak mind-
ségének €s tartdssdgdnak novelésére.

A hagyomdnyos mddon épiilt aszfaltutakhoz képest a gumibitumenek 1itépitési felhaszndldsa el6nyeként féleg a
tartdsabb utat, a hosszabb élettartamot, a kisebb életciklus- €s vitfenntartdsi koltséget, a kisebb deformdcids hajla-
mot és a kozlekedési zaj csokkenését szoktdk kiemelni. A pozitivumok mellett a gumibitumen alkalmazdsdnak ne-
hézségei is vannak, példdul specidlis feldolgozdberendezéseket igényel, és emiatt mind a mai napig nem terjedt el
széleskoriien. Az anyagot elsdsorban az Amerikai Egyesiilt Allamokban alkalmazzdk.

A MOL a Pannon Egyetemmel egyiitt kifejlesztett egy uij, szabadalmi oltalommal rendelkezd gydrtdstechnoldgidt
(HU226481). Ennek alkalmazdsdval uj tipusii gumibitumen dllithatd eld, ami MOL Gumibitumen néven keriil piaci
forgalomba. A MOL Gumibitumen a MOL dltal is gydrtott polimerrel mddositott bitumenhez (PmB-hez) hasonldan
szdllithatd, tdrolhatd és alkalmazhatd, specidlis berendezéseket és uij uitépitési technoldgidt nem igényel. Az elvég-
zett aszfalttesztek azt igazoltdk, hogy a MOL Gumibitumennel a legnagyobb terhelésii aszfaltutak épitéséhez hasz-
ndlt PmB-hez hasonld eredmeények érhetdk el.

Az eddigi eredmények és tapasztalatok arra hivjdk fel a figyelmet, hogy a gumibitumen nagy volumenii itépitési
alkalmazdsa az utak dllapotdnak és mindségének ugrdsszerii javitdsa mellett a hulladék gumiabroncsok kornye-
zetbardt ujrahasznositdsdra is lehetdséget kindl.

2010-ben a MOL 128 millid Ft vissza nem téritendd pdlydzati tdmogatdst nyert el a Gazdasdgfejlesztési Operativ
Program keretében. A tdmogatott projekt f& részei:

A sajdt szabadalmon alapuld gumibitumen-gydrtdstechnoldgia kialakitdsa a Zalai Finomitdban (prototipus

iizem létrehozdsa);

» K+F munka a technoldgia és a receptiirdk véglegesitésére;

m aszfalttesztek és tesztutak épitése a prototipus iizemben gydrtott termék felhaszndldsdval;
» a MOL Gumibitumen marketingje, a piaci bevezetés eldsegitése.

Az elkésziilt prototipus iizemben 2012 mdsodik felében elkezddditt a gumibitumen-gydrtds.

Az iparilag fejlett orszdgokban évente, egy személyre vonat-
koztatva, 9 kg elhaszndlt gumiabroncs keletkezik [1]. Az
Amerikai Egyesiilt Allamokban 2-3 millidrd darab elhaszndlt gu-
miabroncsot halmoztak fel, mig az Eurépai Uniéban 5,7 millié
tonndra becstilhetd a lerakott hulladék gumiabroncsok mennyi-
sége [2]. Magyarorszdgon mintegy 2,7 millié gépjarm kozleke-
dik, és mintegy 40 ezer tonna hulladék gumiabroncs keletkezik
évente. A hulladék gumiabroncsok egyik lehetséges hasznosita-
si mddja a gumibrlemények elgdllitdsa, majd bitumenekhez va-
16 keverése és az igy gydrtott gumibitumen utépitési felhasznd-
ldsa.

* Az eredeti kozlemény a MOL Group Scientific Magazine 2012/2. szdémdban ,,MOL Rub-
ber bitumen — Part 1” cimmel jelent meg.
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A gumibrlemények aszfaltgydrtdsi és utépitési felhaszndldsét
tekintve megkiilonboztethetiink szdraz és nedves eljardst [4, 5].
A szdraz eljdrds sordn a gumidrleményt a bitumennel egyszerre
adagoljdk az dsvdnyi anyaghoz az aszfaltkeverdben [4, 6]. A ned-
ves eljdrds sordn a bitument és a gumi6rleményt magas h6mér-
sékleten Gsszekeverik: ilyenkor a keverési paraméterektdl fiiggd-
en bizonyos gumi@rlemény-duzzaddsi és -oldéddsi folyamatok is
lejétszédhatnak [4, 5, 7]. A nedves eljdrds alkalmazdsdval a gu-
midrlemény kedvezd hatdsa sokkal intenzivebben jelentkezik,
mint a szdraz eljdrds sordn. A kémiailag médositott gumibitu-
men elddllitdsa sordn feliiletaktivalt gumiGrleményt alkalmaznak
és/vagy specidlis adalékot haszndlnak a gumiérlemény és bitu-
men keverésekor abbdl a célbdl, hogy javitsdk a gumiSrlemény és
a bitumen Gsszeférhetdségét [8-10]. Ilyen alkalmazdsok sordn a
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gumidrlemény hatdsa a mddositott bitumenek el§éllitdsdhoz al-
kalmazott specidlis polimerekéhez hasonld, vagyis a gumidrle-
mény aktiv mddositészerként fejti ki hatdsdt.

Mar a kezdeti alkalmazdsok igazoltdk a gumibitumenek al-
kalmazdsdnak el@nyeit és azt is, hogy az elhaszndlt gumiab-
roncsok ilyenfajta hasznositdsa lényegesen tobbet jelent egysze-
r hulladékhasznositdsdndl. A gumibitumennel épitett aszfaltu-
tak min@sége és tartéssdga felilmulta a hagyomdnyos bitumen-
nel épitett utakét [4, 11]. A gumibitumen felhaszndldsdval épitett
utaknak f&ként az aldbbi eldnyei emelhet8k ki a normdl bitu-
mennel épitett aszfaltutakhoz képest [4, 12-16]:

« hosszabb élettartam,

- kisebb fenntartdsi koltség,

- szélesebb alkalmazhatésdgi hdmérséklet-intervallum (jobb

nydri és téli viselkedés),
- nagyobb terhelhet§ség,
- kisebb kozlekedési zaj,
- biztonsdgosabb kozlekedés.
Megfelel§ miiveleti paraméterekkel olyan gumibitumen gydrt-
hatd, amely bizonyos tulajdonsdgokban (pl. hidegoldali viselke-
dés) a polimerrel mddositott bitumeneknél is jobb mingséget és
aszfaltjellemzGket eredményez [17].
A gumibitumen alkalmazdsa napjainkban is az Egyesiilt Alla-
mokban a legelterjedtebb, ahol a gumibitumen utépitési kots-
anyagot elsGsorban az aszfaltgydrtds kozelében dllitjdk el mobil
gumibitumen-keverd tizemben, a gydrtds utdn pedig szinte azon-
nal felhaszndljdk a gumiszemcsék kiiilepedésének elkeriilése mi-
att [18]. A gumibitumen és a felhaszndldsdval épitett aszfaltutak
el6nyei Eurdpdban is egyre szdmottevébbek. A kornyezetvédel-
mi és mingségi elénydket felismerve 2007-ben Portugdlidban kor-
mdnyrendeletet fogadtak el a gumibitumen utépitési alkalmaza-
sdnak el§segitésére [19].
Az elényok mellett hatrdnyokat, miszaki nehézséget és bi-
zonytalansdgot is emlit a szakirodalom a gumibitumen-gydrtds
és -felhaszndlds kapcsdn. Ezek kozé tartozik a gumibitumen-
gyarté tizem beruhdzasi koltsége, a gumibitumen-gydrtdssal jaré
emisszid, az aszfaltkeverd tizem dtalakitdsdnak igénye, valamint
a kotGanyag megszokottndl lényegesen nagyobb viszkozitdsa mi-
att egyes esetekben a gumibitumenes aszfalt tomérithet§ségi ne-
hézségét is kiemelik [13, 15, 20-22]. Termékmingségi szempont-
bdl a gumibitumen széles kord elterjedésének az aldbbiak a leg-
t6bb akaddlyai:
- alkalmazdsi nehézségek a megszokottndl nagyobb viszkozi-
tds miatt [13],

- nem megfeleld tdroldsi stabilitds (fdzisszétvélds) [22],

» véltozd termékmingség a valtozé gumidrlemény-mingség
miatt [23, 24].

Uj tipusti nedves eljdras

A nedves eljdrds alkalmazdsa sordn a bitument és a gumidrle-
ményt az aszfaltkeverés el6tt érintkeztetik, azonban a gumidrle-
mény csupdn csekély mértékben olddédik az alkalmazott fézis-
érintkeztetési paraméterek mellett [13, 24]. Az éltaldnosan alkal-
mazott gydrtdsi koriilmények kozétt a gumidrlemény polimer
ldncainak devulkanizdcidja és depolimerizdcidja kismértékben
vagy egydltaldn meg sem torténik, f6ként csak a bitumen olajos
komponenseinek adszorpcidja jétszédik le a gumi6rlemény felii-
letén [5, 7]. Ez a folyamat a gumi-bitumen rendszer jelentds visz-
kozitdsnovekedését idézi el§. Ugyanakkor a gumidrleménybdl ki-
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old6dé ldgyité olajok hatdsa ellentétes. A nedves eljdrdst alkal-
maz6 technoldgidkndl a felhasznélt gumiGrlemény 85-90 m/m%-a
visszanyerhet§ a termékbdl. Az oldatba keriilg 10-15 m/m% f6-
ként a gumimdtrixbdl kiold6dd, a gumiabroncs gyértdséhoz fel-
haszndlt ldgyitékbdl szdrmazik, azaz a gumidrlemény polimer
szerkezete gyakorlatilag véltozatlan marad a gumibitumen-gyar-
tds sordn.

A MOL és a Pannon Egyetem kozos K+F tevékenysége a gu-
mibitumenek teriiletén a 2000-es évek elején kezdGdott. A célki-
tlizés olyan gumibitumen-gydrt6 technoldgia kidolgozdsa volt,
amely a kdolaj-finomitéban megvaldsithatd, nem igényel speci-
dlis gydrtéiizemet, a termék pedig rendelkezik a gumibitumen is-
mert el6nyeivel, illetve a legjobb mingséget képvisel§ polimerrel
mddositott bitumenekhez hasonldan széllithaté és alkalmazhatd,
azaz az aszfaltkeverd telepen és az utépitésnél sincs sziikség spe-
cidlis eszkozokre. A tobb évig tarté K+F tevékenység eredmé-
nyeként sziiletett egy szabadalmi oltalommal (HU226481) védett
4j nedves eljdrds [25]. A gydrtdsi folyamat els§ technoldgiai 1épé-
sében a gumidrlemény magas h6mérsékleten torténd részleges
degraddciés folyamatai mennek végbe. A kovetkez§ technoldgiai
1épésben kisebb hdmérsékletd, a revulkanizdcids folyamatokat
elGsegit fézisérintkeztetés torténik. A gydrtdshoz egy multi-
funkciés adalékot haszndlunk, ami egyrészt a gumi6rlemény ol-
déddsi folyamatait és a gumi-bitumen rendszer dsszeférhet§sé-
gét javitja, mdsrészt viszkozitdscsokkent§ funkcidja miatt a ter-
mék alkalmazhatésdgdnak (az aszfalt keverGtelepi szivattytz-
hatdsdga, porlasztds, tomdorithetGség) javitdsdban is jelentds sze-
repe van. A gumiérlemény teljes oldéddsa nem megy végbe a
gydrtds sordn (ugyanis ez mdr a termék mingségének rovdsdra
menne), azonban a felhaszndlt gumidrleménynek igy is jelentds
része, legaldbb fele felold6dik, és a bitumenbe keriil§ polimerek
aktiv mddosit6 szerként javitjdk a bitumen tulajdonsédgait. A fel
nem oldédott, duzzadt gumiszemcsék az alacsony hdmérsékle-
ten bekovetkezd termikus repedésekkel szembeni ellendllé ké-
pességet javitjdk, ezzel az aszfaltburkolatok téli viselkedését ked-
vez§ irdnyba viltoztatjdk.

A gumidrlemény mingsége

A gumi6rlemény-mingség meghatdrozé tényezd az eldallitott gu-
mibitumen termék mindségében. Tiszta, dsvdnyi anyag, agyag- és
egyéb szennyez6déstSl mentes, hulladékkd valt gumiabroncs al-
kalmazhatd a gumidrlemény gydrtdsdhoz. Az Grlés sordn a gumi-
abroncs gydrtdséhoz felhaszndlt fémerdsitést és a textil alkot6ré-
szeket elvdlasztjidk a gumitdl. Ezek az alapfeltételei a tiszta és
megfeleld mingség gumibrlemény eldéllitdsdnak. A gumibitu-
men-gydrtds szempontjdbdl a gumidrlemény legértékesebb kom-
ponense a poliizoprén (természetes és mesterséges). A személy-
gépkocsik gumiabroncsaibdl elgdllitott gumibrlemények poliizo-
prén-tartalma 10-20 m/m9%, teherauték gumiabroncsai esetén ez
az érték 35-45 m/m%. A gumidrlemények az ASTM D 297-93
[26] alapjdn meghatédrozott tovébbi alkotdrészei a szintetikus gumik
(15-45 m/m%), a korom (25-30 m/m%), a ldgyiték (5-15 m/m%)
és a szervetlen toltdanyagok (5-15 m/m%). Az elmdlt évek kisér-
leti munkdjénak eredményeként az ASTM D297-93 szerinti Gssze-
tétel-meghatdrozdsra alapuld el6irdst dolgoztunk ki a gumibitu-
men-gydrtdshoz felhaszndlhaté gumibrlemények mindségére.

A piacon jelenleg rendelkezésre dllnak olyan gumiérlemények,
amelyek teljesitik a MOL Gumibitumen gydrtdsdhoz megkovetelt
mindséget és a mennyiségi igényt is lefedik.
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Kisérleti gumibitumen-gyartasok
és tesztut-épitések — az elmilt évek eredményei

Az elmult évek kutatd-fejleszt§ tevékenységének eredményeként
tizemi gumibitumen-tesztgydrtdsokat hajtottunk végre a MOL
zalaegerszegi és pozsonyi finomitéjéban. Ezek a tesztgydrtdsok
a meglévs, modifikdlt bitument gydrté tizem ideiglenes dtalaki-
tdsa utdn kezdGdhettek meg. Az iizemi gumibitumen-tesztgydr-
tdsok alapvetd informdcidkat szolgdltattak a késébbi gumibitu-
men prototipus tizem kialakitdsdhoz.

A tesztgydrtdsok gumibitumen termékét aszfaltgydrtdshoz és
tesztutak épitéséhez haszndltdk fel Magyarorszdgon és Szlovékid-
ban. Az 1. 4bra gumibitumen felhaszndldsdval gyédrtott ACI1 asz-

1.a-d abra. MOL Gumibitumen felhasznalasaval gyartott AC11
aszfalt alkalmazasaval hazai aszfalt koporéteg épitések kiilonb6z6
helyszineken. a) Zalaegerszeg - 2004, b) Veszprém - 2006,

c) Veszprém - 2007, d) Gyal - 2008

falt alkalmazdsdval hazai aszfalt kopéréteg épitéseket mutat be
kiilonboz§ helyszineken. Az aszfaltgydrtdshoz, az aszfaltkeverék
helyszinre szdllitdséhoz, a teritéshez és a bedolgozdshoz (tomori-
téshez) a meglévd aszfalt- és atépitG-ipari infrastrukturdt hasz-
ndltuk, az elvégzett részfolyamatok mdszaki probléma nélkiil zaj-
lottak. Annak ellenére, hogy a 2007-ben elvégzett veszprémi asz-
falt kopdréteg épitésre (1.c dbra) kedvezdtleniil alacsony, 6-7 °C
kornyezeti hdmérsékleten keriilt sor, az titépit§ szakemberek
nem tapasztaltak nehézséget a gumibitumen felhaszndldsdval
gydrtott ACI1 aszfalt bedolgozdsakor.

1. tablazat. Az aszfalttesztekhez felhasznalt bitumenek
tulajdonsagai

Y Vizsgalati MOL Gumi-| 50/70 |25/55-65

Jellemz§d .o . .

eljards bitumen |bitumen| PmB
Lagyuldspont, °C MSZ EN 1427 59 51 74
Penetréci6 25 °C-on, | MSZ EN 1426 65 58 45
0,1 mm
Fraass-toréspont, °C | MSZ EN 12593 24 -12 -14
Dinamikai viszkozitds | MSZ EN 13702-2 490 90 410
180 °C-on, mPa-s

260

A Zalai Finomitéban 2007-ben gydrtott tesztiizemi MOL Gu-
mibitumen felhasznéldsdval aszfaltteszteket is végzett a Buda-
pesti Miszaki és Gazdasdgtudomdnyi Egyetem. Célunk az volt,
hogy 6sszehasonlitsuk a kiilonboz8 bitumenes kotGanyagok fel-
haszndldsdval elgdllitott aszfaltokat. A MOL Gumibitumen mel-
lett 50/70 normadl utépitési bitument és 25/55-65 polimerrel mé-
dositott bitument (PmB-t) haszndltak fel a tesztekhez. (Az 50/70
bitumen a hazdnkban legnagyobb mennyiségben felhaszndlt tt-
épitési bitumen, mig a 25/55-65 PmB a legjobb mingség ttépi-
tési kotGanyagot jelenti Magyarorszdgon.) A hdromféle bitumen
néhdny jellemz§jét az 1. tdbldzat tartalmazza.

A MOL Gumibitumen felhaszndldsaval elgallitott AC11 aszfalt
minden vizsgdlt jellemz&je jobb volt, mint az 50/70 bitumen fel-

2. tablazat. A harom kiilonb6z6 bitumennel késziilt AC11 aszfalt
osszehasonlitasa

Hazai k6- |MOL Gumi-| 50/70 |25/55-65

vetelmény| bitumen |bitumen| PmB
Kétdanyag-koncentracid, 51 51 51
m/m%

Permanens deformdcié/Keréknyomvélyu teszt (EN 12697-22)

Relativ deformdcid, % ‘ max. 5,0 ‘ 1,0 ‘ 3,6 ‘ 1,0
Fédradasi ellendllds (EN 12697-24)
Epmao (N=10%),

! . megadandd 160 143 201
microstrain

Aszfaltrepedés*

Repedési hémérséklet, °C| max. —18.0‘ -31,0 ‘ 18,0 ‘ -24,8

* Thermal Stress Restrained Specimen Test (TSRST) [27]

haszndldsdval elGallitott aszfalté (2. tabldazat). A MOL Gumibi-
tumen és a 25/55-65 PmB-tartalmu aszfaltok 60 °C-on elvégzett
permanens deformdcidjdnak vizsgdlata azonos eredményt adott,
azaz a magas h6mérséklet( (nydri) viselkedést tekintve azonosan
teljesitett a kétféle kotGanyag. A kozepes hdmérsékletd viselke-
dést jellemz§ fdraddst tekintve a 25/55-65 PmB jobban teljesitett
a MOL Gumibitumennél, azonban az alacsony hdmérsékleti ka-
raktert tekintve (téli viselkedés) a MOL Gumibitumenes aszfalt
lényegesen kisebb repedési hdmérséklettel rendelkezett, azaz jobb
a hidegoldali viselkedése.

2. abra. Fékut kiilonb6z6 aszfaltokon, kiilonb6z6 sebességek
esetén

50

-10%

45
®m Aszfalt MOL Gumibitumennel

40
Aszfalt 50/70 bitumennel

35

w
o

Fékut, m

50 100
Sebesség szaraz feliileten, km/h
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A MOL Gumibitumennel és 50/70 bitumennel épitett aszfalt-
feliileteken meghatdroztuk a féktdvolsdgot is (2. dbra). A vizs-
gdlatokat a Continental Teves végezte a Veszprémben 2007 §szén
feldjitott Budapest tton (Lc¢ dbra). Mindkét vizsgdlt sebesség mel-
lett kisebb féktdvolsdgot mértek a gumibitumenes aszfaltokon,
mint a hagyomdnyos bitumennel épitett feliileteken. Ezek az
eredmények a gumibitumen kozlekedésbiztonsdgi elényeire hiv-
jak fel a figyelmet, amelyek egy gyalogétkelShely kornyezetében
kiemelten fontosak lehetnek.

A gumibitumennel épitett aszfaltutakon mért zajcsokkenést a
szakirodalom is lefrja [12]. Két kiilonboz§ tipusd aszfalton
(SMA11 és AC1]) folytak a kozlekedési zajmérések Szlovakidban,
a Vuis Cesty révén. A vizsgdlt SMA1I aszfalttal épitett ttszakasz
egy része MOL Gumibitumennel, a mdsik része 65/105-65 PmB
felhaszndldsdval késziilt. A gumibitumenes aszfalttton 3,2 dB ér-

3. tablazat. Kézlekedési zaj kiilonb6z6 bitumennel el6allitott
aszfaltokon

3 L Kozlekedési zaj
Aszfalt tipusa KotSanyag 20°C-on, dB
SMA11 65/105-65 PmB 85,1 %
SMAIL MOL Gumibitumen 81,9 APZ}'-
ACl1 50/70 bitumen 80,2 %
-
ACll MOL Gumibitumen 77,1 -
I

tékkel kisebb zajt mértek. Hasonldak voltak a tapasztalatok, és
mintegy 3 dB-lel kisebb zajhatdst adott a gumibitumenes ACI1
aszfaltfeliilet is, mint az 50/70 bitumennel épitett kopéréteg (3.
tabldzat). A 3 dB zajcsokkenés a zajforrdstél mért tévolsdg meg-
dupldzdsdval egyenértékdi.

A MOL Gumibitumen projekt

A sikeres gumibitumen-tesztgydrtdsok, aszfalttesztek és titépité-
sek azt igazoltdk, hogy a MOL Gumibitumen alkalmazdsa hozz4-
jarulhat a j6 mindségl és hosszan tarté utak koncepciGjdhoz.
Ezenkiviil el§segiti a hulladék gumiabroncsok kérnyezetbardt djra-
hasznositdsdt és egy jelentds hozzdadott értéki termék gydrtasat.

A sikeres teszteket kovetGen a MOL 2010-ben a Gazdasdgfej-

lesztési Operativ Program keretében ,,A 21. szdzad dtburkolata”
cimi pélydzatdt benyujtotta a Magyar Gazdasdgfejlesztési Koz-
pont Zrt.-nek. A pdlydzati projektben az Euro-Novex Kft. és a
Hornyédk Kft. mint pdlydzati partner vett részt. EIGbbi mint gu-
midrlemény-gydrto és -beszdllitd, utébbi pedig mint aszfaltit-
épitd. A palyazat sikeres volt, és a MOL 128 millié Ft vissza nem
téritendd, részben hazai, részben eurdpai uniés finanszirozdsa
tdmogatdst nyert el. Ez az dsszeg 40% tdmogatdsi intenzitdsnak
felelt meg. A tdémogatdsi szerz8dés aldirdsdt kovetSen 2011 tava-
szdn indulhatott a pélydzati projektben foglalt négy f§ célkittizés
megvaldsitdsa:

- a sajdt szabadalmon alapulé gumibitumen-gydrtdstechnoldé-
gia kialakitdsa a Zalai Finomitéban (prototipus tizem létre-
hozdsa),

« K+F munka a technoldgia és a recepturdk véglegesitésére,

- aszfalttesztek és tesztutak épitése a prototipus tizemben
gydrtott termék felhaszndldsdval,

- a MOL Gumibitumen marketingje, piaci bevezetés elgsegi-
tése.

LXVIIL. EVFOLYAM 9. SZAM e 2013. SZEPTEMBER
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A prototipus iizem 2012 mésodik felére elkésziilt, a sikeres iize-
mi tesztek utdn a MOL Gumibitumen, mint 4j Gtépitési bitumen
termék, piacra keriilt.
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Biztonsdgi adatlapok. Hetedik rész

Hulladékok és visszanyert

termdékek

Fogalmak

Az egész kérdéskorben a legnagyobb problémét az okozza, hogy
orszdgonként és vallalatonként eltérd értelemben haszndljak az
ide vonatkoz¢ fogalmakat. Rdaddsul mds fogalmakat haszndl a
REACH és teljesen mdst a 2013. janudr 1-t6l érvényes hulladék-
torvény és csatolt rendeletei. Nem tudok és nem is lehet ez
tigyekben igazsdgot tenni, ezért a kovetkez6kben praktikus ol-
daldrdl probdlom a kérdést megkdozeliteni.

A biztonsdgi adatlap szempontjébdl nyilvdnvaléan csak a visz-
szanyert vegyi anyagokrdl kell, hogy beszéljiink. Ezek lényege,
hogy mdr értékes termék, és kettévdgva a fele mennyiség ugyan-
azt a funkciét tudja, mint az eredeti. Ha ezek veszélyesek (és itt
mondom el, hogy anyagok esetén a veszélyességet a CLP rende-
let, keverékek esetén pedig még a 44/2000 EiiM rendelet alapjin
kell megéllapitani), akkor forgalomba hozatal esetén biztonsdgi
adatlapot kell mell¢jiik adni.

Biztonsdgi adatlapot semmiféle hulladék mellé nem kell adni,
ez teljesen egyértelmd. A kérdés csak az, hogy mi a hulladék, és
mikor vélik ez djra vegyi anyaggd: amikortdl kilép a hulladék-
torvény hatdlya aldl és belép a REACH hatdlydba.

A vegyi anyagok akkor vélnak véglegesen hulladékkd, ha

— az azonossdguk mdr nem megdllapithatd, vagy nem éri meg
megvizsgalni (pl. leesett a cimkéjiik),

- ha annyira elszennyezddtek, hogy nem érdemes ezeket sem
a cégnél, sem mdshol Ujra felhaszndlni, még regenerdlds
utdn sem (tipikus példa az olddszerek, szokdsos végiik az el-
égetés);

— ha felhaszndlds kozben hulladékba keriilnek. Ilyen a véggdz-
ba/levegdbe vagy a szennyvizbe keriil§ minden anyag, még
akkor is, ha valami céllal keriilt oda, példdul elpdrolgé fes-
tékoldd szer, szagtalanité dezodor vagy egy pH-t dllité mész-
hidrdt a szennyviztisztitéban.

Az drucikkek akkor védlnak véglegesen hulladékkd, amikor mdr
minden részalkatrészt (Idsd autébontd, vagy villamos berende-
zések bontdja) kiszedtek beléle. Eszre kell venni, hogy az ilyen
»hulladék drucikk’ ebben a pillanatban hulladék vegyi anyaggd
vélik, hiszen a formdjdt, alakjdt tobbé mdr nem hasznositjuk. De
a szerkezeti anyaga még nagyon értékes lehet, gondoljunk a fém-
és mlanyag targyak hulladékaira. Ezek visszanyerhetGek, a ter-
mék anyagdban hasznosithat.

Egyre jobban terjed az a ,,szokds”, hogy sem ezeket a ,,hulla-
dék drucikkeket”, sem pedig mindazon vegyi anyagokat, melyek
nem tartoznak a fenti kategdridkba, nem tekintik hulladéknak.
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Féként akkor, ha tudjdk, hogy az dtadds utdn ezek anyagukban
hasznosulnak. Ez egy izopropil-alkohol olddszer esetén azt jelen-
ti, hogy az els§ (tovébbi) felhaszndld, példdul egy gydgyszergydr
elpiszkolja tgy, hogy nem célszeri mdr semmire sem haszndlnia.
Nem tekinti hulladéknak, hanem tovdbbadja egy olyan cégnek,
mely mosogatdsra még hasznélhatja. Ez a médsodik cég is tovdbbi
felhaszndlé stdtuszban van, megkapja az adatlapot (és ha van,
benne) a regisztracids szdmot a gyogyszercégtsl. Ezt kovetGen
még mindig nem ,,hivatalos” hulladékként keriil az izopropil-al-
kohol egy oldészer-regenerdld céghez, ahol ,tiszta” anyaggd rege-
nerdljék, de a terméket mindvégig ugyanaz a regisztrdcids szdm,
azonban véltozd ,,veszélyt” mutaté biztonsdgi adatlapok kovetik.
Nagy elénye ennek a megkozelitésnek, hogy minden fézisban ott
az adatlap és benne informécié a szennyez8krél. Ennek dtaddsé-
ra — hulladékkd vélds esetén — semmi sem kotelezné az dtadot.

Fontos fogalom a melléktermékek fogalma. Ezt a hulladéktér-
vény definidlja és mind ebbdl, mind a REACH-bé] kovetkezik,
hogy a REACH hatdlya ald tartoznak. Tehdt forgalomba hozatal
és veszélyesség esetén adatlapot kell melléjiik adni. Ilyen lehet a
salak, a pernye, a szétvdlasztott izomerkeverékbdl a nem annyi-
ra fontos izomer stb.

Természetesen barmely cég kijelentheti valamely termékrdl,
hogy az médr nem termék (nincs haszna), hanem hulladék. Ad
neki hulladékkddot, leadja a megfelel§ cégnek. Ezt kovetSen
is torténhet Gjrahasznositds. Az Uj eurépai hulladék-irdnyely,
2008/98/EK eléirja, hogy a Bizottsdg adjon koézre olyan kovetel-
ményeket, melyek megmutatjék, hogy milyen feldolgozottsdgi
fok kell ahhoz, hogy egy hulladékot djra vegyi anyagnak lehessen
tekinteni.

2011 éprilisdban a Bizottsdg elfogadta a vas- és aluminium-
hulladék hulladékstdtuszdnak megsz{inésére vonatkozé kovetel-
ményeket, majd 2012 jiliusdban az tiveghulladékra ugyanezt. A
technikai munkdt az Eurépai Kozos Kutaté Intézet végzi, és a
honlapjdn [1] mind a megfelel§ informécidk, mind pedig a tobbi
hulladékra vonatkozé kovetelmény-javaslatok is olvashaték. Ezek
megkonnyitik a visszanyerd vdllalatok dolgdt, megfogalmazva,
hogy melyik fézistdl 1ép be a REACH hatédlydba a termék, kivdlt-
va a regisztracios, osztélyozdsi és veszélyesség esetén a bejelen-
tési és adatlap-addsi kovetelményeket. A megfelel§ irdnymutatds
[2] fontos és jol haszndlhaté alapelve, hogy az djrahasznositds
utolsé fézisdtol kovetkezik ez be: tehdt példdul akkor, amikor a
hulladék vasbdl yjra alkatrész lesz, a manyag hulladék bemegy
a froccsont@be, a hulladék olddszerelegyet a desztilldcidk utdn
hordéba rakjék eladdsra.
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Visszanyert hulladékok
biztonsdgi adatlapja

Bér a hulladékfdzisbdl visszanyert vegyi anyagok a regisztrdcié
aldl, ha mdr valaki regisztrdlta azokat, fel vannak mentve, de a
forgalomba hozatal esetén a vdllalkozdsnak el kell végeznie az
osztdlyba soroldsukat. Az els§ kérdés itt meriil fel: anyagnak,
vagy keveréknek tekinti-e a visszanyert terméket? A regisztrdci-
6s kovetelményt elhalasztd elGregisztrdcival kapcsolatban az
irdnymutatdsban [2] jol kifejtették, hogy ez a hulladék vissza-
nyerést megel§z6 ,,kivalogatdsdn” muilik: ha példdul csak savdllo
acélhulladékokat gytjtiink, akkor azok krém- és nikkeltartalm4t
is el6regisztralnunk kellett, ha elérik az évi egy tonndt. Ugyanigy
ha csak égésgdtolt mdanyag hulladékot gytjtiink: az égésgitld is
elgregisztrdlandé volt. Hidba esnek ezek az anyagok a 20%-os
kiiszob ald, a terméket keveréknek kell tekinteni regisztrdcids
szempontbdl, és komponensenként el§regisztrélni, hasonldan,
mintha importdlnadnk. (Az elGregisztracids kotelezettség elmult
idejével azt jelzem, hogy mindez a 2008-as elGregisztréciéndl volt
csak érdekes: azéta a krémot és a nikkelt, no meg a vasat is re-
gisztraltdk, tehdt most a visszanyerdknek semmi regisztrdciés
feladatuk nincs.)

Semmi erre vonatkozd utalds nincs leirva, de nyilvanvald, hogy
az osztélyozds szempontjdbdl is igy kell eljdrnunk: ha mindenfé-
le alkoholos hulladékot gytjtiink, akkor azt anyagnak kell, hogy
tekintsiik és CLP szerint kell, hogy osztdlyozzuk. Ha ellenben tu-
datosan csak etanol- és izopropil-alkohol-tartalmu gydgyszeripari
szennyvizekbdl regenerdljuk az alkoholelegyet, azért, hogy elad-
juk ablakmosé folyadéknak, akkor az keverék, és a 44/2000 sze-
rint kell osztdlyoznunk. Regisztrdciés szempontbdl az els§ eset
alkohol-mixje kezelhetetlen, mivel nem bevezetett anyag és ilyet
biztos nem regisztrdl(t) soha senki, tehdt nem vonatkozik rd az
dltaldnos visszanyerési felmentés. Tehdt azonnali regisztracids ko-
telezettségiink lenne. Nincs sehol leirva, de elképzelhetd, hogy ha
a komponenseit mdr regisztréltdk, ilyen esetre is érvényes a fel-
mentés. A dolog 1ényege, hogy ezt egyértelmiien el kell donte-
niink és megfogalmaznunk.

Az osztélyozds megéllapitdsdndl tdmaszkodhatunk a ,tiszta”
anyag besoroldsdra, de figyelembe kell venni, hogy a visszanye-
résnél olyan szennyezések kertilhetnek a termékbe, melyek szi-
gorubb osztdlyba soroldst tehetnek sziikségessé; példdul aromd-
sok, nehézfémek, rikkelt§ bomldstermékek stb.

Amennyiben a visszanyert termék veszélyesnek bizonyul, biz-
tonsdgi adatlapot kell mellé adnunk, ha forgalomba hozzuk. Egy-
értelmd, hogy erre nincs felmentés [2].

A legizgalmasabb kérdés a visszanyert termékeknél a felhasz-
ndlds azonositdsa. Utal arra az irdnymutatds, hogy a visszanyerd
szdmdra rendelkezésre 4ll6 informdcié (pl. biztonsdgi adatlap) je-
lezheti, hogy bizonyos felhasznéldsokat az adatlapot készit§ ere-
deti gydrté nem tdmogatott. Ezt a visszanyerdnek is figyelembe
kell vennie, mikor a sajét adatlapjét elkésziti a vevdjének, tehdt azt
a felhaszndldst nem szabad tdémogatnia (pl. lakossdgi). De itt azért
a visszanyerd a sajit dontésére van utalva, mely nyilvdn a visz-
szanyert terméke paramétereitdl fiigg.

Ahol ennél hatdrozottabb az irdnymutatds, az az expozicids
forgatékonyv kérdése. Kijelenti, hogy még akkor sem kell ilyent
(magyarul kémiai biztonsdgi értékelést) a visszanyerdnek készi-
tenie, ha az dltala visszanyert anyag valamelyik vevgjénél beko-
vetkez§ felhaszndldsa nem szerepelt a regisztrdciéban. Tovdbbd
neki sem kell erre regisztrdlnia a visszanyert anyagdt (és nem is
kell jeleznie ezt, amint az V. cim el§irja, sem a ,,beszdllitGjdnak”,
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akitdl a hulladékot kapta visszanyerésre, sem az Ugynokségnek,
hiszen fel van mentve az V. cim aldl). Ez szdmomra a REACH-
ben a regisztrécié aldli felmentéshez kst§dd, informdcid-birtok-
14si kotelezettséggel tgy fligghet dssze, hogy a visszanyerdnek
minden, a regisztrdldk dltal birtokolt informdciéval rendelkeznie
kell, tehdt akdr a kémiai biztonsdgi értékeléssel, illetve az expo-
ziciés forgatékonyvvel is, és mindezt az informédciét kozolni kell
a vevGjével, de Uj értékelést uj felhaszndldsokra/expozicidkra
nem kell készitenie és nem kell azt tovdbbadnia a megfelel§ ve-
vGjének.

Kiilon fel szeretném hivni a figyelmet arra, hogy ha t6bb val-
lalkozdson keresztiil megy a hulladék-visszanyerés, akkor onnan
kezdve, ahol hulladékkd ,tettéK’ a terméket, nagyon hasznos len-
ne, ha jeleznék a visszanyerd(k)nek, hogy mit tettek a termékbe
(amitdl az hulladék lett). Ilyen kovetelmény sajnos sehol nincs le-
irva, de rengeteg példdt lehetne mondani, hogy a hulladék-visz-
szanyer6k és majd az 4j termék felhaszndléi milyen nehéz hely-
zetbe keriilnek, ha nem rendelkeznek ezzel az informdcidval.
Gondolhatunk a régi PVC-alkatrészek dlom- vagy kadmium-szap-
pan stabilizdtordra, a gyégyszeripari hulladék olddszerek erds bi-
olégiai hatdssal rendelkez§ gydgyszermaradvédnyaira stb. Ha
ezekrdl nem tudnak, az nemcsak a visszanyert terméket felhasz-
ndl6 vevGket ,,zavarja”, hanem ezek nélkill a visszanyerd sem tud-
ja értelmesen a munkahelyi kockazatbecslést elkésziteni. Vannak
gyogyszergydrak, ahol kotelességiiknek érzik, hogy még hulladék
esetén is informdljdk a lehetséges szennyez8krdl a hulladékfel-
dolgozdkat.

Tovébbi érdekes kérdés a visszanyert termékeknél a regisztra-
cids szdm. Ilyet nyilvdnvaldan a visszanyerd nem kap, és mivel fel
van mentve, nem is szerez. De ha példdul sajdt ,tiszta” olddsze-
rét nyeri vissza hulladékfdzison keresztiil, elvben lehetséges, hogy
a beérkezd regisztrdcids szdmot adja tovdbb. Azonban ilyen ese-
tekben teljesen felesleges ,,hdzon beliil” hulladékfdzisba dtvinni a
terméket, a cég végig tovdbbfeldolgozdi stdtuszban lehet, és ek-
kor sincs regisztrdcidra sziiksége, hogy eladhassa példdul a le-
gyengiilt mingségii haszndlt olddszerét, amint fentebb részlete-
sen bemutattam. Nyilvdn az dtadott olddszer tisztasdgdt és osz-
télyba soroldsdt értékelnie kell, és ennek megfelel§ adatlapot ki-
adnia, a beérkez§ regisztrdcids szimmal.

IRODALOM

[1] http://susproc.jrc.ec.europa.eu/activities/waste/

[2] Utmutaté a hulladékokhoz és a visszanyert anyagokhoz http://echa.europa.eu/do-
cuments/10162/13632/waste_recovered_hu.pdf

OSSZEFOGLALAS

Kértvélyessy Gyula: Biztonsagi adatlapok. Hetedik rész. Hul-
ladékok és visszanyert termékek

Egyre gyakoribb, hogy a cégek nem viszik at hulladékfazisba a ter-
meékeket, hanem Ujrahasznositjak a gyengébb minéséguveé valt vegyi
anyagot, példaul olddszert. llyenkor is, a hulladékbol visszanyert ve-
gyi anyagok esetén is értekelni kell a forgalomba hozonak a termék
veszélyességét, és ha veszélyes, biztonsagi adatlapot adni mellé.
Sem a regisztracios szam tovabbadasara, sem expozicios forgato-
konyv készitésére nincsenek a visszanyerdk kotelezve. Fontos lenne
annak bevezetése - bar nem kdvetelmény -, hogy a visszanyerok
megkapjak a ,hulladékgyartoktél” a hulladékba kerllt veszélyes dsz-
szetevok veszélyes tulajdonsagait.

263



' VEGYIPAR ES KEMIATUDOMANY

Bruckner-termi el¢gadads

Herczeg Mihdly'-Mez6 Erika'-Eszenyi Ddniel'-Pataki Richdrd'-Borbds Anik¢?

—Antus Sdndor!

MW 'DE TTK, Szerves Kémiai Tanszék

M 2DE OEC Gydgyszerészi Kémia Tanszék (Volt MTA-DE Szénhidrdtkémiai Kutatécsoport)

Ujabb eredményeink a heparinoid
szulfonsavak szintézisében

z éllati eredet( heparin poliszachari-
dot 1937-t6l haszndljék a klinikai
gyakorlatban véralvaddsgitld szerként. Ha-
tdsdt ugy fejti ki, hogy alloszterikusan ak-
tivdl egy enzim-inhibitor fehérjét, az anti-
trombint (AT), és ez az aktivdlt fehérje ga-
tolja a véralvaddsi kaszkdd két protedzat,
a trombint és a Xa faktort. A heparin-an-
titrombin kotGdésben nagy szerepe van a
poliszacharid anionos csoportjai (szulfdt-
és karboxilcsoportok) és a fehérje bazikus
aminosavai (arginin, lizin) kozott kialaku-
16 erds ionos kolcsénhatdsoknak.

Az 1980-as években azonositottdk a he-
parin azon minimdlis egységét (1. dbra,
DEFGH pentaszacharid, 1) [1], amely az
AT aktivaldsa révén képes véralvaddsgdtld
hatést kifejteni. Francia és holland kutaték
55 1épéses kémiai szintézissel elgéllitottdk
a pentaszacharid mddositott analdgjét (2)
[2], amely véralvaddsgétlé gydgyszerként
2002 éta van forgalomban Arixtra® néven.
A madsodik generdcids szintetikus anti-
trombotikumok vezérmolekuldjdnak te-
kinthet§ a ,,nem glikézaminoglikdn” tipu-
st idraparinux (3) [3], amely nagyobb an-

tikoaguldns aktivitdssal és hosszabb fele-
zési idGvel rendelkezik, mint az Arixtra,
ugyanakkor az el@dllitdsa sokkal egysze-
riibb.

A Debreceni Egyetem Szerves Kémiai
Tanszékén miiksdd volt MTA DE Szénhid-
rdtkémiai Kutatécsoportban az idrapari-
nux vezérmolekuldbdl kiindulva dj tipusd
antitrombotikumok szintézisét kutatjuk.
Célunk a pentaszacharid-antitrombin ko-
t8désben kulcsszerepet jdtsz6 szulfdtész-
terek szisztematikus cseréjével szulfonsav-
tipusu véralvaddsgdtlék elGdllitdsa. A szul-
fatészterek (-0SO57) helyett bioizoszter
szulfondtometil-csoportot (-CH,SO;") tar-
talmazd célvegyiiletek ellendllnak az ész-
terdzok hidrolitikus hatdsdnak, ezért sta-
bilabbak, és valdszintleg hosszabb felezé-
si idgvel fejtik ki hatdsukat, mint az eddig
ismert szdrmazékok.

E kutatdsok keretében mdr el@dllitottuk
az idraparinux két szulfonsav-mimetiku-
mét (4, 5) [4,5,6], amelyekben az F, H és
a D, F, H gliikézegységek 6-0-szulfdt-cso-
portjait metdnszulfonsav-csoportra cse-
réltiik (1 dbra). A szulfonsav-mimetiku-

1. abra. A véralvadasgatlé hatasu pentaszacharidok szerkezete
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mok szintézisével pdrhuzamosan az idra-
parinuxot (3) [7] is elddllitottuk, hogy a bi-
olégiai vizsgdlatokhoz referenciamolekula-
ként alkalmazhassuk.

Az el@dllitott pentaszacharidok véralva-
ddsgétlé hatdsdnak vizsgdlatdt a DE Orvo-
si és Egészségtudomanyi Centrumaban vé-
geztiik el. Meghatdroztuk az Arixtra® (2),
az dltalunk el@éllitott idraparinux (3) és a
két szulfonsavtartalmu pentaszacharid (4,
5) heparinra vonatkoztatott anti-Xa akti-
vitdsdt (1. tabldzat). A pentaszacharid-di-
szulfonsav kivél6 Xa-gdtld hatdsa bizonyit-
ja, hogy az F és H egységek 6-os helyzeté-

1. tablazat. A pentaszacharidok
anti-Xa-aktivitasa

Anti-Xa aktivitds
(U/mg)

Arixtra® (2) 1195£189
idraparinux (3) 1911+193
pentaszacharid-

diszulfonsav (4) 2153+153
pentaszacharid-

triszulfonsav (5) 384+139

ben lev§ szulfédtészter-csoportjai hatéko-
nyan helyettesithetk szulfondtometil-cso-
porttal. Ugyanakkor a D egységen kiala-
kitott djabb szulfonsav az inhibicids hatdst
nagymértékben lerontotta.

Annak érdekében, hogy pontosabb ké-
pet kaphassunk a szénhidrdt-fehérje kol-
csonhatdsokrdl és a véralvaddsgdtlds-érté-
kekben 1év§ killonbségek szerkezeti okdt
meghatdrozzuk, célul tlztik ki a teljes 6-
szulfondtometil-tartalmu pentaszacharid-
sorozat hidnyzé elemeinek (6-10) szinté-
zisét (2. dbra), valamint teljes szerkezet-

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



D E F G

LS

MeO O

MeO

0
Mo 20380Na0,80 " MeO

H (0}
0 R NaOOC -, OMe O
MGO% COONa 0 o/ NSO
MeO o) 9
/%/O
o

H

NaO380 (e

2. abra. A tervezett 0j szulfonsavtartalmu pentaszacharidok szerkezete
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4. abra. A monoszacharid épitéelemek szerkezete
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5. abra. A DE diszacharidok kemoszelektiv szintézise

6. abra. Az FGH triszacharidok el6allitasa

NH
OM
¢ o
(24 €Cly
Oo OA
c
S 18 0 Lo
Ph a b, OMe Rn(')
§  ——— Me0OC~7 BnO OMe
Rr! OH  OAc
1&06\§/0 21 R! = Hs
110~ |
BnO 22R 0OBn
OMe
13R' - -CILSOLL
16R' -OBn
#: CHyCly, TMSOTH, -40 - -10 °C, 1.5 (S: 82

&8 SN: 94%); b: CH,Cly, F3CCOOH, 0°C - 1,
Sh (81 87 és SN: §9%); ¢ L. CTL,Cl,, 110,
TEMPO, BAIB, rt, 3.5h; 2. DMF, NaliCO;,
Mel, 11, 24h vagy Eta0, CHyNy, rt, 15min (S: 67
&s SN: 73%)

S: szulfonsavas molekula
SN: szulfonsav nélkiili szarmazék

CHyCly, THF, TFOH, NS

R
MeOOC-~,. OMe (y-——~L.-O
250--10°C, 1.5 h lﬂ/o /%/ORnM
—_— = . /S'K\O BnO OMe
R NAPO > B0 AcG)
BnQO'

NAPOY-—0,
BnOAm i 23R =R' = -CH

4 — (i

12R =-0-8Et, R' =-CH 80,7 24R=-OBn.R
15R =-B-8Ph,R' = -OBn

5ET(92%)
=-C115805LL (73%)

5 R =-('H 1, R! =-0OBn (98%)
26 R = R!=-0OBn (80%)

CH,Cl,, H;0. DDQ
, 0.5h

OMe
0-/BnO

R‘ Me0OC o

Yo O BnO OMe

27 R =R =-{'H,50,k2 (79%)

28 R =-OBn, R‘ THaS(4F1 (70%
29 R =-CILSO.LL R =-OBn (85Y u)
30R=R' =-ORn (59%)

LXVIIL. EVFOLYAM 9. SZAM e 2013. SZEPTEMBER

analizisiik folytatdsét NMR és ITC méd-
szerekkel.

A védett pentaszacharidok
szintézise

20 2

A teljes sorozat elddllitdsdt a 3. dbrdn ldt-
hatd szintetikus terv alapjan valdsitottuk
meg. A szintézis kozponti eleme a G egy-
ség (megfelelGen védett 1-id6z szdrmazék).
Ezt kapcsolva pdrhuzamosan egy szulfon-
savtartalmu és egy szulfonsav nélkiili mo-
noszacharid egységgel elgdllitottunk két-
féle GH diszacharid, amelyekbdl szulfon-
savas és szulfonsav nélkiili F egységek fel-
haszndldsdval szintetizdltuk a négyféle
szulfondtometil-csoportot tartalmazé FGH
triszacharidot. Ezen triszacharidokat kom-
bindlva a kétféle (szulfonsavas és szulfon-
sav nélkiili) DE diszachariddal nyertiik a
védett szulfonsavtartalmu pentaszachari-
dokat.

A vegyiiletek szintéziséhez nyolc, meg-
felelGen védett, monoszacharid épitGelem-
re volt sziikségiink (11-18) [8]. Szintetizdl-
tunk hdrom szulfonsavcsoportot tartal-
mazé monoszacharidot (11, 12, 13), vala-
mint hdrom szulfonsav nélkili monomert
is (14, 15, 16).

Az uronsavegységek prekurzoraként a
17 és 18 szarmazékokat haszndltuk fel, a
karboxilfunkciét pedig csak késGbb, oligo-
szacharid szinten alakitottuk ki, ami nagy-
mértékben megkonnyitette a szintézist. A
11 és 14 tioglikozid donorokat és a 17 szin-
tén tioglikozid akceptormolekuldt kemo-
szelektiv glikozilezési reakciéban kapcsol-
tuk 6ssze, elgéllitva igy a szulfonsavtartal-
mu (19) és a szulfonsav nélkiili (20) DE
diszacharid donorokat.

Az FGH triszacharid akceptorok szin-
téziséhez els6ként a GH diszacharidokat
allitottuk el§ (6. dbra). Ehhez a 18 1-id6z-
szdrmazékkal glikozileztiik a 13 szulfon-
savtartalmd monoszacharid akceptort, va-
lamint a 16 szulfonsav nélkiili monomert. A
reakcidkban kivdlé hozammal és sztereo-
szelektivitdssal képzddtek a vdrt diszacha-
ridok, melyeket két 1épésben alakitottunk
tovabb akceptorokkd. A 21 és 22 diszacha-
ridokat glikozileztiik a 12 és 15 monosza-
charid donorokkal, sikeresen elgéllitva igy
a négy, eltérd kombindciéban szulfonsav-
csoportot tartalmazé védett triszachari-
dot. Végiil a nem redukald végi egységek-
rdl eltdvolitva a 2-naftilmetil-csoportot el-
jutottunk a szdmunkra sziikséges triszacha-
rid akceptorokhoz.

A 19 és 20 DE diszacharid donorok és
a 27-30 triszacharid akceptorok kombi-
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7. abra. A védett pentaszacharidok szintézise

ndldsdval, [2+3] blokk-szintézissel 4llitot-
tuk el a tervezett 6t védett pentaszacha-
ridot (7. dbra). A reakcidkban jé hozam-
mal és sztereoszelektivitdssal képzddtek
a vdrt termékek. A végleges funkcids cso-
portok kialakitdsa, mely pentaszachari-
donként 8 1épést igényel, még folyamatban
van.

Osszegzésképpen elmondhatd, hogy a
kordbbi kisérleteinket alapul véve sikertilt
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ONAP

0

AcO
31 R'=R = -0H 50k R? = -0Bn (63%)
32R'=-0Bn, R*=R? 1(72%)
33R'=R*=-Bn R’ L S0,LL(68%)
34 R' = -(’H.801E1, R? -OBn (59%)
35R' = R =-0Bn, R? = -CH-50:F1 (61%)

kidolgoznunk egy hatékony reakcidutat a
6-szulfonsav-tartalmu pentaszacharidok
teljes sorozatdnak szintézisére. Amint el-
késziilnek a pentaszacharidok és elvégez-
ziik a biolégiai és szerkezetmeghatdrozdsi
vizsgdlatokat, teljesebb képet kaphatunk a
szulfondtometil-csoportok hatdsdrdl, és le-
het@ségiink nyilhat tovdbbi vdltoztatdsok
végrehajtdsdra a molekuldkon a bioldgiai
hatékonysdg novelése érdekében.
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G-fehérje kapcsolt receptorokon 4t haté vegyiiletek azonositdsa

A TargetEx Kft. Nemzeti Fejlesztési Ugynikség KMOP 1.11 prog-
ramja keretében elnyert tdmogatdsdval folytatott integrdlt kuta-
tdsi projektje sikeresen befejezdditt (szerzddésszdm: KMOP-1 1
1-09/1-2009-0051)

»A tdmogatds elnyerésével lehetGség nyilt a cég szolgdltatdsi
portfdlidjdnak Kiterjesztésére a gydgyszerkutatds egyik kiil-
nosen piacképes irdnydba, amivel versenyképességiinket is ja-
vithattuk® — mondta Cseh Sdndor, a magyar biotechnoldgiai
kisvéllalat tigyvezetdje. ,, Tarsasdgunk mindkét szolgdltaté te-
vékenysége szdmdra komoly fejlesztéseket sikeriilt végrehajta-
nunk mind a molekuldris biolégia és a rekombindns fehérje-
expresszi, mind pedig a kozepes és nagy dteresztGképességl
biolégiai sztirések alkalmazdsa teriiletén. Létrehoztunk rekom-
bindns GPCR-tultermel§ sejtvonalakat és kifejlesztettiink koze-
pes dteresztGképességli GPCR-esszéket moduldtor kismoleku-
ldk sztirésére.”

A G-fehérje kapcsolt receptorok (GPCR) a humédn genom
egyik legnagyobb fehérjecsalddja. Ugynevezett elsGdleges hirvi-
vk, melyek hormon, neurotranszmitter vagy citokin/kemokin
kismolekuldk hatdsdra aktivdlddnak, ami elinditja a sejten be-
lili jeldtviteli folyamatot. A GPCR-ok jelentdsek a kozponti
idegrendszer folyamatainak szabdlyozdséban is, igy lehetGséget
adnak az abban kialakulé megbetegedések kezelésére, amilyen
példdul a depresszid, a skizofrénia, az Alzheimer- és a Parkin-
son-kor.

»Esszéfejlesztésre az idegrendszeri eredeti megbetegedések-
ben fontos gyégyszercélpontokat vélasztottunk ki, amelyekre
fokuszélt molekulakonyvtdrakat is létrehoztunk, és ezek jelen-
tették a projekt kozvetlen célkittizéseit. A kivalasztott 6 recep-
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torra, az SHT6 és SHT7 (szerotonin), a H3R (hisztamin receptor 3),
a CBI és CB2 (kannabinoid) és a GLURS (glutamdt) recepto-
rokra kialakitott bioldgiai sztirdrendszer fontos szerepet jétszik
a korszert gydgyszerfejlesztésben hatéanyagjeléltek gyors azo-
nositdsdra, profilirozdsdra — részletezte L8rincz Zsolt, a Target-
Ex Kft. tudomdnyos igazgatdja. — Az {gy létrehozott innovativ
termék- és szolgdltatds-portfdlié komoly érdeklGdésre tart szd-
mot a gydgyszerfejlesztési piac egy fontos szegmensén, a GPCR-
tdmaddsponton alapuld gydgyszerfelfedezés teriiletén.”

»A projekt keretében kemoinformatikai médszerek alkalma-
zédséval GPCR-moduldtor fékuszalt konyvtdrakat vélasztottunk
ki milliés nagysdgrendi kereskedelmi adatbdzisokbdl a kordb-
ban hatdsosnak taldlt ligandumok szerkezetébdl kiindulva ha-
sonlésdgi kereséssel, a molekuldris vdz médositdsdval, illetve
bioizosztérikus fragmentumcserékkel” - tette hozzd Dormédn
Gyorgy, a projekt gyogyszerkutatdsi szakértdje.

,Nagyon hasznosnak bizonyult a Nemzeti Fejlesztési Ugy-
nokségtdl kapott pélydzati tdmogatds. A kozel 134 milli Ft
osszkoltségl projekt 65%-4t valdsitottuk meg eurépai uniés
forrdsokbol az Uj Magyarorszdg Fejlesztési Terv keretében,
amely nélkiil a projekt és az abbdl szdrmazé termeld-, szolgdl-
tatdskapacitds novekedése nem johetett volna létre. Az Eurdpai
Unié Bizottsdga, valamint a Magyar Kormdny éltal meghatd-
rozott fenntarthatésdgi irdnyelveket is figyelembe véve a pro-
jekt sordn tdrsasdgunk gondot forditott a kornyezetvédelemre
és az esélyegyenlség javitdsdnak horizontdlis szempontjaira is,
ami — a kozvetlen iizleti és tudomdnyos sikerek mellett— koz-
vetett értékeket teremt a cég, illetve dltaldnosan a magyar gaz-
dasdg szdmdra” — egészitette ki Bagyi Istvan, a TargetEx pdlya-
zati igazgatdja.
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i ne hallotta volna mér Albert Einstein (1879-1955) hires mon-

ddsdt: ,Isten nem kockdzik.” Einstein kijelentése a kvan-

tummechanika valészintiség-elméleti értelmezésére vonatkozott,
amit egész életében nem tudott elfogadni.

Werner Heisenberg (1901-1976) bizonytalanségi reldcidja és az
dllapotfiiggvény valdszintiség-elméleti értelmezése, amiért Max
Born (1882-1970) fizikai Nobel-dijat kapott 1954-ben, a modern
fizika és a modern kémia alapkovévé tette a valdszintség-elmé-
letet a 20. szdzadban.

A valdszintiség-elmélet alapjait Blaise Pas-
cal (1623-1662) és Pierre de Fermat (1601-
1665) fektette le a 17. szdzadban de Méré lo-
vag kockajdtékokkal kapcsolatos problémdi-
nak megolddsa sordn [1]. Rényi Alfréd a
»Levelek a valészintiségrél” cimd — nagyko-
zonségnek szdnt - lebilincsel§ mitivében meg-
prébdlta felidézni a tudomdnytorténeti hét-
teret [2]. A kialakuléban 1évS elmélet a 18.
és a 19. szdzadban nem jdtszott meghatdro-
z6 szerepet a fizikdban.

A valdszinliség-elmélet a véletlen matema-
tikai tudomdnya: véletlen kisérletekkel fog-
lalkozik. Véletlen kisérlet alatt olyan kisérle-
tet értiink, amelynek kimenetelét az dlta-
lunk ismert - vagy figyelembe vett — okok nem hatdrozzdk meg
egyértelmien. A tovdbbiakban kisérlet alatt ilyen kisérletet ér-
tiink, s feltételezziik, hogy egy kisérletet egymdstdl fiiggetleniil,
tetszGlegesen sokszor meg tudunk ismételni. Egy kisérlet kime-
neteleit elemi eseményeknek nevezziik. Az elemi események 6sz-
szessége alkotja az Q eseményteret. Az Gsszes lehetséges ese-
ményt pedig az Q halmaz részhalmazaiként kapjuk meg: F =
{A| A O Q}. Minden A eseményhez hozzdrendeliink egy nemne-
gativ valés szdmot, P(A)-t, amit a kérdéses esemény valdszintisé-
gének neveziink. Az Q mindig bekovetkezik, hiszen az sszes ki-
menetelt tartalmazza, ezért biztos eseménynek nevezziik, s a va-
16szintiségét 1-nek vessziik: P(Q) = 1. Ennek kovetkeztében egy
tetszGleges esemény valdszintisége 0 és 1kozé esik. Ha két, A és
B esemény egyiitt sosem kovetkezik be, azaz kizdrjdk egymadst,
akkor P(A+B) = P(A) + P(B). Az (Q,F,P) objektumot valdszi-
niségi mez6nek nevezziik. Ez a bekezdés Andrej Nyikolajevics
Kolmogorov (1903-1987) szovjet tudds érdeme, aki az 1930-as
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Amikor a kockdk
istent jatszanak

110 éve sziiletett Neumann Janos
és Andrej Kolmogorov

HENRI POINCARE (1854-1912) K. FRIEDRICH GAUSS (1777-1855)

DAVID HILBERT (1862-1943)

években kidolgozta a valdszintiség-elmélet axiomatikus rendsze-
rét [3].

Vegyiink egy tokéletes — nem cinkelt — kockdt. Egy ilyen koc-
ka tomegeloszldsa egyenletes, s tomegkozéppontja pontosan egy-
beesik geometriai kozéppontjdval. Az elemi események — azaz a
dobott szdmok — szdma véges (6), és minden elemi esemény azo-
nos valdszintiséggel (1/6) kovetkezik be. Az ilyen valészintiségi
mezGt klasszikus valdszintiségi mezdnek nevezziik. A statiszti-
kus mechanika eloszldsmodelljei (Maxwell-Boltzmann, Bose—
Einstein, Fermi-Dirac) is klasszikus valdszintiségi mez8knek fe-
lelnek meg. Egy adott makrodllapot termodinamikai valészin-
sége — a matematikai valészintiséggel szemben — azonban igen
nagy szdm is lehet, mivel a biztos esemény valészintségét itt
nem vessziik 1-nek, azaz nem normdljuk a termodinamikai va-
16szintiséget.

Neumann Janos mint a matematikusok fejedelme

Karl Friedrich Gausst (1777-1855) kortdrsai
a matematikusok fejedelmének (latinul prin-
ceps mathematicorum) nevezték. Ot Henri
Poincaré (1854-1912) és David Hilbert (1862—
1943) kovette a trénon. Haldluk utédn ezt a
megtisztel§ cimet egyértelmtien Neumann
Jdnos (1903-1957) 6rokalte.

Az 1920-as években Neumann Jdnos Zii-
richben vegyészetet, Budapesten matemati-
két és Berlinben fizikét tanult padrhuzamo-
san [4-6]. Vegyészmérnoki oklevelet 1925-
ben kapott. David Hilbert asszisztenseként
kvantummechanikdval kezdett foglalkozni,
s megsziiletett a kvantummechanika abszt-
rakt Hilbert-teres megfogalmazdsa [7]. Kurt
Godel (1906-1978) nemteljességi tétele azon-
ban ,kitizte 6t a paradicsombdl”: felhagyott
az axiomatikus elméletek kredldsdval. A
nemteljességi tétel szabad megfogalmazds-
ban a kovetkez4t dllitja: Minden véges sok
axiémdn alapulé deduktiv elméletben meg-
fogalmazhatdk olyan dllitdsok, amelyek az
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elméleten beliil se nem igazolhatdk, se nem céfolhatdk. A tétel ter-
mészettudomdnyi konzekvencidirdl jelenleg keveset tudunk. Min-
denestre 1étezése drnyékot vet az axiomatikus elméletek sikerére.

Az 1930-as évek elején Neumann Jdnos utja — az egyre rosz-
szabbodé eurdpai helyzet miatt — Amerikdba vezetett, ahol ha-
marosan szdmos katonai kutatdsba kapcsolddott be: a tiszta ma-
tematika teriiletérdl fokozatosan dttért az alkalmazott matema-
tika teriiletére. Nagy olvasottsdggal rendelkez§, sziporkdzé tdr-
sasdgi ember volt. Amerikdban megtanult kocsit vezetni és pé-
kerezni. Az utébbirdl tanulmdnyt is irt, s pokerjitékot neveztek
el réla. O lett a jatékelmélet megteremtdje [8].

A 11 vildghédboru idején Neumann Jdnos és Stanislaw Ulam
(1909-1984) Los Alamosban tanulmdnyoztdk neutronok elnyeld-
dését kiilonbszd anyagokban.
A feladatot azonban nem tud-
tdk analitikusan megoldani:
véletlen jelenségekre alapo-
zott szamitégépes szimuldcict
alkalmaztak [9]. Neumann
és Ulam a Monte-Carlo nevet
adtdk a projektnek, utalva a
véletlennek a projektben jétszott alapvetd szerepére, valamint a
véletlen és a szerencsejdtékok kapcsolatdra.

A szdmitégépek kitinden alkalmazhatdk véletlen kisérletek
szimuldcidjara és Monte-Carlo-szdmitdsok végzésére [10]: csak jo
véletlenszam-generdtorra van sziikségiink. Egy szamitgépen igen
sok kisérletet tudunk végrehajtani rovid idg alatt. Ennek megfe-
lelgen a valdszintség-elméleti problémék analitikus megolddsd-
val kapott eredményeinket szdmitégépes szimuldciGval numeri-
kusan ellendrizni tudjuk. S6t, akkor is meghatdrozhatjuk a he-
lyes vélaszt szimuldciéval, ha a probléma analitikus megolddsa
nincs a keztinkben.

A véletlenszdmoknak alapvetSen hdrom tipusdt kiilonboztet-
jilk meg: igazi véletlenszdmok, pszeudo-véletlenszdmok és kvazi-
véletlenszdmok. Az igazi véletlenszdmok statisztikus értelemben
véletlenek. A sorozat barmely része fiiggetlen az el§z8 szdmok-
tél. Az ilyen sorozatok természetesen megismételhetetlenek. EIG-
dllitdsukhoz specidlis berendezésre és sok id6re van sziikség. Saj-
nos, szisztematikus hibdkat ezek is tartalmazhatnak. Ha Monte-
Carlo-mddszerekben igazi véletlenszdmokat alkalmazunk, akkor
az eredmények egzaktak lesznek! Ez a jelent§ségiik. Szerencsé-
re, a Monte-Carlo-médszerek dltaldban pszeudo-véletlen szd-
mokkal is jél miikddnek. Ezeket a szdmokat megfelel§ numeri-
kus algoritmussal generdljuk, igy a sorozatuk el6re jésolhatd. Al-
taldban csak a sorozat el§z§ tagjdtdl fiigg az aktudlis szdm.
Ugyanaz a kezd@érték mindig ugyanazt a sorozatot generdlja.
Napjaink FORTRAN forditdi rendelkeznek megfelel§ véletlen-
szdm-generdtor fiiggvénnyel: r and( ). A kérdéses FORTRAN konyv-
tdri fiiggvény a [0,1) intervallumban, egyenletes eloszldsban szol-
gdltat véletlen, duplapontos valds szdmokat.

A kovetkezGkben el@szor réviden bemutatjuk a kémiai reakci-
6k determinisztikus és sztochasztikus kinetikai modelljét, majd
egy példan keresztiil illusztrédljuk a Monte-Carlo-médszer egy-
szeriiségét és teljesitGképességét.

Kémiai reakciok determinisztikus kinetikai modellje

A kémia legfdbb feladata kémiai reakcick tanulmédnyozédsa. A ké-
miai reakci osszetett, ha van legaldbb egy koztitermék, elemi,
ha nincs. Az osszetett reakcidk elemi reakciékbdl dllnak. Az 6sz-
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szetett reakcidt alkoté elemi reakcidk a kémiai rendszer reakcié-
1épései. A reakcidlépések Gsszessége alkotja a rendszer kemiz-
musét, azaz a kémiai mechanizmusdt [11].

A meghatdrozott sdlyviszonyok torvénye a kémiai reakcidk
kvantumossdgét fejezi ki. Eszerint egy kémiai reakciéban részt
vev§ kémiai komponensek anyagmennyiségeinek megvaltozdsai
ugy viszonylanak egymdshoz, mint kis egész szdmok. Ezeket az
egész szamokat nevezziik a kérdéses kémiai komponensek adott
reakcidra vonatkozé sztochiometriai egyiitthatéinak. Az egyér-
telmiiség érdekében a lehetd legkisebb abszoltit értékii egész szd-
mokat valasztjuk.

Tegyiik fel, hogy egy homogén rendszerben, dllandé h§mér-
sékleten és nyomdson K szamu kémiai komponens kozott R szd-
mud elemi kémiai reakci6 jatszddik le! A reakcidrendszer kemiz-
musdt kifejez§ sztochiometriai egyenletrendszer:

K
> (g7-d;)4=0 ((=12..,R),
j=1

ahol g;; megmutatja, hogy az i-ik reakciéban a j-ik komponens-
bél, A;-b6l mennyi keletkezett, dj; pedig azt, hogy mennyi fo-
gyott. A G ={ gij} matrixot forrdsmdtrixnak, a D = {dl-j} madtrixot
nyel6métrixnak nevezziik (dim(G) = dim(D) = RxK). AD és a
G nemnegativ métrixok, azaz egyik elemiik sem kisebb zérusndl.

Bevezetve az S = {vij} = G - D sztéchiometriai mdtrixot
(dim(S) = RxK), a fenti osszefiiggés az aldbbi formdra egysze-
riisodik:

Sa =0,

ahol 0 = {Aj} a kémiai komponensek szimbdélumainak vektora
(dim(ar) = K%1), 0 pedig a nullvektor (dim(0) = RX1). Jelslje N(r)
= {n,(t)} a reakciéban részt vev§ komponensek anyagmennyisé-
geinek vektordt a ¢ idGpillanatban (dim(N) = Kx1), N, =N( =0) a
kémiai komponensek kiinduldsi anyagmennyiségét, =(t) = {&;(t)}
pedig az extenziv reakcidkoordinatakbdl alkotott vektort (dim (=(t))
= RX1)! Az N(¢) vektor kovetkez6képpen dllithaté el6:

N(t) =N, + ST=(t),

ahol ST a sztochiometriai matrix transzpondltja. Ha a rendsze-
riink V térfogata dllandd, akkor érdemes azzal osztani, s beve-
zetni a kovetkez§ plauzibilis jel6léseket:

- N@®
Cl) = Vv - {c(0)}
G = % = {cot

x)= =0 = x0),

ahol X(¢) az intenziv reakciékoordindtdkbdl alkotott vektor. A
komponensek koncentricidinak vektordra a kovetkezd kifejezést
kapjuk:

P C(t) = C, + STX(0).

Differencidlva az id§ szerint ezt az egyenletet, megkapjuk a reak-
ciérendszer differencidlis anyagmérlegegyenlet-rendszerét:

dc(t)

cw = dt

=87p(r)

P() = 1{ri(0)} = %0}
ahol a mennyiségek folé tett pont id§ szerinti differencidldst je-
161, s p(t) a reakcidsebességek vektora (dim(p(¢)) = Rx1). A re-
akcidsebesség e definicidja pontosan megfelel az ITUPAC - dllan-

dé térfogatra vonatkozé — ajdnldsdnak [12,13].
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A tomeghatds torvénye alapjdn az i-ik elemi reakcid sebessé-
gére a kovetkez§ osszefiiggés irhatd fel:

K

=k [

T,

ahol k; a reakciésebességi egyiitthat6 (dllandé), melynek értéke
fugg a kérdéses reakci6tdl, a hdmérséklettdl és (esetleg) a nyo-
mdstdl; dj; pedig az A; komponens fogydsi egyiitthatéja az i-ik re-
akc1oban (a mér meglsmert nyelémadtrix (3,7) eleme) Abban az
esetben, ha az i-ik reakcié nem autokatalitikus, d |V |- Az i-ik
reakcié (; molekularitdsa alatt az i-ik reakciéban reszt vev§ kom-
ponensek fogydsi egyiitthatéinak osszegét értjiik:
K
Hi= Z djj
j=1

Fontos megjegyezni, hogy az elemi reakcidkra vonatkozé se-
bességi egyenletek egyszerii kombinatorikai eszkozok segitségé-
vel levezethetdk [14]. Errdl a tényrdl a reakcidkinetikédval foglal-
koz6 tankonyvek dltaldban megfeledkeznek.

Vezessiik be a K = {k;} sebességi egyiitthatévektort (dim(K) =
RX1) és az M = {{4;} molekularitds-vektort (dim(M) = Rx1)! Ekkor
a t idGpillanatbeli koncentrécidk vektora a C = F(S;D;C;K;K;R;t)
vektorfiiggvénnyel egyértelmiien megadhaté.

A determinisztikus modell dltaldanos
numerikus megolddsa Taylor-sor segitségével

Az el6z6ek szerint a determinisztikus modell egy csatolt, autoném
(id6t6l explicite nem fiiggd), polinomidlis, kdzonséges differencidl-
egyenlet-rendszert eredményez. Ennek a megolddsa dltaldban nu-
merikus integrdldssal torténik, mivel az esetek tobbségében analiti-
kus megoldds nem létezik, vagy nem ismert. A kovetkezGkben egy
olyan dltaldnos numerikus médszert mutatunk be a megolddsdra,
amiben csak derivalni sziikséges. Az elemi matematikai analizis két
alapvetd formuldjdt haszndljuk fel: a Taylor-sort és a szorzatfiigg-
vények derivéldsdra vonatkoz¢ Leibniz-formulét. Ezekkel a fogal-
makkal minden vegyész legaldbb egyszer taldlkozott az élete sordn.

Ha C(t)-t sima vektorfiiggvénynek (végtelenszer differencidl-
haténak) tekintjiik, felirhatjuk Taylor-sor formdjdban:

(- l‘o)

Ct) = ZC’)(fo)

dOC(t)
dr!

CO(tp) =

t=ty

Mivel C(t,) = STp(t,), a fenti egyenlet az alabbi alakot dlti:

(t—to)l+1
I+ °

Clt) = Clty) + 357p(1,)
I1=0

0]

p(ty) = dtl

t=t,

A p(¢) vektor elemei koncentrdcidszorzatok, igy azok analitikus
derivdltjai elgéllithaték a Leibniz-formula alkalmazdsédval. Ehhez
azonban definidljuk a A;,, indexet (i = 1,2,... R, m = 1,2,..,14;) a
kovetkez8 mddon: A;,, legyen az i-ik reakcidsebességben szerep-
16 koncentrdcidszorzat m-ik tényezdjének az indexe. Példdul ha
ri=kiccic, akkor W =6, Aj=1 A, =2, A5=2,A,=3,A;5=3,
és Ajg=3. A A, paraméter segitségével az i-ik elemi reakcid se-
bessége a kovetkezd alakot olti:
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K L
=k cfi=k; ey,
j=1 m=1

Ennek révén az r; = ri(t) fuiggvények tetszGleges rendii deri-
véltjai elGdllithatdk a tobbszords szorzatra vonatkozé Leibniz-sza-

baly segitségével:
) o]
mfhmlﬂ‘m
A {C(ty),n =0,1,...,1} vektorokbdl rekurzive szdmithaté

dt'

4o Hi
W[Jn—:llcmm} t=t, . .

¢ derivdltak generdljék a Ct*V(t,) vektorokat, me-
lyek révén C(t) elGdllithatd, {gy tetsz8leges — dllandé térfogatban
végbemend - reakcidrendszer koncentrécideloszldsdt szdmithat-
juk. Erdemes megemliteni, hogy a kérdéses numerikus médszer
autokatalitikus reakcidk esetén is alkalmazhaté.

=ty

Kémiai reakcidk sztochasztikus kinetikai modellje

Az el6z8ekben bemutatott determinisztikus modell numerikus
megolddsdra alkalmazhatunk egyszerd Monte-Carlo-mdédszert is
[15-18]. S6t, abban az esetben, ha kevés molekula (N < 10%) van
a rendszerben, a determinisztikus modell érvényét veszti: a ko-
z6nséges differencidlegyenlet-rendszert sztochasztikus differen-
cidlegyenlet-rendszerrel kell helyettesitentink [19].

Legyen tovébbra is dllandé a rendszeriink térfogata! Elgszor is
a determinisztikus modellben szerepld mennyiségekkel analdg
sztochasztikus mennyiségeket vezetiink be:

N'(r) = N,N() = {ni(0)},
K = k2 k= k),
K

o) = {7 =k TTni*}
ahol N°(#) a molekuldk szémdnak a vektora, N, az Avogadro-szdm,
V a rendszer térfogata, K’ a sztochasztikus sebességi egytitthato-
vektor, és P’(N’) a sztochasztikus sebességvektor. Az S és a D
matrixot, illetve az M vektort nem kell transzformdlni.

A PN, 1|N°, 1) jelentse annak a valészintségét, hogy N°(r) = N’

adott N°(t)) = N’, mellett! A kérdéses valészintiség id§ szerinti
valtozdsdt a kovetkez§ egyenlet irja le [19]:

OPINtINty) &1 o , , > NP\ DIN? £\
—Jt =2 [ O0-V)PN- VLN ) - 1) POV N )

ahol VI'az S matrix i-ik sordbdl készitett oszlopvektor. Ezt az
egyenletet — néhdny egyszert esettdl eltekintve — igen nehéz meg-
oldani: dltaldban egy ezzel ekvivalens Monte-Carlo-szimul4ci6t
alkalmaznak [17-19]. Ezek kozil itt a legegyszertibb — Moebs és
munkatdrsai dltal kozolt [17] — Monte-Carlo-szimuldcids algorit-
must mutatjuk be:

Lt=0;N =N,
2. Kiszémitjuk az N = S’p’(N”) vektort.
3. Meghatarozzuk az nmax mlglf(|n}| értéket, és azt az € inde-
xet, amelyre ri; = nmaX
4. Megkeressiik az r,,,, = max|r (N”)| értéket.
5. Generdlunk egy r* pszeudo-veletlenszamot
1 , s 1har(N’)>rrm
6. Mddositjuk a sebességvektort: r}(N”) = { 0, kiilonben

7. Elgéllitjuk a ON’ = Sp’(N’) vektort.
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>

8. Meghatdrozzuk az id6beli ellépést: &t = 625 .
€

9.t — t+3:N — N+ ON’.

10. Visszatérés a 2. ponthoz, amig el nem érjiik a maximadlis

iterdcidészdmot.

A mddszerben &t szdmitdsa egy kissé pontatlan, igy — ha pon-
tosabb szdmitdsi eredményekhez szeretnénk jutni — érdemes a
Gillespie-féle algoritmust [19] alkalmazni. A sztochasztikus kine-
tikai modelleknek jelentds szerepiik lehet a bioldgiai kiralitds ere-
detének értelmezésében [20].

Alkalmazds

Mlusztrécicként tekintsiink egy — mdr kordbban részletesen ta-
nulmdnyozott — egyszer( reakciérendszert [15,16,21]:

kl
A - B+C
kZ
B+C - D
k}
A - D

ahol k; = 0,0044 min!, k, = 2,96 min~' mol-'dm’, és k; = 0,0021
min~. A t =0 id8pillanatban legyen [A] = [A], = 4,25%10-* mol/dm’,
tovébbd [B], = [C], = [D], = 0. Léthatd, hogy az adott feltételek
mellett [B] = [C] minden id8pillanatban teljesiil. A feladatot ana-
litikusan is sikeriilt megoldani, bér a B komponens koncentracié-
id§ fiiggvényében nulladrendi és elsGrendd Bessel- és Hankel-
fuggvények is szerepelnek [21]. A Monte-Carlo-szimuldciéhoz
VN,-t 107-nek vettiik, s a komponensek koncentrdciéjdnak az
idgbeli véltozdsdt mind a determinisztikus, mind a sztochaszti-
kus modell segitségével numerikusan meghatdroztuk. Az ered-
mények az 1. dbrdn ldthatdk. A 2. dbran a B komponensre kii-
lon is bemutatjuk a szamitdsi eredményeket az irodalommal va-
16 kénnyebb 6sszehasonlitds végett. A Taylor-sor segitségével ka-
pott numerikus szamitdsi eredmények tokéletesen megegyeznek
az analitikus eredményekkel. A Monte-Carlo-mddszer hibdja pe-
dig kisebb, mint 0,2% a teljes id6tartomdnyban.

KOSZONETNYILVANITAS.
A szerzdk koszonik a munkdjukhoz nydjtott TAMOP pdlydzati témogatdst (TAMOP-
4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0047).

valtozasa az id6 fliiggvényében. A diszkrét értékek Monte-Carlo-
szimulacioval, a vonalak Taylor-sor segitségével adodtak
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fliggvényében. A diszkrét értékek Monte-Carlo-szimulaciéval,
a vonalak Taylor-sor segitségével adédtak
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OSSZEFOGLALAS

Tobias Roland, Tasi Gyula: Amikor a kockak istent jatszanak.
110 éve sziiletett Neumann Janos és Andrej Kolmogorov
Neumann Janos és Andrej Kolmogorov tevékeny szerepet jatszott
a valészinlség-elmélet és a sztochasztika mai arculatanak kialaki-
tasaban. A Neumann Janos kozremikodésével létrejott Monte-Car-
lo-modszerek sikeresen alkalmazhatok szinte a kémia minden te-
rletén: a reakciokinetikaban, az enzimkatalizisben, a heterogén
katalizisben, az adszorpci6 folyamatanak kinetikai tanulméanyoza-
saban stb. Jelen cikk a determinisztikus kinetikai modell Taylor-so-
ros altalanos numerikus megoldasat és a sztochasztikus kinetikai
modell egy Monte-Carlo-modszerrel torténé megoldasat mutatja
be. A Taylor-soros modszer autokatalitikus reakciok esetén is al-
kalmazhato.

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



Az év ismeretterjeszto

tuddsa

Az idén Schiller Rdbert fizikai kémikus, a kémiai
tudomany doktora nyerte el a kitiintetést. Néhdny
éve jelent meg kiilonleges esszéinek gytijteménye,
az Egy kultira kozott. ,Ami kozos ezekben az {ré-
sokban, az a szerz§ alapvetden természettudomd-
nyos miveltsége (gondolkoddsmddja), kiegészitve
azonban a Trefort utcai Mintagimndziumban elsa-

196005 Rébertschiifer

jatitott intellektuadlis nyitottsdggal és a humdn tu-

domanyokban (irodalomban) valé irigylésre mélt6

jartassdggal” — irta egyik recenzense.

Schiller Rébert

W MTA Energiatudomdnyi Kutatokszpont

L
A

KITEKINTES "C)*':‘ 2
we

A Kitiintetettrol kisbolygot is elneveztek. ,Ové” a 196005 Robertschiller

(2002 RS241), amely 5,7 év alatt keriili meg a Napot (az égitestet Sarneczky

Krisztian fedezte fel)

Rontgenkép és szerelem

véletlen felfedezésekrdl sz6l6 gyer-
mekszobai torténetek kozott a ront-
gensugdrzdsé az egyik legnépszertibb. Ta-
ldn mert rontgenképpel mdr mindenki ta-
ldlkozott. A jelenség ezért bizonydra na-
gyon egyszerid (hogyan is nem ismerték
mdr régen?) és nagyon rejtélyes (de hdt még-
is, hogyan lét belém?). A véletlenrdl sz6l6
mese a Crookes-cs@vel kezdddik, azzal a
két fémelektrédot tartalmazd, tobb-keve-
sebb gdzzal toltott vagy teljesen evakudlt
kisiilési csdvel, amely minden mai fénycss-
viinknek és katédsugdrcsoviinknek (tehdt
régebbi fajta képernydnek és monitornak)
az @se. Ha a cs8ben gdz van, fényjelensé-
gek 1épnek fel. Ha azonban gondosan le-
szivjdk, nem vildgit, de a katédbdl valami-
lyen sugdrzds halad az andd felé. Ezt ka-
tédsugdrzdsnak nevezték el. Létezésérdl
tobbek kozott onnan lehet tudni, hogy az
andd mogott az tiveg fluoreszkdl, és az
iivegen megjelenik az andd drnyéka.
Ezzel a berendezéssel a 19. szdzad vé-
gén sokat kisérleteztek, koztiik nagyon
nagy emberek is: Crookes mellett a rddié-
hulldmokat felfedez8 Heinrich Hertz, az
elektrokémikus Hittorf, a villamosmérnok
Tesla, az elektront felfedezd J. . Thom-
son... Kimutattdk példdul, hogy egy per-
manens magnes tere eltériti a katédsuga-

rakat. Léndrd Filop pedig dtalakitotta a
kisiilési csovet: felnyitotta az tivegburdt,
majd egy vékony aluminiumfdlidval zérta le;
ilyen mddon a cs§ vakuumterén kiviilre tud-
ta hozni a sugarakat. A sugdrzast az alu-
miniumablaktdl néhdny centiméternyire
még észlelte: barium-platin-cianiirrel [en-
nek mai nevezéktanunk szerint bdrium-
(tetracianoplatindt) a helyes neve] bevont,
fluoreszcens erny6t tett a nyaldb mozgé-
sdnak gyanitott irdnydba, és azt nézte, mi-
lyen tdvolsdgban vildgit még az ernyd.
Rontgen arra volt kivdncsi, nem lehet-e
ezt a sugdrzdst nagyobb tdvolsdgokon is
észlelni. Lehetett — az ernyd méterekkel td-
volabb is vildgitott. Ugyanazt a sugdrzdst?
Mert ezt a tébb méterre elhatolé sugdrzdst
ugy is észlelte, ha lezdrt Crookes-csovet
hasznalt, olyat, amelyen nem nyitott a ka-
tddsugdrzdsnak utat egy Léndrd-fdlia. Te-
hdt nem a katédsugar érte el az erny6t. A
sugdrzds a csé iivegfaldbdl indult ki. Az-
tdn Rontgen fotélemezt tett az ernyd he-
lyére: a lemez megfeketedett. Vagyis Ront-
gennek szerencséje volt? No nem! J. J. Thom-
son egy évvel kordbban madr észlelte a cs§-
t6l tévoli fluoreszcencidt, de nem torddstt
vele. Crookes észrevette, hogy a csé koze-
1ében megfeketednek a sotét papirba cso-
magolt fotélemezek, utasitotta is a mun-
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katdrsait, hogy rakjdk a lemezeket arrébb.
Sokan ldttak azt, amit Rontgen alaposan
megnézett.

A felismerést kovet§ hetekben nem
hagyta el a laboratériumadt, ott evett, ott
aludt, még az elGaddsait se tartotta meg
(egy német professzor!). Két hét elmultd-
val elkészitette az elsg rontgenfelvételt: a
felesége kezét tette a sugdrzds utjdba, az
erny6n megjelent a kézcsontok képe. ,,Ldt-
tam a haldlomat!” - kidltott fel az asszony.

Hérom hét intenziv munka utdn megir-
ja els§ cikkét ,a sugarak egy uj fajtdjérol”.
A cikk 1895. december 28-dn jelenik meg.
Egy bécsi napilap, a Presse 1896. janudr 6-
dn mdr hirt ad réla. Janudr 12-én Rontgen
elGaddst tart Vilmos csdszdr el§tt. Janudr
16-dn a budapesti német nyelvii Pester
Lloyd mellékletében kozli az eredeti mun-
két, és ugyanezen a napon délutdn, tehdt
alig t6bb mint két héttel az elsg kozlemény
megjelenése utdn, a Matematikai és Fizi-
kai Tdrsulat nyilvanos eladéiilésén Klu-
péthy Jend beszamol ezekrdl az eredmé-
nyekrdl, bemutatva az els§ hazai réntgen-
felvételt, amelyet Eotvos Lordnd készitett
a sajat kezérdl.

Szerencse? A hdromheti munka nyomédn
irt cikk mindazt a megfigyelést, eredményt
és megfontoldst tartalmazta, amit a kor-
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Részletek a parizsi halaltancbol (15. szazad)

szak tuddsa csak lehet§vé tett. Rontgen 17
pontban foglalta dssze az észleleteit. Koz-
te volt a nagy dthatoléképesség mellett az
a fontos észrevétel, hogy erre a sugdrzds-
ra, szemben a katédsugarakkal, nincs ha-
tdssal a mdgneses tér. Tizenhat évnek kellett
eltelnie ahhoz, hogy fontos 4j eredményt
érjenek el ezen a teriileten. Laue, Friedrich
és Knipping 1912-ben készitett els§ ront-
gendiffrakcids felvételéig, Moseley 1913-as
felismeréséig az antikatdd rendszdmdnak
és a kibocsdtott sugdrzds frekvencidjanak
az osszefiiggésérdl, nem tudtak sokkal
tébbet a sugdrzdsrol, mint amennyit az el-
s6 cikk leirt. Amelyet révidesen két masik
kovetett, aztan Rontgen abbahagyta eze-
ket a kutatdsokat — mds problémédk foglal-
koztattdk hdtralévg évtizedeiben.

Az orvosi diagnosztika hatalmas dj esz-
kozzel gazdagodott. A terdpids eljdrdsok is
— itt, sajnos, sok szornyd hiba is tortént,
pedig mdr a legkordbbi id6kben észrevet-
ték, hogy a sugdrzds pusztitani is tud. Ront-
gen maga dlomkaotényt viselt, amikor ki-
sérletezett. Az orvostudomanyokban kép-
zetlen, laikus kozonség pedig dtélte azt,
amit Rontgen felesége: é16 emberek csont-
vdzdval taldlkozhatott.

Magédnak a csontvdznak a ldtvanya rég-
t6l fogva nem volt Eurépdban idegen. Ha
kordbban nem is, a 14. szdzadban puszti-
t6 fekete haldl, az évszdzadig tartd pestis-
jarvdny, bomlé holttestekkel, csupasz vd-
zakkal ismertette meg a foldrész lakéit. A
vérosok sziik temetdiben az exhumdldsok
természetes rendben folytak, Hallstatt
vagy Kutna Hora templomainak csonthd-
zaiban ma is takaros halmokban dllnak a
koponydk és ldbszarcsontok. A haldltanc-
dbrdzoldsokban a Haldl szimbélumaként
mindig csontvaz jelenik meg, aki hol a ka-
szdjat emeli, hol lepergé homokdérdt tart,
néha viddman muzsikdl, és kirdlyt, ptisps-
két, jobbdgyot egyformdn terel a sir felé.

Most azonban koztiink €16 és mozgd
emberek csontjai lettek ldthatévd. Sétald
siri szimbélumokkd. Sok minden juthatott
errdl a rontgenképeket nézeget§ ember
eszébe. Elmulds és szerelem, haldl és Erosz
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osszefiiggése olyan régi, mint a mitolgia
vagy az irodalom. A mtivészet és a lélek-
tan avatott tuddsai szerint ez a tény any-
nyira kozismert, hogy beszélni se nagyon
illik ma mdr réla. A csontvazrdl és a sze-
relemrdl se? Ez nyersebb dolog, de tgy ldt-
szik, az ilyen nyers megjelenitéstél régen
se riadt vissza mindenki.

Ezeken a képeken halott dll az él6 mel-
lett. De hdt az eleven csontvdz azért még-
is csak mds dolog. Rontgen utdn ezzel kel-
lett megismerkednie az emberiségnek. Az
§ ideje 6ta, ha egy képre néziink, alig le-
het tudnunk, hogy ldgy hds fedi-e még a
riaszt6 csontot. Babits 1920-ban megjelent
irdsa, a Novella az emberi hiisrdl és csont-
rdl, a rontgenkép tapasztalatdt szembesiti

Hans Baldung Grien festménye, 1517

Forras: Gallica.bnf.fr/Bibliotheque nationale de France

a testi szerelemmel. A novella f6hdse el§-
szor egy szinpadi tdncosnd érzéki tdncat
nézi, és ahogyan fiiti fantdzidjét a ldtvany,
ugy tlinik el a szeme el6l az eleven test, és
kezd tdncolni el§tte egy nem kevésbé ele-
ven csontvdz. Aztdn felkeresi a szeretdjét.
Sarolta ,leeresztette szép himzett ingét és
kacéran kilépett beldle. S ebben a pillanat-
ban egy csuf sziirke, szogletes csontvéz je-
lent meg a kdlyha vérvoros fényében.”

A rontgenfelvétel nem csak riadalmat
kelthet. Szerelmi zdlog — ez régen elefédnt-
csontra festett arckép, hajtincs, kénnydz-
tatta levélke, szdraz ibolyacsokor volt. Ilyes-
mi. Madame Chauchat valamikor 1910 t4-
jan bucsuzik egy tiddbeteg szanatérium-
ban Hans Castorptél Thomas Mann regé-
nyében, A vardzshegyben. A szanatérium
péciensei szdmdra a rontgenkép nem egy-
szer(ien mindennapos latvdny, hanem be-
tegségiiket és gydgyuldsukat, haldlukat és
életiiket feltdrd josjel. Egy illedelmesen mé-
moros karnevdli éjszakdn Castorp, aki be-
tegsége ideje alatt némi anatémiai és élet-
tani ismeretekre is szert tett, az orvostudo-
madny nyelvén dicséri, tinnepli és becézi az
asszony testét. Mdsnap reggel az elutazds-
hoz készil6d§ asszony a sajat rontgenké-
pét ajandékozza a férfinek. Képet, ,amely
arc hijédn volt ugyan, de megmutatta fel-
sGteste finom csontozatdt, a hus halvd-
nyan, kisértetiesen sejl§ puha formditdl
koriilvéve, és hozza a melliireg bels§ szer-
veit... Milyen sokszor megnézte, ajkdhoz
szoritotta abban az id&ben. [...]”

Szerelem ennél pérébb mdr nem lehet.
Ugy ldtszik, a természettudomdny nem csak
szabatos ismeretekkel ajdndékoz meg ben-
niinket.
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Egy hatvanéves felfedezés

J. D. Watson A kettd's spirdl cim@ konyvét djraolvasva sziikségét
ldttam, hogy a magam szdmdra

L F. Soaw,
WHISIIH mmeazns készitsek egy szakmai kivona-
L .. . P
l KE-"-ﬁs Bat tot. A kényv ugyanis rendkiviil
3 "-:"""" szérakoztaté mddon, a korabeli
SHHHL o tarsadalmi élet és Watson sze-

mélyes benyomdsai kozott szovi
a DNS-szerkezet felderitésének
menetét, de tanulsdgos volt ki-
vélasztani azokat a részleteket,
amelyek csak a felfedezésre vo-
natkoznak, és ldtni, ahogy a tu-
domdny kiilonboz§ teriiletei, a
bioldgia (fagkutatds), a kémia (a
DNS &sszetételének meghatdro-
zédsa), a fizika (rontgenkrisztal-
logréfia-szerkezetkutatds) ossze-
érnek.

A konyv 1970-es magyar
kiadasanak boritoja

J. D. Watson: A kettds spirdl

1. Erwin Schrodinger Mi az élet? cimd konyvében leirja azt a fel-
tételezését, hogy az él§ sejtek dontd alkotérészei a gének.

2. Amikor Schrodinger ezt a konyvét irta (1944), éltaldban elfo-
gadtdk, hogy a gének specidlis tipusu fehérjemolekuldk.

3. Csaknem ugyanebben az idében végezte kisérleteit a New
York-i Rockefeller Intézetben O. T. Avery bakterioldgus is. Az §
kisérletei azt mutattdk, hogy az 6rokletes jegyeket tisztitott DNS-
molekuldkkal lehet dtvinni egyik baktériumsejtrél a mdsikra.
Koéztudott volt, hogy a DNS valamennyi sejt kromoszémadiban
megtaldlhatd, tehdt Avery kisérletei hatdrozottan azt sugalltdk,
hogy a jovend§ kisérletek majd bebizonyitjdk: valamennyi gén
DNS-bél 4dll.

4. James D. Watson a Chicagoéi
Egyetem hallgatéjaként egy gene-
tikai kutatécsoportban, a ,fég-
csoport”-ban dolgozott, az olasz
szdrmazdsd mikrobioldgus, Sal-
vador Luria és Luria német szii-
letésti bardtja, Max Delbriick el-
méleti fizikus vezetése alatt. A cso-
port baktériumvirusok (bakterio-
tédgok vagy roviden fégok) szapo-
roddséval foglalkozott. A geneti-
kusok azt gyanitottdk, hogy a vi-
rusok voltaképpen csupasz gének.

James D. Watson 2012-ben
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Ha ez igaz, akkor a gének megismerésének és kett§zGdésiik fel-
deritésének a legjobb mddja, ha a virusok tulajdonsdgait tanul-
mdényozzdk. Minthogy a legegyszer(ibb virusok a fdgok voltak,
1940 és 1950 kozott a tuddsok egyre tobben — ez volt a fdg-cso-
port — tanulmdnyoztdk a fdgokat, abban reménykedve, hogy vé-
giil megtudjdk: miképpen irdnyitjdk a gének a sejt dtoroklését.
Mig Delbriick azt remélte, tisztdn genetikai fogdsokkal megold-
haté a probléma, Luria mind gyakrabban tin§détt azon, hogy az
igazi vélaszt csak a virus (a gén) kémiai szerkezetének felderité-
se hozza-e majd meg. Ezért azt gondolta, dtkiildi Watsont Euré-
pédba. Gondolkodds nélkiil dontott egy fehérjekémikus és egy
nukleinsav-kémikus kozott. Noha a bakteriofdgok témegének
csak a felét tette ki a DNS (a mdsik fele fehérje volt), Avery ki-
sérlete Gta az volt a gyand, hogy ez az 6roklGdés lényegi anyaga.
Egy olyan neves kémikus, Herman Kalckar mellé keriil Watson,
akitél a genetika sem idegen. Ennek ellenére a koppenhdgai la-
bor nem 6sztondzte a biokémiai ismeretek megszerzésére, vi-
szont kémiai érdekl§désének vj irdnyt szab egy Kalckar dltal ja-
vasolt ndpolyi, szakmai kirdndulds.

5. 1951-ben Maurice Wilkins, a londoni King’s College munkatdr-
sa ndpolyi el6addsdban bemutatja a DNS rontgendiffrakcids ké-
pét. A felvétel jobb mingségli, mint a meg-
el6zGek, igy ténylegesen mérlegelhetd, hogy
az egy kristédlyos anyag képe. A kristdlyo-
sithatésdg azt jelenti, hogy a DNS-nek sza-
bélyos szerkezettinek kell lennie. Watsont
érdekelni kezdi a rontgenkrisztallogréfia, és
Luridval egyeztetve gy dont, dtmegy Ang-
lidba, a cambridge-i laborba, ahol szintén
biolégiai nagymolekuldk szerkezetét (pl.
hemoglobin) tanulmdnyozzdk, és ahol re-
ményei szerint a rontgenkrisztallogrdfia
alapjait elsajdtithatja. Watson 1951 §szén ér-
kezik a Cambridge-i Egyetem Cavendish
Laboratériuméba. A Cavendish igazgatdja a Nobel-dijas Sir Law-
rence Bragg, a rontgenkrisztallogréfia megalapitdja; a csoportot,
amelyiknek munkdjdba Watson bekapcsolddik, Max Perutz ve-
zeti.

Maurice Wilkins
a felfedezés idején

6. Ebben az idgben médr sok mindent tudtak a DNS kémiai 6sz-
szetételérdl. Ismert volt, hogy négyféle nukleotidbdl 4ll (nukleo-
tid = osszekapcsolédd bézis + cukor + foszfit). A nukleotidokat
alkoté négyféle nitrogénbdzis: adenin és guanin (purin bédzisok),
valamint citozin és timin (pirimidin bézisok).

7. Alexander Todd szerves kémikusokbdl 4116 kutatécsoportja fel-
tételezte, hogy valamennyi nukleotid kozti kotés foszfodiészter-
kotés, amely a cukor 5. szénatomjdt a mellette levé nukleotid
cukrédnak a 3. szénatomjdhoz kapcsolja.
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8. Francis Crick és J. D. Watson (a cambridge-i labor munkatdr-
sai) a DNS-rdl folytatott beszélgetés kozben tgy dontenek, hogy
Linus Paulinghoz hasonldan, aki az a-spirdl szerkezetének felde-
ritéséhez molekuldris modellkészletet (is) haszndlt, szintén meg-
prébédlkoznak ezzel a megolddssal a DNS szerkezetének felderité-
séhez. Feltételezték, hogy
a DNS-molekula igen nagy-
szdmu nukleotidot tartal-
maz, amelyek linedrisan
kapcsolédnak egymdshoz,
szabdlyos elrendezGdésben,
oly médon, ahogyan azt
Toddék feltételezték. A mo-
dellépités sordn feltételez-
ték, hogy a cukor-foszfdt
»gerinc” nagyon is szabd-
lyos, a bdzisok sorrendje vi-
szont nagyon szabdlytalan. Ha a bdzissorrend mindig azonos len-
ne, akkor valamennyi DNS-molekula azonos volna, és nem lé-
tezne az a vdltozékonysdg, amely az egyik gént a mdsiktdl meg-
kiilonbozteti.

Francis Crick 2004-ben

9. Maurice Wilkins a rontgendiffrakciés eredmények alapjén azt
dllitja, hogy a DNS-molekula dtmérdje nagyobb, mintha egyetlen,
nukleotidokbdl 4116 polinukleotidldnc volna jelen. Ezért arra gon-
dol, hogy a DNS-molekula osszetett spirdl. Ezt mérlegelve Crick-
nek és Watsonnak még a komoly modellépités megkezdése el6tt
el kellett donteni: a ldncokat hidrogénkétések tartjak-e Gssze vagy
a negativ toltést foszfdtcsoportokat tartalmazé sékotések.

10. Bill Cochran skét krisztallogréfus és Francis Crick megalkot-
jak a spirdlis molekuldk rontgendiffrakciGjat magyardzé elméletet.

11. Watson meghallgatja Wilkins munkatdrsa, Rosalind Franklin
(Rosy) rontgenkrisztallogréfids el6addsdt a DNS-rél, és tdjékoz-
tatja a kisérleti eredményekrél Cricket.
Ezeket elemezve Crick azt dllitja, hogy a
kisérleti adatokkal és a Cochran—Crick-
elmélettel csak kisszdmu formdlis meg-
oldds egyeztethet§ ossze. Ezért Crick és
Watson tgy dont, hozzakezdenek a mo-
dellkészitéshez. Feltételezésiik szerint a
cukor-foszfét gerinc a molekula kozepén
hizédik, a bazisok kiviil helyezkednek
el, a cukrokhoz kapcsolédva. Hirom lanc
tekeredik egymadssal ugy, hogy a spirdl-
tengelye koriil minden 28 A tévolsdgon
ismétlgdik. A ldncokat ebben a modell-
ben sdhidak tartjdk ossze — Mg*™* vagy Ca** a negativ toltésd
fosztdtionok kozott.

Rosalind Franklin
az 1950-es években

12. Maurice és Rosy rossznak tartja a modellt. Rosy szerint a
Mg**-ionokat vizmolekuldk tomor burka veszi koriil, s igy alig-
ha lehet a tomor szerkezet f§ tényezGje. Watson rosszul emléke-
zett Rosy mintdinak viztartalmdra — a helyes DNS-modell kb. tiz-
szer annyi vizet tartalmaz, mint amivel a modell készitésekor
dolgoztak. Rosy arrdl is meg volt gy§z&dve, hogy a cukor-foszfit
gerinc bizonyithatéan a molekula kiilsején van.

13. Akkoriban mdr ismerték azt a kiillonos szabdlyszertiséget,
amelyet els6ként az osztrdk szdrmazdsi Erwin Chargaff figyelt
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meg a Columbia Egyetemen. Chargaff és tanitvdnyai azt tapasz-
taltdk, hogy a vizsgdlt DNS-készitményekben az adenin- (A) mo-
lekuldk szdma nagyon hasonlé a timin- (T) molekuldk szémdhoz,
a guanin- (G) molekuldk szdma pedig a citozin- (C) molekuldké-
hoz. Az A-T és G-C ardny aztdn bioldgiai eredetiik szerint varid-
16dik. Egyes szervezetek DNS-ében tulsdlyban van az A és T, mig
mads élGlényekben G- és C-tobbletet taldltak. E feltling eredmé-
nyekre Chargaff semmiféle magyardzatot nem tudott adni, noha
nyilvdnvaléan szignifikdnsaknak tartotta Gket.

14. Linus Pauling, a kor egyes szdmu kémikusa, a fehérje szerke-
zeti alapegységének (a-spirdl) megfejtdie, szintén elkésziti a DNS
feltételezett modelljét, ami szintén hdromldncu spirdl, kozépen a
cukor-foszfdt gerinccel. A modell legnagyobb hibdja, hogy a fosz-
fétcsoportok nincsenek ionizédlva, hanem mindegyik csoport tar-
talmaz egy kotott hidrogénatomot, igy nincs szabad toltésiik.
Pauling nukleinsava — bizonyos értelemben — egydltaldn nem is
sav. Rdaddsul a hidrogének a hidrogénkstések részei, amelyek a
hdrom 6sszefonddé ldncot tartjdk Gssze. A hidrogénatomok nél-
kiil a ldncok azonnal szétrepiilnének, a szerkezet pedig meg-
szlinnék. Mdrpedig a DNS - sav! Ahogy Watson {rja: egy 6rids
megfeledkezett az elemi iskolai kémidrdl.

15. Rosy a DNS egy mdsik (B) formdjdrdl — ez akkor fordul eld,
amikor a DNS-molekuldkat nagy mennyiség viz veszi koriil - ki-
vél6 rontgendiffrakcids felvételt készit. A kép sokkal egyszertibb,
mint a kordbbi A formdrdl késziilt, és egyértelmden spirdlis szer-
kezetre utal. Maurice Watson ldtogatdsakor megmutatja Watson-
nak Rosy felvételét.

16. Watson és Crick, részben az uj, egyértelmi rontgendiffrak-
cids felvételtdl inspirdlva, részben mert nem akarjdk, hogy Pau-
ling a hiba felfedezése utdn tjra munkdba lendiilve megel§zze
Gket, tjrakezdik a molekulamodellek készitését. Kétldncu és hd-
romldncti modellek johetnek szdmitdsba az 4j kisérleti adatok
alapjdn is. Watson biolégiai ismeretei (,a fontos biolégiai dolgok
pdrban jarnak’) azt sugalljék, hogy a kétldnci modellel kezdje-
nek. El@szor most is beliil prébdljdk elhelyezni a cukor-foszfét ge-
rincet, de igy nem sikeriil a B forma rontgenadataival megfeleld
egyezést taldlni. Ezért Watson megprdbdl olyan modellt épiteni,
ahol a gerinc kiviil van. Azt tapasztalja, a kiviilre helyezett ge-
rincet minden tovdbbi nélkiil olyan formdjuvd lehet csavarni,
hogy megfeleljen a rontgenbizonyitdsnak. Ekkor a munkapdros
mdr Rosy pontos méréseivel dolgozik. Ezeket Perutz szerezte meg
az Orvosi Kutaté Tandcson keresztiil. A kozlemény nem volt tit-
kos, igy Perutz a felvételt dtadta Cricknek és Watsonnak.

17. A nehézséget most a bdzisok jelentették. Hogyan jon létre két
vagy t6bb ldnc szabdlytalan bédzissorrenddel? Watson ugy prébél-
ta elrendezni a kozépen elhelyezett bdzisokat, hogy a kiviil lev
gerincek tokéletesen szabdlyosak legyenek, vagyis minden nuk-
leotid cukor-foszfdt csoportja azonos, hdromdimenziés alakzatot
adjon. De mindannyiszor felbukkant az akaddly: a négy bdzis tel-
jesen eliitd formdju! Az els§ toprengések eredménye a ,,hasonld
a hasonldval” modell, ahol az egymdssal szemben elhelyezkedd
azonos bézisokat hidrogénkétések tartjdk ossze (a hidrogénkoté-
seket Crick és Watson kordbbi beszélgetéseikben hatdrozottan el-
vetették). Ennél a modellnél mdr felsejlett a gondolat, hogy min-
den molekuldban egy ldnc egy kordbbi fokon a m4sik ldnc szin-
tézisének a templdtjdul szolgdl. Eszerint a replikdcié a gén két
azonos ldncdnak a szétvaldsdval kezdddik. Aztdn két dj ledny fo-

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



nal alakul a két sziil6i templdton, s ezdltal két, az eredeti mole-
kuldval azonos DNS-molekula képzddik. A génreplikdcid lényegi
triikkje tehdt abbdl a kovetelménybdl szdrmazhat, hogy az Gjon-
nan szintetizdlt ldinc minden bézisdnak mindig hidrogénkétésben
kell lennie egy azonos bézissal.

18. A ,,hasonl6 a hasonléval” modell hibdsnak bizonyul. Jerry Do-
nohue amerikai krisztallogréfus kozli Watsonnal, hogy a bédzisok
dltala haszndlt tautomer formdi valdszinttlenek. Szerinte a szer-
ves kémikusok évek Gta 6nkényesen el6nyben részesitenek bizo-
nyos tautomer formdkat — Watson a bézisok enol formdjdval dol-
gozott, holott a keto véltozatot kell feltételezni. A keto formét fel-
tételezve viszont a purinok és pirimidinek kozotti méretkiilonb-
ségek sokkal lényegesebbé vdlnak, mint az enol formdk esetén,
és igy a ldnc tulsdgosan meggorbiilne. A rontgenkrisztallogréfids
értékekkel sem volt dsszeegyeztethet§ a modell, tovdbbd nem
adott magyardzatot a Chargaff-szabdlyokra (az adenin ,.egyen-
16” a timinnel, a guanin pedig a citozinnal).

Watson és Crick
1953. aprilis 25-i
Nature-cikkének
illusztracioja:
,Csak vazlatos
abra. A két szalag
a két foszfat-
cukor lancot,

a vizszintes rudak
a lancokat 6ssze-
tarté bazisparokat
szimbolizaljak.

A fliggdleges
vonal a szal
tengelyét jelzi”

19. Mivel a fémbdl késziilt pu-
rin és pirimidin bdzisok nem
késziiltek el id&re, Watson ke-
mény kartonlemezekbdl pon- |
tos bézismodelleket vég ki, és
elkezdi tologatni a bdzisokat
mds kiilonboz8 pérositdsi le-
hetdségek szerint. Hirtelen ré-
débben, hogy az adenin-timin
pér, amelyet két hidrogénko-
tés tart 6ssze, azonos formdju,
mint a legaldbb két hidrogén-
kotéssel osszetartott guanin-
citozin pdr. Jerrynek sincs ki- “‘
fogdsa az Uj bdzispdrokkal =< %
szemben. Megoldddni ldtszik

a rejtély: miért egyezik meg a purincsoportok szdma pontosan a
pirimidincsoportokéval. Két szabdlytalan bézissorrend szabdlyo-
san elhelyezhet§ a spirdl kozepén, ha a purin mindig hidrogén-
nel kotddik a pirimidinhez. A hidrogénkotés-feltételezés tovdbbd
azt jelentette, hogy az adenin (purin) mindig a timinnel (pirimi-
din) 1ép pdrba, mig a guanin (purin) csak a citozinnal (pirimi-
din). Chargaff szabdlyai most hirtelen a DNS kettds spirdlszerke-
zetének a kovetkezményei lettek. S ami még izgalmasabb volt, ez
a kettds spirdltipus sokkal megfelelgbb replikdcids sémét sugallt,
mint a ,hasonld a hasonléval” pdrosoddsé. Ha az adenin mindig
a timinnel, a guanin mindig a citozinnal alkot pdrt, akkor a két
egymdsba fonddé ldnc bdzissorrendje egymdsnak a kiegészitdje.
Tehdt, ha az egyik ldnc sorrendje adott, akkor ez automatikusan
meghatdrozza a mdsikét. Igy konnyen elképzelhet, hogy miként
lehet egy sz6l6 ldnc egy komplementer bézissorrendii ldnc szin-
tézisekor templét.

20. Elkészitik a modellt a mtthelyben erre a célra gydrtott fémla-
pokbdl, meghatdrozzdk a pontos atomkoordindtdkat, majd meg-
mutatjdk a Todd-csoportnak és a King’s College munkatdrsainak.
Ezt a modellt Maurice és Rosy is elfogadja.

21. A bézispdrokrdl sz6l6 cikket 1953. dprilis 23-1 szdmdban le-
hozza a Nature; ugyanabban a szdmban jelennek meg Rosalind
Franklin és tanitvdnya, Gosling, valamint Maurice és munkatdr-
sai rontgenkrisztallogréfids eredményei. Ezek a Nature-beli cik-
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A DNS miivészeti alkotasokat inspiralt

kek az évszdzad egyik legfontosabb tudomédnyos eredményének
bizonyultak, forradalmasitottdk a bioldgidt és megteremtették a
molekuldris biolégia alapjait.

22. Watsont, Cricket és Wilkinst 1962-ben orvosi-élettani Nobel-
dijjal jutalmaztdk a DNS szerkezetének felfedezéséért. Rosalind
Franklin addigra meghalt rdkban, 37 éves kordban. (A DNS felfede-

A

MAX DELBRUCK ALFRED DAY HERSHEY SALVADOR LURIA-

zéséhez kapcsolédo
kutaték koziil Todd
fontos, a természet-
ben taldlhaté anya-
gok — példdul a nuk-
leotidok és nukleo-
tid-koenzimek, vita-
minok - ¢és mds
anyagok szerkezeté-
nek vizsgalataért és
kémiai szintéziséért 1957-ben Nobel-dfjat kapott; Max Delbriick
1969-ben Alfred Day Hershey-vel és Salvador Luridval a virusok
replikdciés mechanizmusdnak és genetikai szerkezetének kutatd-
sdban elért eredményeiért megosztott orvosi-élettani Nobel-dijat
kapott. Sokak szerint ez az elismerés Oswald Averyt és Erwin
Chargaffot is megillette volna.) [

e | S
OSWALD AVERY ERWIN CHARGAFF

JEGYZETEK

Az 1-20. pont J. D. Watson A kettds spirdl (Gondolat, Budapest, 1970, ford. Kordnyi
Tamds) cim( konyvébdl kevés és 1ényegtelen valtoztatdssal vesz &t részleteket.

A 21. és 22. ponthoz felhaszndlt linkek: http://nagygendiagnosztika.hu/publikaciok/cik-
kek/dns_kettos_spiral_szerkezetenek_felfedezese.php, http://hu.wikipedia.org/wi-
ki/Dezoxiribonukleinsav, http://tudosnaptar.kfki.hu/historia/egyen.php?namenev=
todd&nev5=Lord+Todd, http://tudosnaptar.kfkihu/historia/egyen.php?namenev=
delbruck&nev5=Delbr%FCck,+Max
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Viz a Naprendszerben

Beszélgetés Kovdcs Jézsef csillagdsszal

Kovdcs Jozsef az ELTE Gothard Asztrofizikai Obszervatdrium és Multidiszciplindris Kutatdkozpont munkatdrsa. A
szombathelyi csillagvizsgdloban, az egykori Gothard-kiiridban beszélgettiink.

— A foldi élet a vizhez kotddik, s konnyen arra a gondolatra ra-
gadtatjuk magunkat, hogy a kornyezd bolygdkon, ahol nincs em-
beri élet, biztosan viz sincs. Egyik elGaddsdn éppen az ellenkezd-
jére idézett szdmos példdt. Hogyan mutathatd ki a ,Foldon kiviili”
viz?

— A vildgtrbeli vizrdl tébbnyire csak kozvetve szerziink tudo-
madst: dltaldban az égitestekrdl szdrmazé fényt elemezziik. Az el-
s§ szdmud mddszer a spektroszkdpia, de ha egy objektum nagyon
fényes, akkor leginkdbb a fényvisszaverd képessége miatt érzé-
keljiik. Mi veri vissza jol a fényt? A jég. A Jupiter és a Szaturnusz
,»Vildgit6” holdjai, a Kuiper-6v fényes objektumai nagyrészt jég-
bél dllhatnak.

A vizmolekuldkat rendszerint az emisszids spektrumok alap-
jan prébdljuk kimutatni. Az atomok — az elektrongerjesztés meg-
sziinésekor — tobbnyire a ldthatd, még inkdbb az ultraibolya tar-
tomdnyban bocsdtanak ki fotonokat. A molekuldk elektronjainak
energiaszintjei dltaldban kozelebb vannak egymdshoz, mint az
atomi energiaszintek, ezért a gerjesztett molekuldkbdl kisebb
energidjd, nagyobb hulldimhosszu fotonok tdvoznak. A moleku-
ldk és az atomok mozognak is. Az atomokat alapesetben gomb-
szertinek képzeljik el, de a molekuldk alakja szabdlytalanabb, igy
rezgG- és forgémozgdsuk is informdciét hordoz. Ezek a mozgd-
sok szintén kvantdltak. A rezgési gerjesztés energidja a legtobb-
sz0Or az infravords, a forgdsié a mikrohulldmd tartomdnyba esik.
Amikor a viz nyomdt keressiik, ezeket a régidkat kell vizsgél-
nunk.

Csakhogy a foldi légkorben is van viz, ezért az IR-mérések a vi-
ldgtirben, de legaldbb a magasban folynak — példdul egy t&bb
ezer méteres hegy csticsdn, ahol mdr kevés a vizgdz, vagy repii-
16gépekre telepitett obszervatériumokban. A Kuiper Airborne
Observatory (KAO) volt az els§ repiil6gépes csillagvizsgdld: egy
dtalakitott Boeing—747 14 kilométer magasra vitte fel az IR-tdv-
csovet. Ennek az obszervatériumnak az utéda a SOFIA, amely-
nek a fedélzetén szintén IR-tdvcsd tizemel. Tehdt vagy hegy-
csucsokon, optikai megfigyelésre is alkalmas tdvcsovekkel, vagy
repiilégépre, treszkozre szerelt berendezésekkel detektdlhatjuk a
viz spektroszkdpiai vonalait, sdvjait.

— Eléfordulnak a spektroszkdpidban ,csillagdsz-triikkok” is?

— Az iistokosok spektruma példdul felvehetd a Fold kozelében,
de a kétféle égitesttdl szdrmazé viz vonalait szét kell vélasztani.
Ehhez a Doppler-eltolédést hivjuk segitségiil. Ha a megfigyeld és

[
! Az IR-spektroszkopia alkalmazdsakor azzal is meg kell kiizdeni, hogy a tdvcsd, a mé-
réberendezés hémérsékleti sugdrzdsa jérészt szintén az infravords tartomdnyba esik,
ezért a megfelel jel/zaj ardny elérése érdekében a teljes észlel6rendszert héliummal
0K kozelébe hiitik.
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a forrds relativ sebessége nem nulla, vagyis a testek egymdshoz
képest mozognak, akkor a szinképvonalak eltolédnak a labora-
tériumban mérhetd hulldimhosszhoz képest. Amikor a testek td-
volodnak egymdstdl, a szinképvonalak a hosszabb hullimhosszak
felé mozdulnak el, ha pedig kozelednek egymadshoz, a rovidebbek
felé. A Halley-uistokds megfigyelését akkorra id§zitették a KAO-n,
amikor az tistokés — néhdny 10 km/s sebességgel — éppen a Fold
felé tartott. Ez mdr eltoléddst idézett el§ a szinképvonalakban:
igy sikeriilt levdlasztani a f6ldi viz spektrumdrdl az tistokosbeli
vizét.!

De nem csak optikai spektroszkdpidra tdmaszkodhatunk. A
Hold vizkészletét tobb treszkozzel probéltdk mér feltérképezni
az elmdlt 15-20 évben. Nagyon szeretnénk tudni, hogy a Holdon
van-e jelents mennyiség( és konnyen hozzéférhetd viz, mert az
ember el6bb-utdbb ott is megveti a ldbét. Jelenleg koriilbeliil tiz-
ezer dolldrba keriil egy kilogramm hasznos teher — példdul egy
liter viz — feljuttatdsa a vildgtrbe...

A Holdnak nincs légkore, ezért a kozmikus sugdrzds akadély-
talanul lejut a felszinére és behatol a talaj felsg részébe. A sugdr-
zdsban mozgd nagy energidju részecskék neutronokat iitnek ki a
kézetekbdl vagy a viz oxigénjébdl. Ezek gyors neutronok — csak-
ugy, mint az atommaghasaddskor felszabadulé neutronok. Az
atomreaktorban a gyors neutronokat le kell lassitani, hogy to-
vdbbi maghasaddst idézzenek el§. Ezért hasonld tomegi ré-
szecskékkel iitkoztetik Gket. Ilyen részecske példdul a proton,
amely megtaldlhaté a vizmolekuldban. Ha tehdt a Holdbdl is ér-
keznek lassu neutronok az érzékel6berendezésbe, akkor viz je-
lenlétére gyanakodhatunk. Neutronspektroszkdpids mérésekkel

Vizjég egy marsi krater belsejében az ESA Mars Express
szondajanak felvételén
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A jellegzetes marsi alakzatok arra utalnak, hogy a bolygo
felszinének egy részét egykor viz borithatta

valéban detektdltak vizet a Hold pdlusai kornyékén. A kutaték
azonban még ennél is messzebb mentek: miutdn egy tireszkoz bi-
zonyos része elvégezte a feladatdt, beleirdnyitottdk a holdfelszin-
be, és a becsapdédds kozben felszabadulé anyagban prébéltdk
spektroszkdpiai médszerekkel keresni a viz nyomit.

A mérések eredménye azt mutatja, hogy a Holdon nincs tul sok
viz: 100-200 millié kébméternyi lehet 6sszesen, és ez is nehezen
hozzéférhetd: azokban a krdterekben bujhat meg, amelyeket ke-
vés napsiités ér, vagy jégbe fagyva, hideg k4zetekben rejt4zik.

— Hogyan keriilt viz az univerzumba?

— Az Gsrobbands elmélete szerint a vildgegyetem keletkezése
utdn még csak hidrogén, hélium és nyomokban litium képz§dstt.
Az osszes tobbi elem késdbb jott 1étre, a csillagok belsejében, ter-
monukledris fiziéval. A természetes elemek tigy jelenhettek meg
a Foldon, hogy a leendd Naprendszer kornyékén bekovetkezett
egy szupernéva-robbands, amely a csillagkohdban termel§dott
elemeket szétteritette abban a csillagkozi felh6ben, amelybdl az-
tdn a Naprendszer is kialakult. A hidrogén és az oxigén tehdt
mdr készen 4dllt, a molekuldk képzddéséhez azonban hidegre volt
sziikség. Néhdny tiz kelvines térségek azokban a molekulafel-
hékben is elgfordulhattak, amelyekbdl a csillagok — adott eset-
ben bolygérendszeriikkel egyiitt — kialakultak. Azt mondhatjuk,
hogy a viz elég hamar ,,megvolt”, mert az srobbands utédn az el-
@ csillaggenerdcidk gyorsan elégették a nukledris tizemanyagu-
kat, szupernévaként folrobbantak és dtadtdk az anyagot a ko-
vetkezd generdcidknak.

Tehdt az az §si anyag, amelybdl a Naprendszer 4,6 millidrd év-
vel ezel6tt kialakult, tartalmazott vizet. EbbSl nagyon sok meg-
taldlhat6 a bolygdk képzddése utdn visszamaradt testekben. Ilye-
nek féként a Neptunuszon tul, a Kuiper-6vben és az Oort-felhs-
ben keringenek. A Kuiper-6v a Naptdl 30 csillagdszati egységre
kezdgdik és koriilbeliill még egyszer eddig tart.? Ez a bolygdknal
j6val kisebb, de legaldbb 100 km-es égitestek birodalma. Egy
nagysdgrenddel tdvolabb van az Oort-felhd, amely gombszim-
metrikusan veszi korbe a Naprendszert. Ebben, az elképzelések
szerint, iistokosok millidrdjai keringenek. A két kiils§ zéna égi-
testjei tehdt nagyon gazdagok vizben. A Merkurra, a Vénuszra, a
Foldre és a Marsra iistokosok széllitottdk a viz egy részét. Az
Oort-felh§ kozel van a csillagkozi térhez, itt a Nap gravitdcids ha-
tdsa mellett a kozeli csillagoké is érvényesiilhet. Ezért tigy gon-
doljuk, hogy az égbolton megjelend iistokosok innen szdrmaz-

u
2 1 csillagdszati egység (CsE) az dtlagos Nap-Fold tévolsdg, kb. 150 millié km.
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nak: a kornyez§ csillagoktdl ered§ gravitdciés zavar miatt meg-
véltozik egy-egy iistokos palydja, és az iistokos megindul a bels§
Naprendszer felé. Ma ez ritka, de a korai idszakban nagyon gya-
kori lehetett. Az tistokosok a Fold felszinét is bombdzhattdk: a mi
viziink jelentds részét tehdt 8k hozhattdk ide.

— Minden égitesten ugyanolyan viz van?

- El6fordulhatnak apré eltérések. Példdul a protonoknak +1/2
és —1/2 lehet a spinjiik, és attdl fiiggden, hogy a két proton spin-
je azonos vagy ellentétes irdnyban dll-e, orto- vagy para-viz kép-
zGdik. A kétféle dlldsnak megfelel§ viz spektruma is kiilonbozik
kicsit. Az orto- és para-viz ardnya a bolygérendszerek kialakuld-
sakor rogziil, mert az uralkodé h6mérsékleti viszonyok hatdroz-
zék meg. Ezért a kétféle viz ardnydbdl a kialakulds h6mérsékle-
tére is lehet kovetkeztetni. Az iistokosok esetében az orto-para
ardny mds, mint a foldi vizekben, ezért ugy gondoljuk, hogy a viz
nem csak az tistékosoktdl érkezett hozzadnk.

- Nagy kataklizmdk jdtszddhattak le. ..

— A becsapdddstdl az tistokos biztosan elpdrolgott, és késébb a
légkori g6zbdl keletkezett djra viz — ebbdl alakulhattak ki az Gce-
dnok. Egy ilyen becsapéddsnak 6ridsi az energidja, el sem tudjuk
képzelni. Gondoljunk a pédr hénappal ezel6tti orosz eseményre:
nem is volt becsapdédds, csak egy néhdny méteres meteor szdgul-
dott el Cseljabinszk folott, mégis mekkora kdrokat okozott!

A bolygérendszer kialakuldsdnak késéi fdzisdban volt sok be-
csapddds, valdszintleg ekkor keriilt ide a viz nagy része. Nem-
csak a Foldre, hanem a bels§ bolygdkra is. Ndlunk megmaradt,
mdshonnan hellyel-kozzel elttint.

— Ennek mi lehetett az oka?

— A legbelsg bolygénak, a Merkurnak kicsi a tomege, ezért a
mi Holdunkhoz hasonléan nem képes arra, hogy megtartsa a
légkorét, rdaddsul a Nap fel6li oldala tobb szdz Celsius-fokos.

A Vénuszon az iiveghdzhatds miatt 400-500 Celsius-fokos a
hémérséklet. A viz mdr régen elpdrolgott és fokozta az tiveghdz-
hatdst. A mérések szerint valamennyi azért még maradt a lég-
korben, és ebben joval nagyobb a nehézviz ardnya, mint a Foldon
- valdszintileg azért, mert a kénnyd viz mdr megszokott a 1ég-
korbél. A csillagdszok ugy gondoljék, hogy ha a Vénusz osszes vi-
zét szétteritenénk a bolygdn, csak pdr centiméter vastag réteg
boritand a felszint. A Fold esetében ez a réteg 3 kilométeres le-
hetne, mert a Foldon 1,5 millidrd kébkilométernyi viz van, ami
koriilbeliil 700 kilométer sugard gémbben férne el. A becslések
szerint ennél még tobb viz van a Jupiter Europa nevi holdjdn.
Sok viz lehet a Szaturnusz Enceladus holdjén is.

— Miért alakult ki nagy iveghdzhatds a Vénuszon?

— A Vénusznak egészen mds a légkore, mint a Foldnek. Ott
példdul nagyon sok szén-dioxid, metdn van a légkorben. Ezen a

A Jupiter Europa nevii
holdjanak felszine.

A hold vastartalmu mag-
jat burkolo szilikat-
kopeny felett 100 km
vastagsagu vizréteg
lehet, ezt a felszinen
10-20 km vastag jég-
réteg boritja. A vizen
usz6 jégréteg sok helyiitt
megreped: a rianasok jol
kivehetdk az lirszondak,
példaul a Galileo
felvételein
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napsugdrzds tobbé-kevésbé akaddlytalanul dthatol, aztdn elnye-
16dik a talajban, amely hosszabb hulldmhosszd, infravords su-
gdrzds formdjdban bocsdtja ki az elnyelt energia jelent§s részét.
Ez mdr gerjeszti a légkor molekuldit, tehdt elnyel6dik — ahogy a
Foldon is. Az elnyelt energia miatt a 1égkor folyamatosan meleg-
szik. Erre nekiink is oda kell figyelniink. .. Azt mdr l4tjuk, hogy
a globdlis felmelegedés miatt olvadnak a sarki jégsapkdk. A sar-
ki tengerek alatt, az tiledékben, rengeteg metdn van, amely igy
felszabadulhat. A metdn a szén-dioxidndl is ,,gyilkosabB” mole-
kula, mert hatékonyabban nyeli el az infravords sugdrzést.

A Fold mdsik bolygdszomszédja a Mars: egy jovdbeli tirutazds
célpontja. Itt tobb viz van, mint a Merkdron és a Vénuszon. Pél-
ddul a poldris, 1000 kilométernél nagyobb dtmérdjii jégsapkdkban
nemcsak szdrazjég, hanem vizjég is taldlhatd. Felszini alakzatok is
drulkodnak arrdl, hogy kordbban nagy mennyiség viz lehetett a
bolygén. A marsi vizkutatds abbdl indult ki, hogy Giovanni Schia-
parelli csatorndkat vélt felfedezni a felszinen a 19. szdzad végén.
Innen eredeztetik a marslakdkat — mert az ember a vizb6l rogton
az életre, s6t a magas szintd szervezGdésre asszocidl.

A Mars koriil keringd tireszk6zok felvételei még mostani vizes
aktivitds nyomait is jelzik. S6t, kideriilt, hogy a Marson vannak

olyan kdzetek, amelyek csak vizes kornyezetben keletkezhettek.
Ebbél a szempontbdl a Mars igéretes célpont az expedicidk szd-
mdra.

— Eléfordulhat viz a csillagokban, esetleg a Napban is?

— Azt gondolnénk, a Nap olyan meleg, hogy nem. Ennek elle-
nére ott is mutattak mdr ki vizet spektroszkdpiai tdton. A Nap fo-
toszférdja, ahonnan a hozzdnk érkez8 sugdrzds tilnyomo része
kiindul, 5500-6000 kelvin h6mérsékletti. A vizmolekuldnak ez
mdr nagyon meleg, de a napfoltokban 1000-2000 fokkal hide-
gebb van. Itt megmaradhat egy ideig a viz - kiilondsen dgy, ha
hirtelen sok érkezik egyszerre. Erre akkor keriilhet sor, amikor
iistokos csapddik a Napba.

— A Gothard-Lendiilet Kutatdcsoportban énik is haszndljdk a
spektroszkdpidt. Milyen adatokat gyiijtenek, elemeznek?

— A spektroszkdpia részben arra szolgdl, hogy egy adott égi-
testnek, forrdsnak megprébdljuk megéllapitani a kémiai 6ssze-
tételét. A csillagok szinképében el§szor a hidrogén vonalait cél-
szer( keresni. A hidrogén jelenléte azonban fiigg a csillag h§-
mérsékletétdl, hiszen a spektrumvonal csak akkor jelenik meg,
ha az atomok, molekuldk elektronjai kotott dllapotban vannak,
és az elektronok kiilonbozg energidju kotott dllapotok kozott mo-

A Gothard Obszervatorium

Gothard Jend 1881 oktéberében kezdte meg az észleléseket a pér szdz
méterre fekvd kastélydban — meséli az obszervatdriumban Kovdcs J6-
zsef. — Ez testvére, Gothard Sédndor kiiridja volt; az § 6zvegyétdl szallt
kés6bb a magyar dllamra.

Gothard Jend 1879-ben gépészmérnoki diplomdt szerzett Bécsben,
utdna itthon gazddlkodott, és folytatta azokat a fizikai kisérleteket,
amelyeket tandrdval, Kuncz Adolffal — a premontrei rend késgbbi
csornai prépostjdval — kezdtek el még gimndziumi évei alatt. 1879-ben
Székesfehérvdron rendeztek egy ipari kidllitdst, ahol bemutattdk az
eszkozeiket. Ezek Konkoly Thege Miklés érdeklGdését is felkeltették.
Konkoly meghivta Gothardot Ogyalldra, ahol mar 1871 6ta mikodtet-
te a csillagvizsgdldjdt. Gothardnak annyira megtetszett, amit ldtott,
hogy egy éven beliil - Hauszmann Alajos tervei alapjdn - dtalakittat-
ta a kastélydt. Helyet kapott benne a kémiai és a fizikai labor, a fi-
nommechanikai mthely, az épiilet északkeleti sarkdn 4ll6 torony te-
tején pedig elGkészitették a majdani f6 mdszer, a 10 inches tdvcsS he-
lyét. A tévcsovet — egy 1873-as londoni példényt — Konkolytdl vette meg
Gothard részletre. A bardtsdgot szigordan kiilonvdlasztottdk az iizlet-
t8l; késébb mdr 6 adta el sajdt gydrtmédnyu miiszereit Konkolynak.
Ezek az eszkozok Eurépa sza-
mos obszervatériumdba is el-
jutottak.

A mostani csillagvizsgdlé-
ban technikatérténeti kidllitdst
rendeztiink be, ahol szdmos
miiszerét bemutatjuk. Gothar-
dot nem csak a csillagdszat ér-

dekelte: a réntgensugdrzds fel-
Gothard Jen6é komparatora (1888) fedezése utdn azonnal katéd-

(]

3 Eddington észlelései — tobbek kozott — hozzdjdrultak az dltaldnos relativitdselmélet
igazoldsdhoz.

4 A virtudlis mizeum a http://www.gothard.hu/gttak/ cimen érhet6 el.
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sugdrcsoveket rendelt, amelyekkel kiilonféle felvételeket készitett — azt
kereste, hogy mire haszndlhatndk a sugdrzdst. O is konstrudlt tévirt,
csillagdszati ingadrat. A feljegyzések szerint kezdetben csak hdrman
tudtdk feldllitani a kiilonleges felfiiggesztést igényl§ Foucault-ingdt:
Foucault-on kiviil a késébbi Nobel-dijas Kamerlingh Onnes Hollandid-
ban és Gothard Jend Herényben. Kompardtordt — amely szinképvona-
lak hulldmhosszénak kimérésére, 6sszehasonlitdsdra szolgdlt — az Ed-
dingtonrdl® sz6l6 film forgatdsdhoz haszndlték fel néhdny éve.*

Az dllandé kidllitds folotti szinten két kis szobdt és konyh4t alakitot-
tunk ki: itt lakhatnak nydron azok a didkok, akik hozzénk jénnek szak-
mai gyakorlatra. A ,,csillagddk” régen is elszdlldsoltdk a vendégeket. ..

Az ELTE Gothard Obszerva-
térium 60 cm-es Cassegrain
tipusu tavcsove, holtversenyben
a masodik legnagyobb
magyarorszagi teleszkop

Az ELTE Gothard
Obszervatérium 50 cm-es
Ritchey-Chrétien teleszkoépja,
a spektroszkopiai mérések

f6 miiszere

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



zognak. Nagyon magas hdmérsékleten a hidrogén ionizdlédik: az
elektron leszakad a protonrdl — ettél kezdve nincs szinképvonal.
A nagyon hideg csillagokbdl sem kapunk spektroszképiai jelet:
ezekben nem elég a fotonok energidja az dtmenetek gerjesztésé-
hez. Az elérhet§ tartomdnyban az dltaldnosan ismert mddsze-
rekkel detektdljuk az elemek jelenlétét, mennyiségét.

Szamunkra izgalmasabb, hogy ezek a szinképvonalak sebesség
meghatdrozdsdra is szolgdlnak: a spektrumokbdl a forrds és az
észleld egymashoz képesti sebességét dllapithatjuk meg. Az eljd-
rds a Doppler-eltoldddson alapszik, amelyrél mar beszéltiink: ha
a forrds és az észlel§ egymdshoz képest mozog, a spektrumvo-
nalak eltoléddnak a laboratériumban mértekhez képest. Ezt az el-
toléddst dt lehet konvertdlni sebességre, ami nem is bonyolult, ha
a fénysebességtdl tdvoli tartomdnyban maradunk. Ilyenkor

AN v
Ao

ahol A a spektrumvonal ,laboratériumi hullimhossz’-a, AN a
hulldmhossz-eltolddds mértéke, v a forrds és a megfigyeld rela-
tiv sebessége, ¢ a fénysebesség.

[gy tehdt meg tudjuk mérni egy csillag sebességét, ebbél pe-
dig arra is kovetkeztethetiink, hogy van-e a csillag koriil mds égi-
test. Mi az exobolygdkat, a Naprendszeren kiviili bolygdkat vizs-
gdljuk. Két évtizeddel ezeltt még csak dlmodoztunk a kimuta-
tasukrdl. Ma madr a bizonyitott exobolygdk szdma 800 és 900 ko-
z6tt van, a jelolteké majdnem 3000. Az elsd, Naphoz hasonld csil-
lag koriil keringd exobolygét 1995-ben fedezték fel.

— Milyen bolygdk tartoznak a jeloltek kozé?

— Amelyeket mdr detektdltak, de a létiiket még nem igazoltdk
fuggetlen mdédszerrel. Az exobolygdkat — néhdny kivételtd] elte-
kintve — nem tudjuk kozvetleniil észlelni, mert a csillaguk fénye
millidszor erdsebb az 6vékénél. Ezért kihaszndljuk a gravitdcids
hatdst. A Naprendszer esetében azt mondjuk, hogy a bolygdk a
Nap kortil keringenek. Valéjaban az 6sszes naprendszerbeli égi-
test —a Nap is — a rendszer tomegkdzéppontja koriil kering. Ez
a Nap belsejében van, de nem a Nap geometriai kozéppontja. Te-
kintsiink most egy csillagbdl és egy exobolygdbdl dllé rendszert.
Mivel a csillag a tomegkozéppont koriil kering, hol kozeledik hoz-
z&nk, hol tdvolodik t8liink. A csillag szinképében ezért periodi-
kus vonaleltolddast latunk. Az ebbdl szdrmaztatott sebességérté-
kek szintén periodikusan véltoznak az id§ fiiggvényében, és a se-
bességgorbe elemzésébdl megbecsiilhetjiik példdul a bolygé to-
megét, palydjit. Az els§ tiz évben ez volt az exobolygdk 6§ detek-
taldsi mddszere. [gy csak a Jupiter- vagy az anndl nagyobb téme-

A Szaturnusz Enceladus nevi holdjanak déli pélusa kézelében
sok helyiitt gejzirek pumpalnak vizgézt a magasba. A percenként
9 tonna kilovellt anyag 90-94%-a vizg6z és vizjégszemcse.

A felvételt a Cassini (irszonda készitette
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gl bolygék mutathatdk ki, ezek is akkor, ha nagyon kozel kerin-
genek a csillagjukhoz, néhdny nap alatt tesznek meg egy ,,kort”.

Ma mdr nem ez az elsédleges kimutatdsi eszkoz, hanem a
Kepler-tirtdvcsd. 2009-ben bocsdtotték fel — nemrég, sajnos, kri-
tikus hiba lépett fel benne, de igy is rengeteg adatot szolgdltatott.
Mivel a vildgtirben mikodik, nem érvényesiil a foldi légkor za-
varé hatdsa. A Kepler olyan bolygdkat keres, amelyek pdlyasikja
majdnem beleesik a ldtéiranyunkba. Ilyenkor a bolygé adott id6-
kozonként a csillag elé keriil, ami nem tdl nagy, de jél mérhetd
fényességcsokkenést okoz. Ez még foldi muszerekkel is észlelhe-
t8, a vildglirbsl pedig ,,ultrapontosan” mérhetd a fényesség vél-
tozdsa. A Kepler-tirtdvcsd a Hattyu és a Lant csillagképek hatd-
rdn levd teriiletet vizsgdlja, és kortilbeliil 150 000 csillag fényes-
ségét méri folyamatosan, tobbek kozott ilyen effektusok utdn ku-
tatva. Ezzel a ,,tranzit-mddszerrel” a Kepler 2300 bolygdjeloltet ta-
14lt, amelyek 1étét a Doppler-mddszerrel még meg kell erdsiteni.

Kortilbeliil tiz éve indult Bakos Gdspdr és csapatdnak projekt-
je, a HATNet (Hungarian Automated Telescope Network). Ok kis,
10 cm-es tdvcsovekkel monitorozzdk az égbolt egyes tartomd-
nyait, négy kiilonboz§ foldi obszervatériumbdl. gy sok csillagot
figyelnek meg, és automatizdlt médon mérik a fényességiiket,
hogy megtaldljédk a kis fénycsokkenéseket. Ezzel az ,,elgvéloga-
tdssal” deritik fel az igéretes jelolteket. Ok is tobb tucatnyi exo-
bolygét fedeztek fel. Amig nem 4llt pélydra a Kepler, ez volt az
egyik leghatékonyabb exobolygé-keresG program.

Mi a Doppler-mddszert alkalmazzuk: olyan csillagokat vizsgd-
lunk, amelyek exobolygéjét médr megtaldltdk. A felfedezést iga-
zol6 mérésekhez nagy tdvcsoveket hasznalnak: ezek tavesg-ideje
drdga, ezért csak egy-két spektrumot vesznek fel veliik. Tovébbi
informdciét szolgdltathat a csillag hosszabb ideig tarté kovetése,
amire mdr mi is vdllalkozhatunk: megnézziik példdul, hogy ugy
véltozik-e a csillag szinképe, ahogyan kordbban feltételezték
és/vagy nem befolydsolja-e egy mdsik exobolygé a palydjit.

A viz az exobolygdkban is kimutathatd, s6t, mdr idGjardsi vi-
szonyokat kezdenek modellezni a légkoriikben. Mivel az exo-
bolygék nagyon halvdnyak, nehezen tudjuk szétvdlasztani a
spektrumvonalaikat a csillagokétdl. Szerencsére, hiivosebbek a
csillagjaikndl, ezért a sugdrzdsuk a ldthatébdl az infravords tar-
tomdny felé tolédik el. Ha a tranzit mddszert alkalmazzdk, és ak-
kor veszik fel a szinképet, amikor az exobolygé valahol ,,0ldalt”
van, integrdlt spektrumot rogzitenek, amely a csillag és a boly-
g6 vonalait egyardnt tartalmazza. Ha ezutdn gy is felveszik a
szinképet, hogy a bolygé a csillag mogott van, akkor csak a csil-
lag vonalai jelennek meg, és a két spektrum kiillonbsége kiadja a
bolygéét. Tgy taldltdk meg a viz sdvjait az exobolygok szinké-
pében.

Silberer Vera
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MICHAEL JAMES STEUART DEWAR (1918. SZEPTEMBER 24.) - ELET
SZEMISEMPIRIKUSAN. Skét szdrmazdsa dacdra az indiai Ahmed-
nagar a sziil§vdrosa. Gyermekkora ide kotddik, csak nyolcévesen
keriil egy angliai bentlakdsos iskoldba. Oszténdijat nyer a neves
Winchester College-ba, ebben az id6ben végzi elsé kémiai kisér-
leteit. Elete meghatdrozd dllomdsa Oxford, ahol végleg elkotelezi
magdt a kémia mellett, és
el6bb kivdlé eredménnyel
diplomdt, majd doktori fo-
kozatot szerez. Sir Robert Ro-
binson posztdoktori dszton-
dijasaként penészgombdk 4l-
tal termelt hidroxi-ketokar-
bonsavakat vizsgal. Az aro-
mdssdg egy Uj példdjdt de-
monstrélja, amely héttagi
gytrtre terjed ki, s az alap-
vegytiletet ,tropolon”-nak
nevezi el (Nature, 1945). Ez
a munka nagy lendiiletet ad
a benzoltdl eltérd alapvdzu
aromds vegyiiletek kutatdsdnak. Ebben az évben 4l el§ azzal a
feltevésével is, hogy a benzidin dtrendez8désekor Tr-komplex in-
termedier 1ép fel. A T-komplex gondolata szdmos esetben hasz-
nosnak bizonyul, példdul az olefinek és dtmenetifémek kozotti
kotés Dewar—Chatt-Duncanson-modelljének feldllitdsakor.

1944-ben veszi feleségiil Mary Williamsont, aki torténész, a
Tudor-héz hires szakértdje. Két fiuk sziiletik, Robert és Steuart.
Hézassdguk boldog, kivdl$ pdrost alkotnak, hiresek a hdzukban
tartott fogaddsok.

Az Oxford University Press szdmdra elméleti szerves kémiai
konyv megirdséba kezd, amely 1949-ben The Electronic Theory
of Organic Chemistry cimmel jelenik meg. A md mérfoldkd ab-
bdl a szempontbdl, hogy elgszor alkalmazza a molekulaorbitdl-
elméletet a szerves kémidban. Kézben 1945-t6l kutatdsi igazgatd-
ként helyezkedik el a Courtalds véllalatndl, ami furcsa vdltds, hi-
szen a kutatélabor fizikai kémiai teriileten folytat munkat. Igaz,
hogy C. H. Bamforddal leginkdbb polimerizaciés problémdkat
vizsgdlnak, és igyekeznek Dewar elméleteit a gyakorlatba dtiil-
tetni. Els6ként hatdroznak meg sebességi dllandét vinil-polime-
rizdcidra és autooxiddcids reakcidkra. Szertedgazd érdeklGdését
bizonyitja, hogy a rezonancia- és az MO-elmélet mellett csillagd-
szattal kapcsolatos cikke is megjelenik. Kényvén éjszakdnként és
hétvégente dolgozik. Felépiti a szemikvantitativ, ma perturbdci-
6s MO-elméletként ismert modelljét.

1951-ben keriil a Queen Mary College-ba, ahol 1959-es tédvozd-
sdig jelentds szellemi mtthelyt alakit ki, melyet szakadatlanul bs-
vit és fejleszt. Ujabb elmélettel 4l el§ a hiperkonjugdciérdl, s ez-
zel heves vitdt indit a kémiai kotés természetérél. Széles skdldju
kisérleti munkdt vezényel aromds szubsztitticids reakcidktdl
kezdve egészen aza-bora-heterociklusok szintéziséig. Vizsgdlja ti-
olok fémfeliileten valé megkot8dését, folyadékkristdlyok tulaj-
donsdgait és a szubsztituensek irdnyité hatdsdt szerves reakcidk-
ban. A novekvd adminisztrdcids teher azonban tulsdgosan el-
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vonja a kémidtdl, igy 1959-ben elfogadja a Chicagdi Egyetem pro-
fesszori dlldsdt.

Folytatja ugyan kisérleti munkdit is, de egyre tobb energidt
fektet szemiempirikus szdmitdsi mddszerek fejlesztésébe. Ez a
hangstilyvaltds vezet ahhoz, hogy dttegye székhelyét a texasi Aus-
tinba (1963). Tébb mint hdrom évtizedet dolgozik itt. Kisérleti
munkdssdga elsGsorban elméletei igazoldsdt célozza, mégis meg-
tartja sokszintiségét. Egyre kifinomultabb mddszereket dolgoz ki
nagy molekuldk orbitdljainak kvantitativ szdmitdsaihoz. A reak-
ciémechanizmusok sordn felléps dtmeneti dllapotok energidja és
szerkezete kiilonos hangsulyt kap kutatdsaiban. Médszerei, mint
a MINDO, MNDO, AM1, PM3, SAM-1 (az akkori szdmitdsi kapa-
citdsokhoz mérten) kivdléan alkalmasak realisztikus reakcidk in-
termediereinek geometriai optimalizaldsdra. Ezek sok tekintet-
ben a mai, sokkal pontosabb szdmitdsok elgdjeinek tekinthetdk.

Nézete szerint alaposan dtgondolt és védhet§ megolddshoz ak-
kor juthatunk, ha provoka-
tiv (de érzelemmentes) vi-
tdt generdlunk. Dewar min-
den teriileten kivdlé vita-
partner, legyen sz6 csilla-
gdszatrol, geoldgidrdl, vagy
akdr a keleti konyhdrdl. Sz6-
kimonddsa miatt gyakran
kertil osszetitkozésbe a bii-
rokrécidval. Oreg éveire ez,
és felesége haldla megkese-
riti j6 kedélyét. A floridai
Gainesville-be koltozik, itt
éri a haldl 1997. oktéber 10-
én. Mind a brit (1960), mind
az amerikai (1983) tudomdnyos akadémidnak tagja, a szerves ké-
mia szdmos jelentds kitiintetésének birtokosa volt. (Forrdsok: J.
Michl, M. A. Fox, Biogr. Mems Fell. R. Soc. 1998, 44, 129; M. ]. S.
Dewar: A Semiempirical life, American Chemical Society, 1992.)

Dewar kivdld tdrsalgd volt, szerette
meglepni hallgatdsdgdt. Egyszer kije-
lentette, hogy a latint kitelezévé kell
tenni az iskoldkban. Hdrom okot so-
rolt fel: 1) nagyon sokrétii nyely, ki-
vdld az elme csiszoldsdra és bonyo-
lult indokldsokra, 2) a gyerekek utdl-
jdk, tehdt kordn megtanuljdk tiirni a
viszontagsdgokat, 3) dltaldban tiké-
letesen haszontalan a késobbi életiik-
ben, és azt mégsem vdrhatjuk el, hogy
olyan dolgot utdljanak meg, ami ké-
s6bb még hasznos lehet szdmukra!

SIR JAMES DEWAR (1842. SZEPTEMBER 20.) - A NAP FORROSAGA
ES AZ ABSZOLUT NULLA FOK KOZOTT. Amikor az 1760-as években
Thomas Dewar a skét Kincardine-ban fogadét nyit, bizonydra
nem is dlmodik arrdl, hogy a véros leghiresebb sziiltte majdan
James nevd, tehetséges, de idejekordn drvasdgra juté dédunokdja
lesz. Edesanyjuk, s pdr évre rd édesapjuk haldldnak traumdja si-
lyos terhet ré a Dewar testvérekre. James rdaddsul tanulmdnyait
is kénytelen megszakitani két évre, mivel jeges vizbe esik és reu-
matikus 14z, valamint tiidégyengeség gyotri. Agyba kényszeriilve
sokat olvas, rendkiviili irodalmi mdveltségre tesz szert, mégis a
matematika érdekli leginkdbb. Olyannyira, hogy felépiilése utdn
tandrdnak fel kell késziilnie James tanitdsdhoz. Gardiner tisztele-
tes tandcsdra a csaldd finanszirozza tovadbbi tanulmdnyait a Dol-
lar Intézetben, ahol kivélé mentora akad: Dr. Lindsay. Kés6bb De-
war ugy emlékszik rd, mint aki helyes mederbe terelte az életét.
1859-ben felvételt nyer az Edinburghi Egyetemre, ahol Lord
Playfair formdlja tudds f6vé. Szdmos tanulmdnyi elismerést kap,
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végiil 1862-ben a legmaga-
sabb fokd egyetemi elisme-
. réssel végez. Playfair mo-
- dern nézeteket vall, komoly
hangsulyt fektet a hallgaték
gyakorlati képzésére. Ehhez
- asszisztensekre van sziiksé-
ge, igy marad az egyetemen
Dewar, akiben Playfair ha-
mar felismeri a kisérleti mun-
kéhoz valé kivételes képes-
ségeket. Elsé cikke 1869-ben
| kerdl a Kirdlyi Tdrsasag elé,
amely tagjai kozé vélasztja,
és nyomtatdsban is kozzé-
teszi a ,,fenil-alkohol” oxiddciGjdrdl sz6l6 mivet. Szoros bardtsdg
alakul ki mester és tanitvdnya kozott, James 1871-es eskiiv§jén
tandra is jelen van.

Playfair utédja a kémiaprofesszori székben Crum Brown, aki
Uj szerkezetdbrdzoldst javasol a Kekulé-féle helyett, melynek alap-
jan Dewar mechanikus eszkozt szerkeszt. Ahogy Playfair errdl tu-
domdst szerez, elkiildi Kekulénak, aki meghivja magdhoz az ifju
tehetséget. A benzol szerkezetére t6bb javaslatot is tesz, a sors
fintora, hogy ma épp azt nevezziik Dewar-benzolnak, amit § maga
nem pdrtolt.

1869-ben kertil fiatal oktatéként a Royal Dick Allatorvosi Egye-
temre. Egy nap felkeresi McKenrick fiziolégusprofesszort az iro-
ddjdban, hogy megismerkedjenek. Ebbdl életre sz616 bardtsdg ke-
rekedik, no meg kozos kutatdsuk a retina és a fény kolcsonhatd-
sdrdl. Vizsgdljdk az 6zon élettani hatdsdt is, tobbek kozott sajét
magukon! Eredményeiket a Nature-ben publikdljék. Ekkor mdr
elismert tudds, akit 1873-ban Londonba hivnak el§adni, itt a Nap
hémérsékletérdl és a napfény hatdsdrdl beszél. Kozben pedig
skét gazddk dltal bekiildott tragyamintdkat, ivévizet és perui gu-
anét elemez: ez mutatja, hogy pozicidjét valéban a koz javéra for-
ditandé szolgdlatnak fogja fel.

A tehetséges kémikust azonban elszélitja egy komoly felkérés:
1875-ben a Cambridge-i Egyetem kémia-, jobban mondva ,,kisér-
leti természetfilozéfia” professzora lesz. A londoni Royal In-
stitution tagja, 1877-t6] Fuller-professzora. Eleinte spektroszkdpid-
val foglalkozik G. D. Liveing professzorral egyiitt. Neve mégis a
»permanens” gdzok csepp-
folydsitdsa terén végzett
munkdja és a Dewar-palack-
nak nevezett kettds fald
edény (1892) révén maradt
fenn a koztudatban. A vé-
kuumflaska széles elterje-
dése mégsem feltaldléjanak
hoz anyagi hasznot, mivel a
Thermos nevi cég kér sza-
badalmi védelmet rd.

Kevésbé ismert, hogy a
kordit nevii fiistmentes 16-
por feltaldldsédban is részt
vesz Sir Frederick Abel mel-
lett. 1889-ben szabadalmarztatjdk a taldlmdnyt, amelyet a brit
hadsereg tobbek kozott a II. bir hdboruban, majd az 1. vildghd-
boruban is haszndl. A kordit nitroglicerin, lI6gyapot és petrdle-
umkocsonya keveréke. Erdekesség, hogy Alfred Nobel bepereli a
két feltaldlét arra hivatkozva, hogy egyszerten dtvették az § ,,old-

Dewar-edény és cseppfolyos
nitrogén talalkozasa
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haté nitrocellul6z” (,,of the well-known soluble kind”) étletét. Eb-
be a félreérthetd kifejezésbe kapaszkodva azutdn el is vesziti a
pert. (Ti. Nobel szabadalma alkoholban 0ld6dé nitrocellulézrdl
sz6l, ami nem mds, mint a ,,Collodion”, Abel és Dewar pedig 16-
gyapotot, vagyis ,nem old6dé nitrocellul6zt” emlit.)

Nagy-Britannidban elsdként cseppfolydsitja a dioxigént és a le-
vegdt, felhaszndlja azokat hiit6kozegként, s6t, mindezt ipari mé-
retben is képes megvaldsi-
tani (1891). Kimutatja, hogy
mind a dioxigén, mind az
6zon paramdgneses. 1898-
ban hidrogént cseppfolyd-
sit, majd szildrdit meg a
Joule-Thomson-hatds kiak-
ndzdsdval. Az utolsé kihi-
vds a hélium, ebben azon-
ban Onnes megel§zi (s ké-
s6bb fizikai Nobel-dijat kap
alacsony hdmérsékleten vég-
zett kutatdsaiért). Dewar,
bér tobbszor felterjesztik,
sosem részesiil ebben a ki-
tintetésben. Az 1900-as évek elején aktiv szén gdzabszorpcidjdt
vizsgdlja alacsony hdmérsékleten, nagyvdkuumot hoz létre, ka-
lorimetriai kutatdsokba kezd. Sajnos, az L. vildghdbord megtori
lendiiletét, szdmos kutatdja elesik vagy a hdborus kutatdsok 4l-
dozata lesz. gy 1918 utdn mdr nem inditja djra kordbbi munkdit,
inkdbb szappanbuborékok feliileti fesziiltségét vizsgdlja. Elete vé-
géig foglalkoztatja a csillagdszat és a tévoli objektumokrdl érke-
z§ fény. Sajét kis londoni obszervatériuméban kémleli az eget,
amikor rosszul lesz, és roviddel ezutdn, 1923. mdrcius 20-4n té-
vozik az él6k kozil. (Forrds: Rev. William Meikeljohn: Sir James
Dewar, 2005, http://www.rocinante.demon.co.uk/klhg/people/ppl L.
htm)

1921-ben, a feleségével tartott arany-
lakodalmukon megjegyezte, hogy isko-
lai kényszersziinete alatt, szinte moz-
gdssériiltként, zenész ambicidi voltak.
Osszebardtkozott a fogadd hegediisé-
vel, akitdl megtanult jdtszani a hang-
szeren, sét, maga kezdett hegediiket
késziteni. Az egyik hangszerbe bele-
irta nevét, és a készités évét, mint aho-
gyan azt Stradivarirdl olvasta: James De-
war — 1854. Hogy, hogy nem, az arany-
lakodalmon elGkeriilt ez a hangszer,
s jdtszottak is rajta.

2013. junius 1L és 15. kozott a Debreceni Egyetemen rendez-
ték a Debrecen Colloquium on Inorganic Reaction Mecha-
nisms 2013 nemzetkozi konferencidt. A rendezvényen hdrom
foldrészrdl 12 orszdg mintegy hatvan kutatéja vett részt. A
programban olyan fémkomplexek reakcidinak kinetikdjét és
mechanizmusét bemutaté eladdsok szerepeltek, amelyek a
madgneses rezonancia képalkotdsndl alkalmazott kontraszt-
anyagok miikodése, a hidrogéntdrolds, a kozvetlen gyégy-
szerfelhaszndlds vagy a kis molekuldk aktivéldsa sordn na-
gyon jelentdsek. A tervek szerint a konferencidt jévdre is
megrendezik Debrecenben.
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Arzénalapu élet a z6ld szakallu papirrepiil6k univerzumaban

A kiemelked8en mulatsdgos, vagy éppen vérldzitéan dncélinak
tind tudomdnyos eredményeket elismerd IgNobel-dijakat 2012.
szeptemberben 20-4n huszonkettedik alkalommal adték &t a
Harvard Egyetemen. A cereménia videofelvétele teljes egészében
megtekinthetd az Interneten (http://www.youtube.com/watch?v=
R_XH9IaDFtU&feature=c4overview&list=UUUnbIK56tCdeKC_
GmRP-H2A).

Az els6 néhédny évben a dijat dtadék megfogalmazdsa szerint
az elismerést olyan tudomdnyos munkdk kaptdk, amelyeket nem
érdemes reprodukdlni. A harmadik évezredre azonban megvalto-
zott kissé a dij jelentése: olyan szakcikkek szerz6i kapjdk elsG-
sorban az ,.elismerést”, amelyek el6bb megnevettetik az olvasét,
aztdn elgondolkodtatjdk. Taldn ennek is a kovetkezménye, hogy
az utébbi években egyre tobb dijazott (hangsulyozottan sajét
koltségén) eljon a ceremdnidra, s egyre kevesebb azoknak a szd-
ma, akik nem tudjdk vagy nem akarjdk elfogadni az IgNobel-di-
jat. A dij torténetérdl magyarul részletesebben Beck Mihdly Hu-
mor a tudomdnyban cim{ koényvében lehet olvasni.

A 2012-es dijétadé f6 témdja az univerzum volt, a hdzigazda
szerepet szokds szerint Marc Abrahams, az Annals of Improbable
Research foly6irat f&szerkesztGje ldtta el. A hagyomdnyokhoz hi-
ven Nobel-dijas vendégek, Dudley Herschbach (kémia, 1986), Rich
Roberts (orvostudomdny, 1993), Roy Glauber (fizika, 2005) és
Eric Maskin (kozgazdasdgtan, 2007) is részt vettek és szerepet
véllaltak a cereménidn. Megtartottdk a kozonség szokdsos pa-
pirrepiil§-dobé gyakorlatdt, s a
kordbbi évek koreografidjét foly-
tatva bemutattak egy tudoma-
nyos ihletési minioperdt is,
amelynek cime Az univerzum és
az intelligens tervezd volt.

Az IgNobel-dfjakat tiz kiilon-
boz8 kategdridban adtdk ki, a
nyertesek hatvan mdsodperces
el6addsban mondhattdk el ered-
ményeik lényegét. A dij mellé
2012-ben egy nagyméretd ho-
mokdérét adtak emléktdrgyként.
A dijazott munkdk tudomdnyteriiletek szerint a kovetkez8k voltak.

Akusztika: olyan késziilék feltaldldsa (SpeechJammer), amely
az emberek beszédét azzal zavarja meg, hogy sajét hangjukat
csekély idgkilonbséggel djra halljék.

Anatémia: annak igazoldsa, hogy a csimpdnzok egymds hdtsé
felének fényképei alapjdn is azonositani tudjdk tdrsaikat.

Béke: régi orosz 18szerek gyémadnttd alakitdsa.

Fizika: a 16farokba osszefogott haj alakjét és mozgdsdt alakitd
er6k egyenstilydnak kiszdmitdsa.

Folyadékdinamika: a kézben hordott pohdrban 1év§ kévé moz-
gédsdnak tanulmdnyozdsa.

Idegtudomdny: annak bebizonyitdsa, hogy bonyolult miiszerek
és egyszer( statisztikai mdédszerek felhaszndldsdval az agykuta-
ték mindenhol képesek értelmezhetd agytevékenységet taldlni —
még egy doglétt lazacban is.

Irodalom: egy jelentésekrdl irt jelentéseket feldolgozd jelentés
kibocsdtdsa, amelyben azt javasoljdk, hogy a jelentésekrdl irt je-
lentéseket feldolgozd jelentésrdl jelentést kell majd frni.

Kémia: annak vizsgdlata, hogy a svédorszagi Anderslov kisvaro-
sdnak néhdny hdzéban az emberek szGrzete miért szinezgdik zoldre.

A 2012-es IgNobel-dij
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Lente Gabor rovata

Orvostudomdny: médszer kidolgozdsa arra, hogy végbélvizsgd-
latok sordn a beteg felrobbandsdnak kockédzatdt minimélisra csok-
kentsék.

Pszicholdgia: annak igazoldsa, hogy balra délve az Eiffel-to-
rony kisebbnek ldtszik.

A kémiai IgNobel-dij nyertese, Johan Pettersson zold szind
szakadllt viselve elevenitette fel a torténetet, amely a jelek szerint
a tudomdnyos szakirodalomban publikdlatlan maradt, bdr tobb
hirtigynokség is beszdmolt rdla.

Anderslov nagyjdbol kétezres lakdsu kisvdros Svédorszdg déli
részén. Néhdny lakdja azt vette észre, hogy a svédeknél gyakori
vildgos szini testszérzete hirtelen z6lddé vélt. Azonnal az ivéviz
réztartalmdra terel6dott a gyand, de ez a vizsgdlatok szerint nem
bizonyult kiugréan nagynak. Azonban a csGvezetékben egyszer
felmelegitett, majd lehdld vizben mdr a normdlis tizszeresét el-

Johan Pettersson, a 2012-es kémiai IgNobel-dijas

ér6 koncentrécidkat is kimutattak, azaz végiil mégis a réz bizo-
nyult ,,blindsnek”. Ez elsGsorban djabb épitésti hdzakban fordult
eld, ahol a vezetékeknek nincs belsg védébevonatuk.

Elhangzott négy 24/7 el6adds is, amelyek teljes tartalmdt 24
mdsodpercben kell elmondani, majd kézérthetd 6sszefoglalét is
kell adni 7 széban. Rich Roberts Nobel-dijas tudds 24/7 el6add-
sa a NASA asztrobiolégusainak azon bejelentésére reagdlt,
amely szerint a DNS-be, kivételes esetben, arzén is beépiilhet a
foszfor helyére. A hétszavas dsszefoglalé igy hangzott: ,,Only ar-
soles believe arsenic can support life” (az angol nyelvi lelemény
lényege, hogy az arsole a pirrol arzénanalégjdnak kémiai neve,
de kiejtése nagyon hasonlit az ,,arsehole” brit szlengben el§-
fordul6 széra, amely az amerikai ,,asshole” kozvetlen megfele-
16je).

Marc Abrahams a szokdsos mondatdval buicsuzott a kézon-
ségtdl: ,,Ha valaki nem nyert dijat az idén, de kiilondsen akkor,
ha nyert, jovGre t6bb szerencsét kivanunk.” Ez a szerencse mdr az
idén szeptember 12-én eléri a kivdlasztottakat, ekkor tartjak
ugyanis az IgNobel-dij huszonharmadik dtaddjt.

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



VEGYESZLELETEK

CENTENARIUM Szorbéz glitkézbdl
E. Marsden, R. H. Wilson: A vegyipar évente mintegy szdzezer tonna C-vitamint dllit el§ D-
Branch Product in Actinium C gliik6zbdl L-szorbéz koztiterméken keresztiil. A folyamat tobblé-
Nature, Vol. 92, p. 29. péses, ezért igen nagy jelentGsége lehet annak a felfedezésnek,
(1913. szeptember 11.) miszerint a D-gliikézt egyetlen sztereospecifikus reakciéban L-
szorbdzzd lehet alakitani titantartalmu zeolitkatalizdtor (Ti-béta)
Sir Ernest Marsden (1889-1970) angol segitségével. Az izotdpos nyomjelzést is felhaszndlé mechaniz-
sziiletést fizikus volt, aki élete nagy musvizsgdlatok tandsdga szerint a folyamat minden bizonnyal a
részét Uj-Zélandon toltotte. Még egye- Cs és C, pozicick kozotti hidridvandorldssal jtszédik le.
temi hallgaté kordban Ernest Rutherford laboratériumdban ACS Catal. 3, 1469. (2013)
dolgozott Manchesterben, s 1909-ben egy tdrsdval azt a neve-
zetes kisérletet végezte el, amelyben egy nagyon vékony oH
aranyfolidt bombdztak alfa-részecskékkel. Ezt manapsdg dl- OH HO-/ 5N o
taldban Rutherford-kisérletként, ritkédbban Geiger—-Marsden- D, . H=T ™ 0H Og
kisérletként emlitik. 1915-t61 kordbbi témavezetdije tdmogatd- HOS oHT 3\ /'3 E,E.JE;:I:A(DH
sdnak koszonhet8en az dj-zélandi Victoria University College OH HEO""';T{““SS OH
fizikaprofesszora lett. A mdsodik vildghdbord sordn radar- S0 g

rendszerek kifejlesztésén dolgozott.

A HONAP MOLEKULAJA

F + A fluorénium-iont tartalmazo elsé ismert vegyulet (C45H45F40gS) rovid élettartamu; egy intramolekularis, Sy 1
mechanizmusu nukleofil szubsztitcid kdztitermékeként sikerdilt detektalni. A tébbi halogén esetében mar

kordbban is jol ismerték a halogénatomon formalisan pozitiv tol-

tést hordozd szarmazékokat, de a fluor nagy elektronegativitasa

F /1l miatt kétséges volt, hogy létezhet-e egyaltalan ilyen tipusu szer-
i s kezet. A koztitermék jelenlétét kinetikai mérésekkel, deuté-
) ——O riumos izotopjelzéssel és kvantummechanikai szamitasok-

kal is alatamasztottak.
Science 340, 57. (2013)

— Gral____

N Szénhidrogén

<

A francia Ribeauville
véroska kozelében
tjabban a méhek néha
kék mézet gydjtenek,
ennek forrdsa

egy M&M’s drazsékat
gyarté tizem cukorban

gazdag hulladéka. Aml SOk, az SOk

A Chemical Abstract Services altal szamon tartott mintegy het-
venmillié vegyllet igen soknak tdnhet, de valdjaban ez a szam
eltorpdl a természetben lehetséges molekulak szama mellett. A
kdzelmultban két kdzlemény is foglalkozott ezzel a kérdéssel.
Svajci tuddsok dolgoztak ki a GDB-17 vegylletkdnyvtarat, amely
166 milliard kis szerves molekulat tartalmaz. Amerikai tudésok
késobb kifejlesztették az Algorithm for Chemical Space Explora-
tion with Stochastic Search (ACSESS) nevl szamitégépes elja-
rast, amely kb. 10%° kiilonb6z6, stabilnak josolt kémiai szerkeze-
tet képes eldallitani a virtualis kémiai térben. Az ilyen adatbazi-
sokban folytatott szisztematikus keresés a jovében Uj anyagok
célzott kifejlesztésének fontos eszkdze lehet.
J. Chem. Inf. Model. 52, 2864. (2012)
J. Am. Chem. Soc. 135, 7296. (2013)

Molekula
166 443 860 262

Ha észrevétele vagy otlete van ehhez a rovathoz, irjon e-mailt

Lente Gébor rovatszerkesztnek: lenteg. mkl@science.unideb.hu.
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10" Congress on Catalysis Applied
to Fine Chemicals (CAFC 10)

Turku/Abo, 2013. jiinius 16-19.

A CAFC két-hdrom
évente megrendezett
rangos konferencia. A
konferencia célja az,
=i hogy sszehozza a tu-
domdnyban, az ipar-
ban, f6ként a finom-
vegyipar tertiletén el-
sGsorban katalizissel
foglalkozé kutatdkat.
Igy tj egyiittmikodé-
sek alakulhatnak ki,
amelyek segithetnek
megoldani a vegyipar
eljovendd problémdit
és fenntarthatd szinte-
tikus mddszerek kifejlesztésében jétszhatnak szerepet. ElsGsor-
ban a homogén, heterogén és enzimatikus katalizdtorok alkal-
mazdsi lehetdségei dllnak a kozéppontban, kiilonds tekintettel a
finomvegyszerek eldéllitdsdt kisérd szelektivitdsi kérdésekre.

A négynapos konferencidn a plendris eladdsokkal egyiitt 6sz-
szesen 52 szébeli eladds volt és 124 posztert mutattak be. Az
eladdsok koziil szémomra legrelevansabbak azok a munkdk vol-
tak, melyek hidrotalcitszer( heterogén katalizdtorok kornyezet-
bardt alkalmazdsdt mutattdk be szerves kémiai reakciékban. A
két poszterszekcié sordn lehet§ségem volt a doktori képzésem
utols6 fél évének kutatdsi eredményeit bemutatni. Killéndsen fon-
tosnak tartom ezt, mivel itt a szokdsos anyagszerkezet-vizsgdlat-
tdl eltérd, vj szemszogbdl, a felhaszndldsi lehet§ségekre foku-
szélva tehettem ezt meg,

A szinvonalas el§addsok és poszterek mellett a szervezdk ki-
tling programokat is rendeztek a konferencia résztvevinek. Ez-
dton is szeretnék koszonetet mondani a Magyar Kémikusok
Egyesiiletének, hogy tdémogatdsukkal hozzdjdrultak a konferenci-
dn vald részvételemhez.

Sipiczki Ménika
PhD-hallgaté

HIREK AZ IPARBOL
Az Eva Group Magyarorszagon

Magyarorszdgon hozza létre eurdpai kutaté-fejlesztd kozpontjét
az egyiptomi Eva Group, az észak-afrikai és a kozel-keleti térség
vezet§ gydgyszeripari és kozmetikai véllalatcsoportja.

Az eurdpai fejlesztési kozpont els§ 1épésként 120 1j munkahe-
lyet hoz létre Magyarorszdgon, ebbdl 20-at kozvetleniil a vallalat-
csoport magyarorszdgi cégénél, 100-at pedig az egyiittmiikodés-
be bevont kiils§ partnereknél. A véllalatcsoport az eurdpai ter-
jeszkedési tervek megvaldsuldsa esetén jo lehetGséget 14t arra,
hogy gyértdkapacitdst is telepitsen Magyarorszdgra. A helyszin
kivélasztdsa és a cégbejegyzés folyamatban van.
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A befektetSk célja az is, hogy a magyar szaktuddsra alapozva
el6készitsék az Eva Group gydgyszerészeti és kozmetikai cégei-
nek eurdpai piaci terjeszkedését.

A cégcsoportot 1935-ben alapitottdk egészségiigyi és kozme-
tikai termékek gydrtdsdra, forgalmazdsdra. Az egészségiigyi di-
vizi6 naponta 350 ezer doboz készitményt éllit el§, a termékpa-
lettdjén 120 termék szerepel, tovabbi 200 termékiik fejlesztés alatt
all. Az egészségiigyi piacon azzal szereztek maguknak hirnevet,
hogy els6ként fejlesztettek ki két tij molekuldt a vesegorcs keze-
lésére. A véllalat éves szinten 30 szdzalékos novekedési titemet ér
el, és Egyiptomban piacvezet§ a kozmetikai teriileten. (A Napi
Gazdasdg nyomdn.)

Zékany Andras

A Richter és az Acrux
megdllapodott az 6sztradiol spray
értékesitésérol

,©
oh

GEDEON RICHTER

A Richter Gedeon Nyrt. és az Acrux Ltd.
bejelentette, hogy licenc-megéllapoddst ko-
tott, melynek értelmében a Richter fogja
értékesfteni az Egyesiilt Allamokon kiviil
az Acrux Osztradiol hatéanyagi menopau-
zds készitményét, egy transzdermdlis spray-t.
Széleskortien elismert szteroidkémiai tu-
ddsdra alapozva a Richter a ndgydgydszat teriiletének vildgszin-
vonalt szerepl§je; az EU- és a FAK-régidban mdr meglévé piaci
poziciéit jelenleg bgviti ki a feltorekvd piacokra.

Az Acrux licencbe adja a Richter szdmdra a gydrtdsi és keres-
kedelmi jogokat a vildg valamennyi orszdgdra, kivéve az Egyesiilt
Allamokat, Dél-Koredt, Dél-Afrikdt, Svdjcot, Ausztrdlidt és Uj-Zé-
landot, mely teriiletekre kordbbi megéllapoddsok vannak érvény-
ben. A megdllapodds értelmében az drbevétel utdn fizetend§ jog-
dijak mellett az Acrux 1 milli6 USD un. el§zetes mérfoldké-kifi-
zetésben részesil, amelyet az EU torzskonyvezési folyamat bizo-
nyos dllomdsain esedékes, Gsszesen 2,6 milli6 USD mérfoldks-ki-
fizetések kovetnek. Az értékesités utdn fizetendd jogdijak elsd
esedékessége varhatéan 2015. A termék értékesitése sordn fel-
meriil§ valamennyi kéltség a Richtert terheli.

»Ez a megéllapodds djabb 1épés a ndgydgydszati tizletdg kiter-
jesztése irdnydba, és stratégiai fontossdgu kezdeményezést jelent
tdrsasdgunk életében” — mondta Bogsch Erik, a Richter vezér-
igazgatdja. NG

Vegyipari mozaik

A szegedi lézerkozpont. A tervek szerint §sszel elkezdddik a
szegedi lézerkozpont épitése. A beruhdzds els§ iitemének 2015
nyardra kell elkésziilnie. A projekt célja egy lézereken alapuld,
egyediildllé kutatdintézet létrehozdsa, melyben mind a lézerim-
pulzusok, mind a segitségiikkel el§éllitott fényforrdsok a hazai
és kiilfoldi tudésok rendelkezésére dllnak — mondta el Lehrner
Lérant, a beruhdzdst irdnyité ELI-HU Kutatdsi és Fejlesztési Non-
profit Kozhasznu Kft. tigyvezet§ igazgatdja. Az egyediildllé 1é-
zertechnoldgia vdrhatéan nemcsak az ultragyors fizikai alapfo-
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lyamatok, de a bioldgiai, orvosi és anyagtudomdnyok terén is ki-
emelkedd kutatdsi eredmények elérését teszi lehet§vé.

A 24 400 m? alapteriiletd kutatékozpontot jél megkozelithetd
helyen, az M5-6s és az M43-as autépdlya csomdpontjdhoz kozel,
a vdroskozponttdl 5 km-re 1év§ 16 hektdros teriileten épitik fol. A
kivitelezési és mérnoki munkdra mdr kiirtdk a kozbeszerzési ten-
dert. Szabé6 Gébor, a Szegedi Tudomdnyegyetem rektora kifejtet-
te, hogy az épiiletnek rendkiviil szigoru rezgésvédelmi elirdsok-
nak kell megfelelnie. A berendezések mechanikai alapozdsdnak
annyira stabilnak kell lennie, hogy a 1ézernyaldb elmozduldsa
szdzméteres terjedést kovetGen 99 szdzalékos valdszintiséggel 50
mikrométernél kisebb legyen. Fontos a megfelel§ pdratartalom
és a stabil hdmérséklet biztositdsa is, a 1ézertermeket 20-22 Cel-
sius-fokon tartjdk, és a 24 drdra vetitett h6mérséklet-ingadozds
nem lehet t6bb mint 0,3 fok.

A nagyberuhdzds els§ fézisdban a kutatékozpont épiilete és a
lézertechnoldgia egy része késziil el, erre 37 millidrd forint for-
dithatd, 85 szdzalékban unids, 15 szdzalékban hazai forrdsbol. A
kovetkez§ unids koltségvetési ciklusban tovabbi 24,3 millidrd fo-
rintot szdnnak a kozpontban a specidlis kutatéberendezések ki-
alakitdsdra. A beruhdzds mdsodik fdzisdnak befejezése 2018-ra
varhatd. (MTI/Szegedma.hu)

Nemzeti kutatds-fejlesztési és innovécids stratégia, 2020.
A nemzetgazdasdg versenyképessége a gazdasdg egészében meg-
Gjulé médon megjelend, hasznosuld Uj tuddssal fokozhatd. A gaz-
dasdgi-tdrsadalmi adottsdgokra épitd technoldgiai és tuddsvezé-
relt fejlddés nagyobb stillyal és tartésabban jarul hozzd a gazda-
sdgi novekedéshez, mint az eréforrdsok puszta bévitése. Az 4j tu-
dds dltal vezérelt gazdasdg fejlédése hdrom f§ folyamat koré ren-
dezhetd. Ezek a tudiés el@éllitdsdnak, a tudds felhaszndldsdnak és
a tudds dramldsdnak a folyamatai.

A KFI Stratégia £6 célkittizése, hogy Magyarorszdgon az évti-
zed végére a kutatds-fejlesztési réforditdsok a GDP 1,8%-dra no-
vekedjenek, tovédbbd olyan kornyezet jGjjon létre, amelyben a ku-
tatds-fejlesztéssel foglalkozd, valamint az innovativ Gtleteket meg-
val6sité véllalkozdsok, véllalatok és kozszféra-szervezetek egy-
ardnt fejlédni és novekedni képesek, megfelelve a tdrsadalom td-
masztotta elvdrdsoknak. Az innovécids stratégidt a Kormdny a
2013. junius 13-i iilésén fogadta el. A stratégia letolthetd: Befekte-
tés a jovGbe — Nemzeti Kutatds-fejlesztési és Innovdcids Stratégia

2020.

Ujszerii technolégidval a kornyezetbarit és biztonsdgos
energidért. A jelenlegi reaktorokndl megbizhatébban mtiksdd,
negyedik generécids gyorsreaktorok kifejlesztéséhez, egy uj, igé-
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retes technolégia tudomdnyos-miszaki megalapozdsahoz jarul-
hat hozzd az a magyar, szlovdk, cseh és lengyel kozremtikodéssel
megalakul6 tudomdnyos kozpont, amelynek létrehozdsdt jelen-
tették be a Magyar Tudomdnyos Akadémidn. A kozos atom-
energetikai kutatdsokat magyar részrél az MTA Energiatudo-
madnyi Kutatékozpont szervezi.

A visegrddi orszdgok kutatéi a kovetkez§ években a Francia
Atomenergia Bizottsdg (Commissariat a I'énergie atomique, CEA)
dltal kezdeményezett ALLEGRO projekt el6készitésében vesznek
részt. Ennek keretében a négy orszdg tuddsai az dgynevezett
V4G4 kivélésdgi kozpontban végeznék el azokat a tudomdnyos
munkdkat, amelyek eredménye nyomdn védrhatéan az évtized vé-
gén Magyarorszdg, Szlovdkia, Csehorszdg és Lengyelorszdg kor-
madnyai elindithatjdk az ALLEGRO programot. A f§ cél egy uj ti-
pust, a jelenleginél hatékonyabban és gazdasdgosabban miikod-
tethetd, negyedik generdcids gdzhttéses gyorsreaktor kifejleszté-
se. A fejlesztési tervekben a gazdasdgossdg mellett kiemelt jelen-
tésége van a nukledris biztonsdgnak: a negyedik generdcids re-
aktorokban példdul joval kisebb a keletkez§ radioaktiv hulladék
fajlagos mennyisége. A szakemberek azt remélik, hogy a jelenleg
fejlesztés alatt 1év§ tipusok koziil néhdnyat a 21. szdzad kozepé-
re iizembe helyezhetnek.

Addig azonban a kutatéknak még meg kell teremteniiik a re-
aktor és biztonsdga tudomdnyos-mtszaki hétterét. Ehhez szdmos
megalapozé kisérletet és az jfajta technoldgiai eszkozok alkal-
massdgi mingsitését kell elvégezni. Az MTA Energiatudomdnyi
Kutatékozpont feladata a reaktorban haszndlandé fhtGelemek ki-
kisérletezése, vizsgdlata, valamint alkalmassdgdnak mindsitése
lesz. A magyar kutaték és mérnokok részt fognak venni a tobbi
4j V4G4 laboratérium munkdjdban is, azaz a reaktor biztonsdgi
kérdéseinek vizsgalatdban, a héliumtechnoldgia problematikus
elemeinek megolddsdban, a magas hdmérsékletd alkalmazdsok-
hoz sziikséges szerkezeti anyagok kikisérletezésében, valamint a
specidlis méréstechnikai megolddsok feltaldldsdban.

A negyedik generdciés ALLEGRO demonstréitorreaktor lesz:
alapvetd rendeltetése egy konkrét technoldgia megvaldsithatdsa-
gédnak, biztonsdgossdgdnak, iizembiztossdgdnak modellezése a
majdanindl kisebb 1éptékd, 75 MW hételjesitménnyel. A 1étesit-
mény sokéves sikeres miikodése utdn épiilhet majd meg a proto-
tipus, amelynek tervezett hételjesitménye 2400 MW. Osszeha-
sonlitdsképpen: a jelenlegi, négy reaktorblokkbdl 41l paksi atom-
er6md osszesitett hételjesitménye 1485 MW. Az ALLEGRO hely-
szinének kivélasztdsdrdl késébb kozosen dontenek majd az érin-
tett kormdnyok, de a szakemberek szerint féldrajzi adottsdgai
miatt Szlovékia a legesélyesebb rd.

Az 1j technoldgia tudomdnyos-mtszaki megalapozdsa hozz4-
jarulhat az atomenergia tdrsadalmi elfogadottsdgdnak novelésé-
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hez, valamint a paksi atomerdmitiben tervezett tj blokkok f(it8-
elemeinek minél hatékonyabb és biztonsdgosabb felhaszndldsa-
hoz. Az ALLEGRO jelent§ségét tovabb erdsiti, hogy épitése sordn
nagy hozzdadott értéket jelentd teriileteken fontos beszéllitokkd
vélhatnak magyar ipari cégek. A kdzép-eurdpai régidba — igy Ma-
gyarorszégra is — vildgszinvonald technoldgia érkezik majd, a re-
aktor tizemeltetése pedig magasan képzett szakemberek szdmadra
jelent 4j munkahelyet. (Az MTA nyomdn.)

Dinamikusan fejl6dé tudomdnyteriilet. A vildgon is vi-
szonylag djnak szdmité bioortogondlis kémia teriiletén végez ku-
tatdsokat Kele Péter, az ELTE adjunktusa a Lendiilet-program ke-
retében. Az MTA Természettudomdnyi Kutatékozpontban meg-
alakitandé kutatécsoportjéval olyan olcsé és hatékony fluoresz-
cens jelzGvegyiileteket tervez kifejleszteni, amelyek képalkot6 el-
jardsokban, bioldgiai tesztekben, biokémiai folyamatok koveté-
sében vagy a korai rdkdiagnosztikdban alkalmazhaték. A kémi-
kus négy és fél évet toltott az Egyesiilt Allamokban, a Miami Egye-
temen, illetve két évet a németorszdgi Regensburgi Egyetemen.
A vildgban is viszonylag jnak szdmité kémiai bioldgia, illetve
szilikebb szakteriilete, a bioortogondlis kémia Magyarorszdgon
még gyerekcipében jdr.
,Ugy ldtom, a kozeljove-
ben robbandsszer( fejlg-
désnek indul a moleku-
léris biolégia, illetve a
diagnosztikai eljdrdsok
kémiai bioldgiai megko-
zelitése. Terveim és re-
ményeim szerint e dina-
mikusan fejléd§ tudo-
) mdnyteriilet egyik bds-
tydjét tudjuk felépiteni itt, Magyarorszdgon az dltalunk teremtett
iskola segitségével” — hangstlyozta a kutatd. A kémiai bioldgiai
eljardsok sordn a vizsgdlni kivant bioldgiai rendszereket — fehér-
jéket, nukleinsavakat, szénhidrdtokat — szintetikusan elgdllitott
kismolekuldkkal lehet médositani. A bejuttatott mdédosité mole-
kula leggyakrabban valamilyen fluoreszcens, mdgneses vagy ra-
dioaktiv marker. Ez nem is olyan egyszerd, hiszen a bioldgiai
rendszerekben rengeteg reaktiv funkciés csoport van jelen. ,,A
bioortogondlis kémia olyan szervezetidegen funkcidscsoport-pd-
rokat alkalmaz, amelyek tagjai kiilon-kiilon nem reagdlnak az é1§
rendszereket felépit§ bioldgiai vegyiiletekben taldlhaté funkcids
csoportokkal. Egyiitt viszont gyorsan, szelektiven és maradékta-
lanul reagdlnak a megcélzott funkcidscsoport-pérral, mikdzben
a reakcid sem toxikus segédanyagokat nem igényel, sem az €18
szervezetre kdros melléktermékeket nem termel. A reagensek ki-
fejlesztésén tul fontos szempont, hogy miként juttatjék be ezeket
a funkcids csoportokat a vizsgdlni kivdnt biomolekuldkba. Erre
kémiai hirvivket alkalmaznak, amelyek az egyik bioortogondlis
funkcids csoportot hordozzédk. Rajtuk keresztiil mdr szelektiven
mddosithatdk a vizsgdlni kivdnt vegyiiletek. Célunk olyan biold-
giai épit6kovek — aminosavak, cukrok, nukleinsavak — elgallitd-
sa, amelyeknek dltalunk kifejlesztett bioortogondlis funkciéjuk
van. A kémiai hirvivékén tul bioortogonélis fluoreszcens marke-
rek kifejlesztésén is dolgozunk. A bioortogondlis reagensek és
markerek segitségével olyan érzékeny teszteket, eljdrdsokat lehet
kidolgozni, amelyek a tumormarkerek kimutatds4tdl a képalko-
t6 technikdkig szdmtalan teriileten alkalmazhat6k” — magyardz-
ta a kutatd. (Az MTA nyomdn)
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Richter. Osszességében a kordbban megfogalmazott vdrakoz4-
soknak megfelel§ teljesitményt tudott nydjtani a Richter az idei
év elsG felében — mondta el a tdrsasdg vezérigazgatdja, Bogsch
Erik. A novekedés f6 motorjaként Kindt, a FAK-régiét, Nyugat-
Eurdpdt, valamint az 0j termékbevezetéseket nevezte meg.

Az egyes piacok koziil Lengyelorszdgban a szigoru szabdlyo-
zds, valamint az Avorex licencszerz§désének lejarata nyomta rd
a bélyegét a forgalomra, Bogsch Erik azonban kiemelte, az utéb-
bi hatdstdl tisztitva itt is novekedés van. Romdnidban pedig a ne-
héz gazdasdgi kornyezet mellett a fizetési késedelmeket emelte
ki, melyek jelenleg is érzékelhet6k. A FAK-régidt tekintve Orosz-
orszdg tovadbb tudott ndvekedni, itt is volt egy licencszerz§dés-
lejérat, a kiesést azonban pétolni tudtdk. Ukrajna jelent§s nove-
kedést generdlt, itt els§sorban a hatékony promdcids tevékeny-
ség a f§ hajtderd, kismértékben elgszdllitdsok is segitették a for-
galmat. Ukrajna vonatkozdsdban pénziigyi problémdk nincsenek,
a pénzek megfelelen folynak be. A hamarosan indulé ukrédn
gydr kapcsdn a cégvezet§ megjegyezte, az iizemben csomagolds
lesz csak, a mikodés pedig a jov6 év mdsodik negyedévében kez-
dédhet meg.

A Németorszdgban létott jelent§s forgalomnévekedés elsGsor-
ban a Richter dltal gydrtott fogamzdsgdtld készitményeknek volt
koszonhetd. A Griinenthal termékek forgalma az év elsé felében
a tavalyihoz hasonl¢ szinteken alakult. Kina szembettingen jol
teljesit, itt az orszdg akdr mdr az idén a mdsodik legnagyobb
gyogyszerpiaccd vdlhat. A kildtdsok kapcsdn a Richter fokozatos
novekedésre szdmit, de ennek mértékét egyelGre korai lenne még
megitélni.

Richter konszolidalt gyogyszerbevételi tervek 2013-ra

2013. febr. 2013. maj. 2013. aug. Deviza

Belfold -5-0% -5-0% -5-0% HUF
FAK

- Oroszorszag 5-10% 5% 5% RUB
- Ukrajna 10% 10% 10% usD
- egyéb FAK 5-10% 5-10% 5-10% usb
EU

- Lengyelorszag -5% -5% -5% PLN
- Romania 0-5% 0-5% 0-5% RON
-EU9 5% 0% 0% EUR
-EU15 10% 10% 10% EUR
USA -20-25% -20-25% -20-25% usD
Egyéb (Kina nélkiil) -5-0% -5-0% EUR
Kina 30-35m 30-35m EUR
Osszesen 3% 3% 3% EUR

Forras: Richter, Portfolio.hu

Richter Gizemi eredményszint
(konszolidalt)

40%
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Forras: Richter, Portfolio.hu

Az Esmya forgalma az idei elsg félévben mindossze 5 millié
eurdt ért el, ami csaldddst keltd lehet az idei évre megfogalma-
zott 15 millié eurds célkittizés fényében. A Richter azonban to-
vébbra is tartja ezt a vdrakozdst, és jelentGs elGrelépések tortén-
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tek az elmdlt hénapokban, melyek segithetik majd a novekedést
az el6ttiink 4ll6 idgszakban. Itt els§sorban azt emelte ki Bogsch
Erik, hogy a termék két kulcsfontossdgu piacon, Franciaorszdg-
ban és Spanyolorszdgban is megszerezte a tdmogatdst, ami a je-
lenlegi gazdasdgi koriilmények kozott mindenképpen biztatd. Az
eldrejelzések szerint az idei harmadik negyedévben Belgiumban
és Finnorszdgban is meglehet a tdmogatds, a negyedik negyed-
évben pedig forgalomba keriilhet Svdjcban a készitmény. Kanadd-
ban pedig most szeptemberben keriilhet forgalomba az Esmya.
Tovébbi fontos fejlemény az Esmydndl, hogy juliusban a Richter
kérelmezte a jelenlegi indikdci6 kibgvitését Nyugat-Eurépdban.
Ha a klinikai vizsgdlatok sikeresek lesznek, az a kordbban adott
vérakozdsoknak megfelelGen jelentds forgalomngvekedést okoz-
hat. A mdsik origindlis készitmény, a Cariprazine kapcsdn Bogsch
Erik elmondta, a terveket illetden nincs valtozds, jelenleg az Ame-
rikai Gydgyszerfeliigyelet dontésére varnak. Ez legkordbban no-
vemberben torténhet meg, ha a szokdsos csuszdsokat figyelem-
be vessziik, akkor az djabb mérfoldkdtizetés dttolédhat mdr a ko-
vetkez§ évre. Bogsch Erik jelezte, a mérfoldkd Gsszege hasonld le-
het a kordbbiakhoz. A K+F koltségek a negyedév sordn meglepd
mddon csokkentek, itt a cégvezet§ megjegyezte, a klinikai vizs-
gdlatokban van volatilitds, a szdmldk nem egyenletesen jonnek
be. Az év egészére vonatkozdan egyébként tartjdk a kordbban
megfogalmazott 12-13%-ot drbevétel ardnydban. Az {izemi ered-
ményhdnyadra vonatkozé el@rejelzés is véltozatlan, eszerint az
idei évben 14% felett alakulhat. (A portfolio nyomdn.)
AN,
&=

Egis. Osszességében vegyesen értékelte az Egis negyedéves ered-
ményét a tdrsasdg gazdasdgi igazgatdja, Poroszlai Csaba, komoly
fejleményként emelte ki ugyanakkor, hogy az els§ biohasonlé
termékkel ténylegesen is megjelent az Egis Eurépdban. A folyé
pénziigyi évre vonatkozé elGrejelzését a tdrsasdg enyhén lefelé
moédositotta.

A belfoldi forgalom a teljes piac kisebb novekedése mellett 4%-
os visszaesést mutatott, ebben a vaklicit rendszer jétszott kizd-
rélag szerepet; az Egis termékszerkezetébdl kifolylag olyan szeg-
mensekben van jelen, ahol ez a hatds jobban érvényesiil.

Poroszlai Csaba elmondta, 1j termékbevezetés nem tortént a
negyedévben Magyarorszdgon, a tdmogatott korbdl pedig egy
terméket voltak kénytelenek kivonni. Ez azonban nem volt tdl je-
lentds készitmény, éves forgalma pér szdzmilli6 forintot tett ki.
A régi6 osszességében gyengén teljesitett, egyediili kivételnek
Romdnia szdmit, ahol novekedés van, ez pedig az év egészére jel-
lemz§ volt. Nehézségek szempontjébdl Magyarorszdg és Szlové-
kia a sorrend, az ut6bbindl szintén van egyfajta vaklicit rendszer,
ami hatdsait tekintve nagysdgrendileg hasonld a hazaihoz. Erde-
mi javuldst vdrnak itt a biolégiai termékektdl. Az Egis egyébként
a negyedévben Belorusszidban megjelent mdr az els§ biohason-
16 készitménnyel, ez Flammegis néven keriilt forgalomba, és az
elsé monoklondlis antitest jelenleg Eurépdban.

Eddig az Egis az els§ két Celltrion-termékre vonatkozdan fo-
galmazott meg bevételi elGrejelzéseket, ezekben tovdbbra sincs
véltozds. A Celltrionnal kotott megdllapodds értelmében az Egis
a tdrsasdg dltal kifejlesztett készitményeket forgalmazza a régié-
ban, a hazai tdrsasdg részben a csomagoldst végzi, emellett pe-
dig analitikai vizsgélatokat is végez.

Osszességében a folyd pénziigyi évre vonatkozéan romlott az
el6rejelzés, amit részben a hatéanyagexportban vért jelentds visz-
szaesés magyardz. A kovetkezd pénziigyi évre vonatkozéan azon-
ban kisebb javuldst vdr a tdrsasdg annak ellenére, hogy a hatd-
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EGIS anyavallalati tervek 2013-ra

2012. aug.  2012.nov. 2013.febr.

2013.maj.  2013. aug. kévetkezd pii-i év

Belféld -5-10% -5-10% -5-10% -5-10% -7-9% -3-6%
Orosz 8-12% 8-12% 8-12% 8-12% 8-10% 6-10%
FAK 6sszesen 8-12% 8-12% 8-12% 8-12% 9-11% 6-10%
K-EU 3-6% 3-6% 3-6% 3-6% 3-4% 5-10%
Késztermék 5-10% 5-10% 10-15% 10-15% 15-20% -5+5%
Hatoanyag 0-5% 0-5% 0-5% 0-5% -10-15% -25-30%
Teljes bevétel 4-6% 4-6% 4-6% 4-6% 2-3% 2-5%

Forras: Egis, Portfolio.hu

anyagexportban még jelentGsebb visszaesést prognosztizélnak.
Ebben szerepet jdtszhat, hogy a régiét illetden javultak az eldre-
jelzések, melyek egyébként tartalmazzédk a biohasonlé termékek
hatdsdt is. Az drbevétel stagndldsa mellett a negyedévben enyhén
romlott a brutté fedezeti szint, Poroszlai ugyanakkor kiemelte,
véltozatlan devizadrfolyamok mellett mdr novekedés mutatkozik,
ami azt jelzi, hogy a koltségcesokkentési intézkedések ellensu-

- lyozni tudjak az érvényesiild
drnyomdst. A miikodési kolt-
ségek koziil az értékesitési kolt-
ségek a negyedévben tovdbb
emelkedtek, itt az Egis tovabb-
ra is tartja azon elGrejelzését,
miszerint a folyé pénziigyi év-
ben a koltségnovekedés feliil-
mulhatja az drbevétel noveke-
désének titemét. Az értékesitési koltségek novekedése véltozatla-
nul a FAK-hdlézatbGvitéssel és a biohasonlé termékek forgalma-
zdsdra vald felkésziiléssel magyardzhat6. A K+F koltségek viszont
meglepetésre csokkentek, ezt azonban szezondlis hatdsok okoz-
tdk féként.

Az Egis kapcsédn fontos megemlékezni a potencidlis akvizicid-
rdl, ez a tdrsasdg mostani vdrakozdsai szerint inkdbb a kovetke-
z§ tizleti évre hizédhat, bar elmondtdk, arra van esély, hogy még
az idei naptdri évben megtorténjen. Az irdnyultsdg véltozatlanul
Oroszorszag. (A portfolio nyomdn.)

Banai Endre osszedllitdsa

MKE-HIREK
Konferencidk, rendezvények

Rendezvénynaptar — 2013

Conferentia Chemometrica szept. 8-11. Sopron
International kO Users’ Workshop  szept. 22-27.  Budapest
11. Kornyezetvédelmi és Analitikai  oktéber 2-4.  Hajdtszoboszl6

Technoldgiai Konferencia

I** EuCheMS Congress on Green
and Sustainable Chemistry

oktéber 13-15. Budapest

34 European Energy Conference oktéber 27-30. Budapest

Oszi Radiokémiai Napok oktéber
Kozmetikai Szimpézium november
Hungarocoat november

Conferentia Chemometrica
2013. szeptember 8-11.
Hotel Sopron
Online regisztrdcié: http://www.cc2013.mke.org.hu/
Kidllit6k jelentkezését szeretettel vdrjuk!
TovABBI INFORMACIOK: Schenker Beatrix, cc2013@mke.org.hu
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6t International kO Users’ Workshop
2013. szeptember 22-27.
Hotel Gellért, Budapest
Online regisztrdcid: http://www.6thk0-user-workshop.mke.org.hu
Kidllitok jelentkezését szeretettel varjuk!
TovABBI INFORMACIOK: Bonddr Ménika,
6thk0-user-workshop@mbke.org.hu

XI. Kornyezetvédelmi és Analitikai Technoldgiai
Konferencia
2013. oktéber 2—4. Hotel Béke, Hajddszoboszlé
Online jelentkezés: http://www.katt2013.mke.org.hu/
Kidllitok jelentkezését szeretettel varjuk!
TOVABBI INFORMACIOK: Schenker Beatrix,
beatrix.schenker@mke.org.hu

I** EuCheMS Congress on Green and Sustainable
Chemistry
2013. oktéber 13-15. Hotel Flamenco, Budapest
Online regisztrdcié: http://www.leugsc.mke.org.hu/
Kidllitok jelentkezését szeretettel varjuk!
TovABBI INFORMACIOK: Schenker Beatrix, leugsc@mbke.org.hu

Az MKE Kozmetikai és Haztartds-vegyipari Tdrsasdga
Kozmetikai Szimpé6zium - 2013

Budapest, Bara Hotel, 2013. november 21.
SZEPSEG - EGESZSEG - TUDOMANY

Témadk:
Uj hat6- és segédanyagok
Uj segédanyagok és technolégidk
Vizsgalati médszerek
Klinikai és kozmetoldgiai vizsgdlatok

INFORMACIO:
ElGadds-bejelentés, szponzordlds: Dr. Hangay Gyorgy,
tel.: 06-1-203 0089
SZERVEZESI KERDESEK: Schenker Beatrix, Magyar Kémikusok Egye-
siilete, tel.: 201 68 83, fax: 201 8056; email: beatrix.schen-
ker@mke.org.hu

A kolozsviri székhelyt Erdélyi Magyar Miszaki Tudomdnyos
Tarsasdg (EMT) 2013. november 21-24. kozott Nagybanydn (Ho-
tel MARA) a Babeg-Bolyai Tudomdnyegyetem Magyar Kémia és
Vegyészmérnoki Intézetével kozosen szervezi meg a XIX. Nem-
zetkozi Vegyészkonferencidt. B6vebb informdcidk, jelentkezési la-
pok, valamint el6adds/poszter-bejelentd lapok a konferencia hon-
lapjén — http://chem.emt.ro/ — elérhetdk.

Az MKE Intézébizottsag iilése
2013. junius

1. Az Irinyi OKK Versenybizottsdgdnak elnoke, Pdlinkd Istvdn a
2012-2013. tanévi versenyévad tapasztalatairdl tdjékoztatta az In-

téz@bizottsdgot. A verseny mindhdrom fordulGja rendben lezaj-
lott. A dont§ forduld lebonyolitdsdnak hdzigazda-szerepét 2014-
tél a Szegedi Tudomédnyegyetem veszi 4t a Miskolci Egyetemtdl.
A Magyar Kémikusok Egyesiilete koszoni a Miskolci Egyetem-
nek, Prof. Dr. Patké Gyula rektornak, Dr. Lengyel Attila intézet-
vezetének, Dr. Banhidi Olivérnek és az egyetem minden tovébbi
kozremiikoddjének, hogy 6t éven keresztiil magas szinvonalon
gondoskodtak az Irinyi OKK dont§ lebonyolitdsédrdl. Pdlinkd Ist-
vén beszdmoldjdt az 1B elfogadta, egyben koszonetét fejezi ki
mindazoknak, akik feladatot vdllaltak a 2012-2013. tanévi ver-
seny szervezésében és lebonyolitdsdban.

2. A Baloghné Kardos Zsuzsanna éltal kezdeményezett ,,Kémia
Hete” 6tlet megvalGsitdsdnak kimunkdldsa folyamatban van.

3. Az IB jévdhagyta, hogy az Analitikai Szakosztdly Agrdr- és Elel-
miszerkémiai Szakcsoportja a tovdbbiakban Elelmiszerkémiai
Szakosztdly szervezetként mikodik.

4. Az IB hatdrozatban rogzitette, hogy egy szakosztdly/tdrsasdg
és szakcsoport vezetése (elndke) akkor is kapjon tdjékoztatdst az
MKE vezetését6l és/vagy az MKE Titkdrsdgtdl a szervezetet vagy
szakteriiletét érint§ egyesiileti programrdl, otletrdl, ha nem kez-
deményezGje vagy résztvevlje, de szakteriiletileg érintettje a sz6-
ban forgé témdnak, illetve eseménynek.

Az iilés emlékeztetdje a www.mke.org.hu honlap ,Az Egyesii-
letrél > Egyesiileti élet > Jegyzdkonyvek” mentipontja alatt ol-
vashatd.

Kovdcs Attila
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Merre tart a nanotechnoldgia?
Harmadik virtudlis konferencia szeptemberben

Az elmdlt két év hagyomdnyait folytatva a NanoTudomdny Nem-
zetkozi Kozossége (The International NanoScience Community)
idén is megrendezi a nanotechnolégidval foglalkozé vegyészek,
fizikusok, bioldgusok, mérnokok és orvosok virtudlis tudomd-
nyos konferencidjit. A NANOPOSTER 2013 rendezvény bemutat-
kozdsi lehet8séget kivdn nyujtani mindazoknak, akik 2007 éta
aktiv tagjai a tudomdnydggal foglalkoz¢ szakemberek internetes
kozosségének.

A tagok dltal kezdeményezett kutatdi férumon egyenld esély-
lyel indulnak a fejl6d8 orszdgok tuddsai is. A virtudlis tér lehetd-
vé teszi, hogy az utazdsi, szdllds- és poszternyomtatdsi kiaddso-
kat megspdéroljék a résztvevik. Az egy héten dt tart6 rendezvény
j6 alkalmat kindl arra is, hogy a hazai kutatdk ,,betekinthesse-
nek’ olyan tévoli orszdgok laborjaiba, mint Irak, Kina vagy Bra-
zilia.

Spot your favorite content:

www.ChemistryViews.org

Az ingyenes virtudlis konferencia nyitott a nanotechnoldgia
legtijabb vivmdnyai irdnt érdekl6d6k szdmdra, 8k akdr regisztrd-
cié nélkiil is megtekinthetik a prezentdcidkat. Az elektronikus
posztereket 2013. szeptember 1-ig vdrjék a szervez8k.

A tovdbbi informdcidk a virtudlis konferencia oldaldn tekint-
het8k meg: http://www.nanopaprika.eu/group/poster2013

MKE-pdlyazat doktoranduszhallgatéknak

A Magyar Kémikusok Egyesiilete palydzatot hirdet doktorandusz-
hallgaték szdmdra, hogy kutatdsi témdjukrdl szakmai ismeretter-
jesztd cikket frjanak, amely a Magyar Kémikusok Lapjdban jelenhet
meg. A cikk terjedelme max. 10 gépelt (A4 formdtumdu) oldal lehet.

A pdlydzat beaddsi hatdrideje: 2013. oktéber 31

A pdlydzatokat a cikkek szakmai birdlatdban részt vevé kollégdk véle-
ménye és a szerkeszt§ség elGterjesztése alapjdn a szerkesztdbizott-
sdg birdlja el.

Eredményhirdetés: 2013. november 30-dn.

Az 6t legjobb pdlyamunkat dijazzuk a kovetkezdk szerint:

1. dij:  biztos tdmogatds a fiatalok MKE konferenciatémogatdsi
pélydzatdn
2.dfj: 3 éves el6fizetés az MKL-re

3-5. dij: 1 éves el6fizetés az MKL-re

Tovdbbi tudnivaldk a pdlydzcék/szerz8k szdmdra, beleértve a pa-
lydzat bekiildésével kapcsolatos informédciét, a http://www.mkl.mke.
org.hu/tajekoztato-szerzoink-reszere.html webcimen olvashaték.

Magyar Kémikusok Egyesiilete
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1145 Budapest, Pétervarad u. 14.
Tel: +36-(1)-470-0125, 221-7865.
Fax; 252-9940, Mail: info@aktivit.hu, webwww.aktivit.hu
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