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KEDVES OLVASOK!

Az év végi iinnepek miatti lapszdmtorléddsok utdn most kezdiink visszatérni a nor-
mdlis kerékvdgdsba, és csak most olvashatjdk a 2013. évi Nobel-dijasok munkdssd-
gdt bemutatd cikkeinket. Ezittal is kitekintve a tdrstudomdnyokra, ismertetést ol-
vashatnak a kémiai mellett a fizikai és az orvosi Nobel-dij dltal elismert eredmé-
nyekrdl. Ilyen alkalmakkor mindig biiszkén szoktuk emlegetni, hogy kis orszdgunk
15 tuddssal gazdagitotta ezen dicsd hilgyek és férfiak névsordt. Azt mdr ritkdbban

szoktuk emliteni, hogy ezek kiziil csupdn egy, Szent-Gyirgyi Albert volt az, aki itt-
hon elért eredményeiért kapta a tudomdny e legrangosabb kitiintetését. Ezt iinneprontdsnak szoktuk vélni.

Taldn ennél is elgondolkodtatdbb az, amit a Rdtz Tandr Ur Eletmiidij alapitdinak levelében olvastam
a 13. dijdtadds alkalmdbdl rendezett iinnepség kapcsdn, melyrdl tuddsitdsunk szintén ebben a lapszdm-
ban jelenik meg: ,,Nobel-dijasaink zome egyetemet mdr kiilfoldon végzett, de tébben ugyanabba a ko-
zépiskoldba, sét, néhdnyan ugyanabba az osztdlyba jdrtak. Ennyi muilik egy jo tandron. Hogy a tehetség
elkallédik, vagy kifejlédik, az a kozépiskoldban ddl el, ezt kellene tehdt sokkal jobban megbecsiilniink. Ez
nemcsak pénz, hanem tdrsadalmi értékitélet kérdése is. Nobel-dijasaink nevét szinte mindenki ismeri,
de ki ismeri tandraikét? Azt is tudjuk, ki volt az Aranycsapat edzdje, de dijunk névaddjdt, Rdtz tandr ir
nevét, aki Neumann Jdnost és Wigner Jendt is a Fasori Evangélikus Gimndziumban tanitotta, sokkal ke-
vesebben ismerik, mint tanitvdnyai nevét. Ennek a megbecsiilés deficitnek a részleges kompenzdldsdra
alapitottuk a Rdtz Tandr Ur Eletmiidijat.” Készonet az alapitdknak ezért a dijért, amely a tandri pdlya
legnagyobb szakmai elismerésének szdmit ma hazdnkban.

A Fasori Evangélikus Gimndzium munkdjdrdl, sikereirél, mely a Nobel-dijasok mellett még oly sok ki-
vdldsdgot adott hazdnknak és a vildgnak, szintén ebben a szdmban olvashatunk révid beszdmoldt.

Felvetddik bennem, és most inkdbb csak kizvetitem sok szakmabeli aggdddsdt, hogy azon erdltetett
egységesitési tirekvések, melyek a tantervektdl a részletes tananyagon dt ma mdr a tankényvekig ter-
Jednek, és az ifjusdg teljes tanuldsi idejét probdljdk lefedni, nem elhanyagolhatd gazdasdgi szempontok-
ra hivatkozva, nem fognak-e nagyon is hamar visszaiitni és a sokszor pozitiv példaként hivatkozott krea-
tiv magyar gondolkoddst nem vdltja-e fel az elsziirkiilt kozépszer. Még iddben kellene gondolkodnunk!

Szeged, 2014. februdr y

Vs (arnns
Kiss Tamds
felelds szerkesztd
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NOBEL-DiJAK

Fogarasi Géza

M ELTE Kémiai Intézet

Kémiai kutatds szamitogéppel?

A 2013. évi kémiai Nobel-djj

Tdbbszintﬁ modellek kifejlesztése bonyo-
lult kémiai rendszerek leirdsdra (de-
velopment of multiscale models for comp-
lex chemical systems) indokldssal a 2013-
as kémiai Nobel-dijat megosztva a kovet-
kez8 hdrom tuddsnak itélték oda: Mar-
tin Karplus (Harvard University), Michael
Levitt (Stanford University), Arieh Warshel
(University of Southern California). Mind-
hdrman amerikai dllampolgdrok, bér egyi-
kiik sem amerikai sziiletésti.! A dijazottak
a szdmitdgépes modellezés teriiletén értek
el kimagasld eredményeket. Ezzel kereken
15 évvel a kvantumkémikus Pople és Kohn
Nobel-dija utdn Gjbdl az elméleti kémia ka-
pott legmagasabb szintd elismerést.

De a kémia alapvet8en kisérleti tudo-
madny, ezért valészintleg sokan még ma is
»gyanakodva” tekintenek az elméleti ké-
mikusok eredményeire. Ez kiilondsen vo-
natkozik hazdnkra, holott a magyar elmé-
leti kémikusok nemzetkozi elismertsége
hagyoményosan kiemelkedd. E kutatdsi
teriilet aldbbi felvdzoldsa taldn enyhiteni
tudja a — sokszor nem is indokolatlan —
fenntartdsokat.

A kémiai gondolkoddasméd alapja
a kvantummechanika

A 20. szdzad legnagyobb, egész vildgké-
piinket gyokeresen 4talakité tudomdnyos
eredménye a kvantummechanika. Jelentd-
sége a kémia szdmdra is felbecsiilhetetlen:
mai tuddsunk szerint a kvantummechani-
ka meg tudja magyardzni a kémiai kotést

u
! Karplus még kisgyermek kordban sziileivel hagyta el
Ausztridt a hitleri megszdllds el6l. Warshel a mai Izrael
teriiletén (egy kibucban) sziiletett, Izraelben nétt fel és
tanult, mdig is er@sen kotddik a Weizmann Intézethez.
Levitt Dél-Afrikdban sziiletett, sziileivel Anglidba kolts-
z5tt, majd éveket toltott Izraelben, mielStt végleg az
Egyesiilt Allamokban telepedett le. Levittnek és Warshel-
nak izraeli dllampolgdrsdga is van. A tudomdny igazdn
nemzetkozi, mégis szeretjiik a neves embert nemzethez
is kotni. Jelen esetben mindhdrom tuddsra leginkdbb
Izrael lehet méltdn biszke.

38

és — legaldbbis elvben — a kémiai torténé-
sek minden részletét. A koztudatba nem
épiilt be eléggé, de hatdrozottan éllitom,
hogy egész mai kémiai szemléletiink a kvan-
tummechanika eredményein alapul, a pe-
riédusos rendszertél kezdve a rezonancia-
szerkezeteken 4t egészen a reakciémecha-
nizmusoKkig.

Allitdsom tisztdzdsa végett egy pillanat-
ra ugorjunk vissza a modern kémia kez-
deteihez: a 18-19. szézad forduldjdn, a rend-
szeressé vdlo egyszerd mérések eredmé-
nyei (egész szdmokkal kifejezhetd siilyvi-
szonyok, illetve gézreakcidkban térfogatvi-
szonyok) sugalltdk azt, hogy az anyag egye-
di részecskékbdl épiil fel. A Dalton atom-
elméletében megfogalmazott atomi-mole-
kuldris szemlélet alapjdn lett az alkimid-
bl igazi kémia. De az egész 19. szdzad fo-
lyamdn taldny maradt, hogy mi kapcsolja
Ossze az atomokat a molekuldkban. (Szin-
te teljesen elfelejt6dott e kérdésben Avo-
gadro szerepe; tanitjuk az Avogadro-tor-
vényt, de a tankdnyvek nemigen emlitik,
hogy Avogadro azt is kifejtette: torvényét
elfogadva a vegyiil§ gdzok térfogatardnyai
csak akkor érthetGek, ha feltessziik, hogy
az elemi gdzok is tobb atombdl dll(hat)-
nak. De mi tarthat 6ssze két azonos ato-
mot, példdul két hidrogént?! Ha semlege-
sek, nincs elektromos kolcsonhatds, ha tol-
tottek, akkor taszitjék, nem vonzzdk egy-

1 Martin Karplus
2 Michael Levitt
3 Arieh Warshel

mdst. Nem véletlen, hogy olyan nagysé-
gok, mint Wilhelm Ostwald még a szdzad-
forduldn is csak hasznos hipotézisnek, és
nem redlis, létez§ objektumoknak tartotta
az atomokat és molekuldkat.)

Ma mér persze az iskoldban megtanul-
juk, hogy az atomoknak is van szerkezete,
a pozitiv toltést mag koriil negativ toltésd
elektronok ,keringenek”. Az elektronok
mozgdsa azonban nem irhat6 le a klasszi-
kus fizika t6rvényei alapjdn; a keringés nem
klasszikus értelemben vett, a makroszko-
pikus vildgbdl ismert, hatdrozott pdlydkat
jelent. Az elektronok mozgdsdt a kvan-
tummechanika a ,,hullimfiiggvénnyel” irja
le, ami matematikailag tokéletes leirds, de
értelmezése hihetetleniil bizarr: az elekt-
ronoknak nincs klasszikus ttvonala, csak
ytartézkoddsi valészintisége”. A szemléle-
tet végletesen leegyszer(sitve, magam a
kovetkezd képet szoktam haszndlni az ok-
tatdsban: a magok kozotti térben az elekt-
ronok alkotta negativ téltés mint egy felhd
képzelhetd el; ahol nagyobb a tartézkodd-
si valdszintiség, ott stiribb a felh§ — na-
gyobb az elektrons(r(ség. Es a kémiai ko-
tés szemléletesen: a molekuldkban a pozi-
tiv magokat a koztiik lev§ negativ elekt-
ronfelhd tartja 6ssze. (De vigydzat a ha-
sonlattal, ez egy furcsa ,,felhd”: bel6le csak
kvantumosan, egész szdmii elektronokat
lehet kivenni - ez az ionizacid.)

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



Molekuldk szamitégépes
modellezése

Molekulamechanika (MM)

Az el6z8ek alapjdn azt gondolndnk, hogy
a molekuldk leirdsa csakis az elektronok
explicit figyelembevételével képzelhetd el.
ValGjdban azonban egészen egyszert, tel-
jesen klasszikus, mechanikai modellek is
meglepden jol alkalmazhatéak a moleku-
ldkra. Ezekhez a molekulamechanikai (MM)
modellekhez a jél ismert fizikai, goly6-pél-
cika vagy a Dreiding-modellekbdl* indul-
hatunk ki. A modellt egészitsiik ki azzal,
hogy a kétések nem merevek, hanem kii-
lonboz§ erdsségl rugdk; a kotésszogek is
hajlithatdk, a torzids szogek is elcsavarod-
hatnak (1. dbra). Az atomok hatdra pedig
nem teljesen éles, két nemkotd atom ko-
z6tt van der Waals-kolcsonhatds van. Ezen
tdlmenden, az atomokon tdbbnyire parci-
dlis toltéseket is definidlunk.

Ezt a modellt matematikailag nagyon
konnyt kezelni: az energia egy olyan sok-
véltozés fuggvény lesz, melyben a felsorolt
szerkezeti deformdciékhoz ,erdéllandé-
kat” rendeliink (ezek az energia mdsodik
derivéltjai a koordindték szerint). Ezért a
modellt un. er6tér (force field) médszer-
ként is emlegetjiik. Az er§allanddékon ke-
resztill — és figyelembe véve az elektro-
sztatikus kolcsonhatdsokat — az atomok
egy adott pillanatnyi elrendez§déséhez
(magkonfigurécié) az energia meghatdro-
zott értéke tartozik. Mindezt persze végsé
soron az elektronszerkezet szabja meg, de
most a problémdt teljesen empirikusan
kezeljiik: az energiafiiggvény paramétere-
it (a véltozok egyenstlyi értékeit és az erd-
dllanddkat) kisérleti adatok alapjdn opti-
malizdljuk. Fontos megjegyezni, hogy a
parcidlis toltés nem egy igazi, mérhetd fi-
zikai mennyiség, ezeket kvantumkémiai
szdmitdsokbdl, kiilonbozd definiciok sze-
u
2 Ugy ttinik, e tankonyvekbél ismert név tulajdonosa
még €l: az Universitit Ziirich honlapja még fotéval és la-
kdscimmel szerepelteti professor emeritusai kozétt az
1919-ben sziiletett Dreidinget: http://www.oci.uzh.ch/re-
search/emereti/dreiding.html
3 Scheraga, 90. életévén tuil, professor emeritus a Cornell
Egyetemen, ahol egész pélydjdt toltotte. Szdmunkra ér-
dekes, hogy magyar kapcsolatai is voltak. Maga emliti
életrajzdban, hogy tiszteletbeli tagja a Magyar Biofozi-
kai Térsasdgnak. Fontos szerepet jétszott mellette egy
magyar szdrmazésu kutatd, Némethy Gyorgy. Egyik leg-
tobbet idézett cikkiik: Nemethy, G., Pottle, M. S., Sche-
raga, H. A.: J. Phys. Chem. (1983) 87, 1883-1887. (Né-
methy az 50-es évek elején, még gimnazistaként hagyta
el sziileivel az orszdgot. A Cornell Egyetemen doktorilt,
majd dolgozott, nagyon magas idézettség(i kutatoként.
Tudomdnyos pélydja mellett egyik vezetd alakja volt a
kiilf6ldi magyar cserkészmozgalomnak. 59 éves kordban
hunyt el, a 90-es évek elején. ) A 70-es, 80-as években

Scheragdndl toltétt hosszabb id6t az MTA Enzimoldgiai
Intézetébdl Simon Istvdn.
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1. abra. A molekulamechanikai (MM) modell elve. a) A vizmolekulaban a kotésnyujtas
és a hajlitas a koordinatak, melyekhez ,eréallandokat” rendeliink. b) Négy atom esetén
mar a torzié és a van der Waals-kolcsdnhatas is bevezethetd (Mini.physics.sunysb.edu)

rint hatdrozzdk meg. Az erGterek megité-
1ésénél j6 azt is tudni, hogy az eredmények
ijesztGen érzékenyek lehetnek az elektro-
sztatikus paraméterek megvdlasztdsdra.

Molekulamechanikai ergtereket az 1960-
as évek dta haszndlnak, az egyik legelsd
er8tér Lifson és Warshel CFF-je volt [1].
(CFF - Consistent Force Field; a konzisz-
tens csak annyit jelent, hogy dsszhangban
van a kisérleti eredményekkel.) Ma az
egyik legelterjedtebben haszndlt erétér a
Karplus nevével fémjelzett CHARMM (Che-
mistry at HARvard Molecular Mechanics),
melyen az évtizedek sordn sokat alakitot-
tak-finomitottak [2,3], s mdra a legsokol-
daldbb alkalmazdsokra haszndlhaté. Az
MM teriiletén természetesen szdmos mds
kutatéesoport is dolgozott, ezek koziil leg-
aldbb kettdt feltétlentil meg kell emlite-
nem: Norman L. Allinger [4], illetve Ha-
rold A. Scheraga csoportja’ [5] a dijazot-
takkal 6sszevethetd mértéki ismertséggel
és eredményekkel biiszkélkedhet.

Az MM mddszer 6ridsi elénye az, hogy
szdmitdstechnikailag gyakorlatilag semmi
problémadt nem jelent, akdr tobb szdzezer
atombdl 4ll6 rendszer is kezelhetd. De a
pontossdg-megbizhatésdg mindig kérdé-
ses, s természetesen eleve fiigg az erdtér-
tél. A legmegbizhatébb egy erdtér nyilvdn
abban az esetben, ha jél koriilhatdrolt ese-
tekre dolgoztdk ki, egy-egy vegyiiletcso-
portra, ilyenek nevezetesen a polipeptidek-
fehérjék. De nem véletlen, hogy rengeteg
kiilonboz6 erdtér ismert az irodalomban,
s ezeket csak megfelel§ koriiltekintéssel
szabad haszndlni. Az 6ndll6 elméleti mun-
kék mellett az eréterek gyakorlatilag nél-
kiilozhetetlenek fontos kisérleti adatok ki-
értékelésében. Taldn nem is minden fel-
haszndl¢ tudja, hogy a kiterjedten alkal-
mazott NMR-spektroszképiai konforma-
ciGanalizist végz§ szdmitégépes programok
»mélyén” mindig molekulamechanikai erd-
tér ,,mikodik’: az MM-program keresi a
konformdciés minimumokat, s a vezér-

program értékeli, hogy ezek dsszeegyeztet-
het6k-e a kisérleti (jellemz8en tn. NOE)
adatokkal. Hasonl6 a helyzet a fehérje-
krisztallogréfidban, ahol a diffrakciés ada-
tokat szintén MM-mel kell kombindlni a
hatékony és megbizhat6 szerkezetoptimd-
ldshoz. A kvantumkémikus is jél tudja hasz-
nélni az MM-erGtereket példdul a geomet-
ria eldoptimdldsdra — melyet kvantumké-
miai optimdlds kovet.

Az MM-eré6terek j6l haszndlhaték kon-
formdcidvizsgalatra, ezért nagyon népsze-
riiek a molekuldris bioldgidban, vagy pél-
ddul az anyagtudomdnyban. Alapvetd kor-
ldtjuk azonban, hogy nyilvdn nem tudjdk
lefrni a kotések felhasaddsdval jéré folya-
matokat (kémiai reakcidk), vagy példdul
az elektrongerjesztett dllapotokat. Ezek a
feladatok mdr elkeriilhetetleniil kvantum-
mechanikai leirdst igényelnek.

Kvantumkémia (QC)

A szdmitégépes médszerek mdsik dgédn az
elektronszerkezetet explicite figyelembe
vevd, igazi elméleti mddszer, a kvantum-
kémia (QC) 4ll. A kvantumkémia nem mds,
mint a kvantummechanika (QM) alkal-
mazdsa kémiai rendszerekre, molekuldkra.
Ez a ,,szimpla” alkalmazds azonban 6ridsi
elméleti erdfeszitéseket kivdnt és kivdn
ahhoz, hogy a kvantummechanika alap-
egyenletét, a Schrodinger-egyenletet minél
jobb kozelitésben tudjuk megoldani. A ko-
zelités szintje szerint a kvantumkémia na-
gyon kiillonboz§ pontossdgu (és szdmité-
gép-igény) lehet. Ez vonatkozik az ab ini-
tio médszerekre is (,,ab initio” — a kezde-
tekbdl, vagyis a tisztdn elméleti alapokbdl
kiindulva). Tehét vigydzat: az ,.elegdns” jel-
z§ onmagdban nem biztositja a nagy pon-
tossdgot, nem szabad megtévessze a fel-
haszndlét!

A legpontosabb ab initio szémitdsok el-
érik a kisérleti médszerek pontossdgit (s6t,
helyenként azok korrigédldséra is vezettek),
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de csak kis molekuldkra (manapsdg 10-20
atom) végezhetdk el. Kisebb igényd, de
akdr ab initio szdmitdsok (Hartree—Fock,
MP2) viszont ma mér sok szdz, akdr ezer
atombdl 4ll6 molekuldkra is elvégezhetGek.
Még tovabb lehet 1épni a szemiempirikus
mdodszerekkel — de ezek egyre inkdbb hét-
térbe szorulnak, kiilondsen a rendkiviil nép-
szerivé valt strségfunkciondl-elmélet
(DFT) hatdsdra.

Molekulamechanika
és kvantummechanika egyiitt (QM/MM)

A Nobel-indokldsban a ,,complex systems”
egyrészt nagy, masrészt szerkezetileg bo-
nyolult rendszerekre utal. Ezek csak a cim-
beli ,,multiscale” médszerekkel szimuldl-
hatdk, melyekben a probléma kiilonb6z8
részeit kiilonboz§ szinten kezeljiik. Ez el-
s@sorban a fent vézolt két leirds kombind-
cigjat, a kvantummechanikai/molekula-
mechanikai (QM/MM) modellt jelenti. A
gondolat régéta létezik, sok csoport dol-
gozott és dolgozik rajta; standard referen-
cidnak szdmit a Karplus-csoport publikd-
cidja [6], de tittoré munkdt végzett példa-
ul Peter Kollmann is [7]. (Bizonyos érte-
lemben a QM/MM elv jelenik mdr meg
Warshel és Karplus 1972-es cikkében [8],
melyben konjugdlt kettds kétésd rendsze-
rekre a CFF-er6teret haszndltdk a 0-véz le-
irdsdhoz, mig a T-kétésekhez értelemsze-
rifen kvantumkémidt kellett haszndljanak
- szemiempirikus formédban.)

Az elv teljesen kézenfekvd: egy adott
problémdban prébaljuk szétvélasztani azt
a részt, amely aktiv szerepet jétszik a fo-
lyamatban, a rendszer tobbi része legyen a
kevésbé fontos ,,kornyezet’; az aktiv részt
QM-szinten, a maradékot csak MM-szin-
ten kezeljiikk. A dolog egyszerd, ha a két
rész jol szétvdlaszthatd, példdul egy QM-
molekula, melyet oldészer-molekuldk vesz-
nek koriil, utébbiak alkotva az MM-részt.
A QM-leirds szempontjébdl, az elektronok
csak az olddszer-molekuldkon levd parcis-
lis toltésekkel vannak kolcsonhatdsban, és
az atommagok (QM és MM) kolcsonhatd-
sa — mely elektrosztatikus, kiegészitve empi-
rikus van der Waals-kolcsonhatdssal — csak
egy additiv tagot ad az energidhoz. Egy
ilyen QM/MM (,,dinamikai”, I. aldbb) sz4-
mitdsbdl vett pillanatképet ldthatunk a 2.
abrdan [9]: az aktiv centrum a QM-mel le-

n
* Roberto Car és Michele Parrinello olasz fizikusok,
mindketten Triestben dolgoztak 1985-ben, amikor méd-
szeriiket megalkottdk. Mddszeriik jelentGségét az anyag-
tudomdnyban szerkesztdségi cikk méltatta: Nature Ma-
ter. (2010) 9, 687. Ugy gondolom, a jelenlegi Nobel-dfj v4-
romdnyosai kozott 6k is szerepelhettek.
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2. abra. Fenilalanin-dipeptid egy vizcseppben (122 vizmolekula). Pillanatkép egy QM/MM
dinamikai szamitasbél. QM: RHF/6-31G*, MM: TIP3P [9]

irt fenilalanin-dipeptid, a ,vizcsepp” az
MM-kérnyezet. Bonyolultabb a helyzet, ha
az aktiv rész és a maradék egyazon mole-
kula kiilénboz§ részei, melyek tehdt kova-
lens kétésben vannak (példdul egy nagy
enzim és azon beliil az aktiv centrum); a
két rész kapcsolatdnak megbizhat6 keze-
lése nem egyszerd, erre kiilonb6z8 méd-
szerek léteznek.

Alkalmazds: molekuldk egyensulyi
szerkezete, illetve molekuladinamika

A szdmitégépes modellezés évtizedekig in-
kébb a molekula egyenstilyi geometridjira
és annak - az atomok rezgése folytdn elért
— kozvetlen kornyékére terjedt ki. Az adott
elméleti modellben egyensulyi geometria
a magok azon elrendez§dése, melyben az
energia minimdlis, ami matematikailag azt
jelenti, hogy a magkoordindtdk szerinti el-
s6 derivéltak zérussd védlnak. A geomet-
riaoptimédlds ma is minden feladat els§ 1é-
pése. A mdsodik (és esetleg magasabb) de-
rivdltak alapjdn a molekularezgések hatd-
rozhaték meg. Magyar vonatkozds, hogy a
teriilet nemzetkozi uttorSje Pulay Péter
volt a 60-as évek végétdl. Ma mdr minden
kereskedelmi programban megvan a rez-
gési spektrum szdmitdsdnak lehetGsége, és
rutinnak szdmit a szerkezetkutatdsban,
hogy az infravords és Raman-szinképek
kiértékeléséhez a szdmitott spektrumokra
is tdmaszkodnak. Egy ad hoc hazai példa:
Tarczay és munkatdrsai nemrég egy ele-

gdns munkdban az alanin lézerrel generdlt
konformereit vizsgéltdk alacsony h6mér-
sékleti matrixban [10], az azonositdshoz
QC-spektrumokat szdmolva.

Az ,igazi” kémidban az atomok jelentd-
sen elmozdulnak, a ,,potencidlfeliilet” t4-
voli régiéit is bejdrjak; ezzel foglalkozik a
molekuladinamika. Ebben a kérben a ké-
miai reakcidk, amikor is a kotések felha-
sadnak és az atomok kapcsolatai teljesen
dtrendezddnek, csakis QM-alapon irhaték
le. Egyszer( a helyzet ugyanakkor a kon-
forméciévéltozdsok sordn, melyek j6 esély-
lyel kezelhet6k MM mddszerekkel.

Kisebb rendszerek dinamikai vizsgdla-
tdra akdr tisztdn QM-potencidlfeliilet is al-
kalmazhatd. Ilyenkor a trajektdéria minden
pontjén teljes QC-szdmitdst végziink, mely-
ben nemcsak az energidt, hanem annak
derivéltjait (negativ elGjellel az atomokon
hat6 er6ket) is meghatdrozzuk, s ezek alap-
jan az atomokat a klasszikus mechanika
torvényei szerint 1éptetjiik. Egy sajét pél-
ddt hozva: a citozinmolekula tautomeriz4-
cidjdnak egyik lehetséges mechanizmus4t
tanulmdnyoztam [11]; ebbdl vett pillanat-
képeket mutat a 3. dbra. A dinamikdval
kapcsolatban feltétleniil megemlitendd a
Car-Parrinello-médszer [12]. Ez szintén QM-
feliilettel dolgozik, de egy szellemes tech-
nikdval a hullimftiggvényt nem szdmitja ki
minden lépésben, hanem azt is dinamikai
véltozénak tekintve ,,propagéltatja”. A rend-
kiviil hatékony mddszer jelentGsége ossze-
vethetd a Nobel-dijasok eredményével.*
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3. abra. A citozin tautomerizaciojanak egyik lehetésége: dimerizaciés mechanizmus,
melyben az 1:1 dimer 2b:3a-va alakul. 1 - amino-oxo tautomer, 2b - amino-hidroxi, 3a -
imino-keto. Ab initio Born-Oppenheimer-molekuladinamika, DFT(b3lyp)/6-31+G szinten

A QM/MM mddszer kiilondsen az ilyen
dinamikai kutatdsokban nagy jelent§ségii.
A dinamika sordn sok szdzezer vagy tébb
millié pontban kell meghatdrozni az ener-
gidt (és derivdltjait), amit csak a mai hihe-
tetlen teljesitményd szamitégépek tesznek
lehet§vé. De emellett meghatdrozé a mo-
dell helyes megvdlasztdsa és a hatékony
algoritmus. Legujabban példdul a Pulay-
csoport javasolt egy modellt, mely bizo-
nyos tipusu vizsgalatokban a szdmitdsokat
tobb nagysdgrenddel (!) meggyorsithatja
[9].

Példak a dijazottak munkdibdl

A szamitégépes dinamikai szimuldcidk te-
hdt atomi felbontdsban kévetik a kémiai
véltozasokat. [A szokdsos id6felbontds né-
hdny tized fs (107s).] A legldtvdnyosabb
alkalmazdsok a bioldgiai folyamatok mo-
lekuldris kovetésének teriiletén jelennek
meg (enzimek mtikodése, protein folding
stb.). A dijazottak vezet§ szerepet jatszot-
tak ilyen kutatdsokban, ami fontos szem-

pont lehetett kitiintetésiikhoz. A kovetke-
z8kben egy-egy review-jellegi példdt em-
litek az elmult évtizedbdl. Karplus a Mole-
cular Dynamics Simulations of Biomole-
cules cimi cikkében [13] példdul a kovet-
kez8kkel foglalkozik: oldészerhatds a pro-
teinek dinamikdjdban; protein-modulok
dinamikus csatoldsa protein kindzokban;
konformécids véltozdsok szerepe a funkci-
6s mechanizmusban; gerjesztett dllapotok
szerepe a biolégidban stb. Ezzel egy id6ben
Warshel review-ja Molecular Dynamics
Simulations of Biological Reactions cimmel
[14] f6leg a ldtds mechanizmusdra kon-
centrdl: tdrgya a rodopszin fény hatdsdra
bekovetkez§ fotoizomerizdcidjdnak leirdsa.
(Ez a téma régéta foglalkoztatja; mér
1976-ban kozolt egy modellt — ,,biciklipe-
ddl” - a retindl izomerizdcidjdra [15]. Az
akkori lehet§ségeket tekintve ehhez a hd-
lyogkovacs batorsaga kellett, de munkdjdt
madig is idézik.) Warshel kiilonosen sokat
foglalkozott az elektrosztatikus kélcson-
hatdsok szerepével is: Electrostatic basis
for enzyme catalysis [16].

Stockholm, 2013. december 10. A Nobel-dijakat XVI. Karoly Gusztav svéd kiraly adta at
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Levitt vegyész korokben kevésbé ismert,
legtobbet idézett munkdja egy Warshellel
egyiitt irt cikk az enzimreakciskrol [17]. O
ma taldn leginkdbb mdr a szdmitdgépes
molekuldris bioldgidt képviseli. Alapmun-
kdja a proteinek konformdcidjénak ,szeg-
mens-illesztéses” modellezése (Accurate mo-
deling of protein conformation by automa-
tic segment matching) [18]; ennek finomi-
tott véltozata 10 évvel késébb késziilt [19],
és mdr informdcidelméletet is felhaszndl.

Végiil, Karplusszal kapcsolatban kiilon
érdekességként emlitem meg, hogy neve
jol ismert az NMR-spektroszképusok ko-
rében is. A vicindlis hidrogénatomok J csa-
toldsi dllanddjdra 1960 (!) koril végzett na-
gyon leegyszer(sitett QM-szdmoldsok alap-
jan arra az eredményre jutott, hogy a J ér-
tékek jol fittelhet6k a H-C-C-H torzids
sz0g koszinuszadbdl képzett médsodfoku po-
linommal. Ez az egyszerd Gsszefiiggés, mely
Karplus-egyenletként ismert, kiilonosen
hasznos a peptidek konformdcidinak NMR-
meghatdrozdsaban.

Taldn a fentiekbdl is kittinik: az elméle-
ti kémiai szdmitdsok mindig kozelitése-
ken, modelleken alapulnak. Ezek akkor iga-
zén hasznosak, ha figyelembe vessziik a
médszerek hatdrait, s nem visszaéliink,
hanem értelmesen éliink veliik.
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A 2013-as fizikai Nobel-djij

2012. julius 4-én a CERN két nagy kisérlete, az ATLAS és a CMS bejelentette, hogy a Nagy Hadroniitkoztetdnél meg-
figyeltek egy olyan ilj részecskét, amely tulajdonsdgaiban a részecskefizika dltaldnosan elfogadott és kisérletileg
messzemenden igazolt elméletének egyetlen addig még nem azonositott elemi részecskéjével, a Higgs-bozonnal azo-
nos. Mivel létezése igazolja a részecskefizika elméletének egyetlen addig bizonyitatlan elemét, az elemi részecskék
szimmetriasértéssel torténd tomegképzddését, az elmélet két megalkotdja, a belga Frangois Englert és a skdt Peter
Higgs megkapta a 2013. évi fizikai Nobel-dijat.

hogyan a fizika fejlédésével egyre mé-
lyebbre hatoltunk az anyag szerkeze-
tében, minden nagyobb lépés eredménye-
képpen ujabb, oszthatatlannak hitt, ,,ele-
mi” részecskék jelentek meg. Ldthat6 vild-
gunk f§ alkatrészei kozott az elektron va-
l6ban elemi, de a proton és a neutron egy-
dltaldn nem azok, komoly bels§ szerkezet-
tel rendelkeznek. A részecskék bels§ szer-
kezetét, mindenfajta anyagelmélethez ha-
sonldan, szimmetridk irjék le, a részecske-
fizikdban viszont minden a szimmetridk-
bél (vagy azok sériilésébdl) szdrmazik: a
megmaraddsi trvények, a kolcsénhatdsok,
s6t a részecskék tomege is.

A részecskéket belsd szimmetridjuk sze-
rint két csoportra osztjuk, fermionokra és
bozonokra. Ama roppant egyszer( transz-
formdci6 hatdsdra, hogy kicseréliink az 4l-
lapotot leiré fiiggvényben két azonos ré-
szecskét, a fliggvény vagy elGjelet vélt, ak-
kor fermionnak hivjuk, vagy nem, akkor
bozonnak. Adott dllapotban akdrhdny bo-
zon lehet egyidejiileg, de fermionbdl csak
egy, ez a Pauli-elv. Ennek kovetkeztében
toltenek az atomi elektronok egyre novek-
v6 energidju energiahéjakat, és ez akadd-
lyozza azt meg, hogy az atomok az anyag-
ban és a nukleonok az atommagban egy-
madsba hatoljanak.

A részecskefizika elmélete, a Standard
Modell (SM) az alapvet§ kolcsonhatdsokat
lokdlis, azaz helyrdl helyre meghatdrozott
torvényszertiség szerint véltozé mérték-
szimmetridk segitségével szdrmaztatja. Ezek
azonban nem engedik, hogy tomegiik le-
gyen az elemi részecskéknek, a kvarkok-
nak és leptonoknak, valamint a kolcson-
hatdsaikat kozvetit bozonoknak, az ugyan-
is sértené a kolcsonhatdst létrehozé szim-
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metridkat. A lokdlis mértékszimmetria te-
hdt valahogyan sériil. A fizika szdmos sé-
ril§ szimmetridt kezel, ilyen példdul a pa-
ritdsszimmetria. Frank Wilczek irja Az el-
veszett szimmetridk nyomdban cimd cik-
kében, hogy ,,A fizika egyenletei tobb szim-
metridval rendelkeznek, mint a valg vildg.”
A sériil§ szimmetridk matematikailag egy-
szersitik a fizikai jelenségek leirdsdt.

A Peter Higgs és Frangois Englert (és ve-
lik csaknem egyidejtileg, de téliik fiigget-
leniil mdsok is) dltal javasolt spontan szim-
metriasértési mechanizmus a részecskefi-
zika elméletének, a Standard Modellnek
szdmos problémdjdt megoldja. Megterem-
ti tobbek kozott a gyenge kolcsonhatdst
létrehoz6 lokdlis szimmetria sértésével a
kolesonhatdst kozvetits részecskék tome-
gét, lehetdvé teszi az alapvetd anyagi ré-
szecskék, a leptonok és a kvarkok tome-
gének 1étrejottét, és — mintegy mellékter-
mékként — megteremti a Higgs-bozont,
ezt az igen furcsa, hipotetikus részecskét.

A spontdn szimmetriasértést legegysze-
riibb a mexikéi kalappal, a sombrerdval il-
lusztrélnunk (1. dbra). Ez tokéletesen hen-
gerszimmetrikus, és elvben azzal sem ront-
juk el a szimmetridjdt, ha a csticspontjdra
helyeziink egy goly6t. Ez az dllapot azon-
ban nem lesz stabil, stabil dllapotot a rend-
szer csak akkor taldl, amikor a goly6 legu-
rul valahova a volgybe. Az természetesen
véletlenszerd, hogy konkrétan hova gurul,
de akdrhol 4ll meg, spontdn megbontja a
hengerszimmetridt. Matematikailag ezt
ugy fejezziik ki, hogy a rendszernek nem
stabil a zérus potencidld dllapota, tehdt
nem nulla a vdkuumbeli vdrhaté értéke.

A Standard Modell feltételezi, hogy a fi-
zikai vdkuumot kitélti a négykomponen-

sti, szimmetriasért§ Higgs-mezd; a négy
szabadsdgi fokbdl hdrmat elvesz a gyenge
kolesonhatdst kozvetitd harom mértékbo-
zon tomege, a negyedik adja a Higgs-bo-
zont. Az elmélet szerint az elemi részecs-
kék a szimmetriasértd Higgs-mezGben mo-
zogva, azzal kolcsonhatdsban nyernek to-
meget, mint amikor térdig éré vizben fu-
tunk a normdlisndl sokkal nagyobb tehe-
tetlenséget érezve. Makroszkopikus vild-
gunk témege azonban nem ennek kdszon-
het6, hiszen a proton és a neutron tome-
gében az Gket alkoté elemi részecskék, a
kvarkok tomegjdruléka igen kicsiny, né-
hény szdzaléknyi, a legnagyobb része a
kvarkok és gluonok energidjénak tulajdo-
nithatd.

1. dbra. Spontan szimmetriasértés. A V(¢)
Higgs-mez6 tokéletes hengerszimmetriaja
elromlik, amikor golyét helyeziink

a cslcsara, mert a golyo stabil allapota
valahol a volgyben van, de legurulvan
véletlenszeri, hogy hova esik

A részecskefizika egyik alapkérdése az
volt, hogy igaz-e a spontdn szimmetria-
sértés, és egyaltaldn létezik-e a Higgs-ré-
szecske. A Higgs-bozonnak valamennyi jel-
lemz8 kvantumszdma zérus, és puszta 1é-
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tével kikiiszoboli azokat a végtelen tago-
kat, amelyek egyébként lehetetlenné teszik
a gyenge kolcsonhatds bizonyos folyama-
tai (példdul az atommagok bomldsa) valé-
szintiségeinek kiszamitdsat. Az LHC el6t-
ti 40 évben megfigyelniink nem sikeriilt
ugyan, de tekintve a részecskefizika elmé-
lete, a Standard Modell fantasztikus sike-
rét az Gsszes megfigyelt részecskefizikai
folyamat kvantitativ lefrdsdban, kevesen
kételkedtek a létezésében.

A Higgs-részecske kivételével a Stan-
dard Modell valamennyi elemi részecské-
jét mdr régen sikertilt kisérletileg azonosi-
tani és tanulmdnyozni. A vildg legnagyobb
kisérleti berendezését, a CERN ¢ridsi LHC
komplexumdt, a Nagy Hadroniitkoztetst
egyebek kozott féleg a Higgs-bozon felfe-
dezésére és tanulmdnyozdsdra épitették.
Elsgsorban erre késziilt az egymadssal ver-
seng@ és egymdst remekil kiegészitd két
ridsi, egyenként t6bb ezer fizikus részvé-
telével épitett észlelérendszer, az ATLAS és
a CMS detektor. A CMS egyitittmiikodés-
ben alapité tagok vagyunk, az MTA Wig-
ner Fizikai Kutatékozpont Részecske- és
Magfizikai Intézete, az MTA Atommag-
kutaté Intézete, a Debreceni Egyetem és
az Eotvos Lordnd Tudomdnyegyetem ku-
tatéi és hallgatdi vesznek részt benne.

Szimuldcidk elemzésével a CMS kisér-
letnél tiz éve késziiliink a Higgs-bozon meg-
tigyelésére. Mivel a Standard Modell alap-
jan a Higgs-bozon barmely feltételezett to-
megére valamennyi keletkezési és bomldsi
reakcid valészintisége pontosan kiszamit-
hatd, a kiilénb6z§ lehetséges tomegértéke-
ire kiilonboz§ adatelemzéseket készitet-
tiink. Kedvenc energiaegységiink az elekt-
ronvolt: 1 eV energidt nyer egy elektron,
amikor dtszel 1 volt fesziiltséget, de a ré-

szecskefizikusok dltaldban gigaelektron-
voltban (1 GeV = 10° eV) gondolkodnak,
amely igen kozeli a proton 0,938 GeV/c*-es
tomegéhez. A korabbi kisérleti adatokkal a
legjobb egyezést 90-100 GeV/c* tomegii
Higgs-bozon feltételezésével kaptuk. Ré-
gen ismeretes, hogy ilyen részecske megfi-
gyelésére annak két nagy energidju foton-
ra valé bomldsa nyujt kivdlé megfigyelési
lehetdséget, a folyamat igen kicsi valdszi-
nisége ellenére.

Minden kisérleti adatnak természetes
statisztikus bizonytalansdga, tudomanyos
zsargonban hibahatdra van, és dltaldban
m £ o alakban irjuk fel, ahol m a mért ér-
ték és 0 annak bizonytalansdga. Mivel a
bizonytalansdgot nagyon nehéz pontosan
megbecsiilni, a gyorsités fizikdban a ko-
vetkezd megédllapodds sziiletett: megfigyel-
tiink valamit, ha azt az adatok vagy szi-
muldcidk segitségével szdmitott hdttér fo-
lott 1dtjuk, legaldbb az osszegezett kisérle-
ti és elméleti bizonytalansdg 6tszorosével.

Az mdr 2012 tavaszdn ldtszott, hogy év
végére elegend§ adatunk gydlik ossze,
hogy megtaldljuk a Higgs-bozont vagy ki-
zdrjuk a létezését, bairmekkora legyen is a
tomege. A kritikus tomegtartomanyban,
120 GeV/c? koriil, mindkét LHC-kisérlet 14-
tott ugyanis a 201l-es adatokban némi
tobbletet a Higgs-bozon nélkiil szdmolt
adatmennyiséghez képest. 2012. jdlius 4-
én, hatalmas érdeklgdés mellett, az AT-
LAS és a CMS bejelentette, hogy sikeriilt
kimutatniuk a Higgs-bozonhoz hasonlé
tulajdonsdgokkal rendelkezd részecskét. A
két el6addst interneten a vildg minden td-
jan kozvetitették, tobbek kozott a buda-
pesti Wigner Fizikai Kutatékozpontban és
a debreceni ATOMKI-ban is. Az Uj részecs-
ke megjelenése igen meggy§z4: két fiig-
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getlen kisérlet, két kiilonboz§ gyorsitéener-
gidn, tobb kiilonb6z6 mdédon, de ugyan-
azokkal a tulajdonsdgokkal, 126 GeV/c*ko-
rili tomegnél mutatta ki. Annak egyértel-
m eldontéséhez azonban, hogy az vald-
ban a Peter Higgs dltal megjosolt részecs-
ke, tovdbbi vizsgdlatok voltak sziikségesek.
Meg kellett mutatnunk, példdul, hogy a
keletkezési és bomldsi valdszintiségei vals-
ban a Standard Modell el§rejelzéseit kive-
tik, és ahhoz az akkorindl sokkal t6bb adat-
ra volt sziikségiink. A 2012 folyamdn gy(j-
tott osszes adat elemzése azonban mdr
elegendének bizonyult, és valéban bebizo-
nyosodott, hogy nagy valészintiséggel a
Standard Modell Peter Higgs dltal megjo-
solt Higgs-bozonjdt ldtjuk.

A 2. dbran a Higgs-bozon bomldsdnak
tulajdonithatd, tipikus események l4tha-
ték. Mint emlitettiik, a megfigyelés szem-
pontjdbdl a legjobb bomldsi csatorndnak a
H - yykétfotonos csatorna igérkezett és
bizonyult is, de a négy toltétt leptonra va-
16 bomlds is j6.

Az ATLAS és a CMS tehdt a Higgs-bo-
zon keresésénél, egymdstdl fuggetleniil,
két kiilonb6z§ LHC-energidndl, kiilonbozd
bomldsi csatorndk elemzésével egymdssal
egyez§ tomeg( Uj bozonra bukkant, amely-
nek tulajdonsdgai a Higgs-bozonéhoz ha-
sonldk. A késébbi adatok a fentieket meg-
er@sitették.

A részecskefizika konvencidjdnak meg-
felelGen tehdt megédllapithatjuk, hogy van
egy Uj bozonunk, mert mindkét kisérlet
kiilon-kiilon is a felfedezési kiiszobot meg-
haladdan latja. Ma mdr azt is kijelenthet-
jiik, hogy ez az Uj részecske valéban Higgs-
bozon, és tulajdonsdgai nagyon kozeliek a
Standard Modell jésolta Higgs-bozonéi-
hoz. Sikeriilt ugyanis meghatdroznunk az

2. abra. CMS-esemény a Higgs-részecskénél varthoz hasonlé bomlassal. Balra: a bozon két nagy energiaju fotonra bomlik, amelyet
az eseményabran zold téglalapok jelolnek. Jobbra: a bozon két Z bozonra bomlik, az egyik Z elektronparra (piros téglalapok az elektro-
magneses kaloriméterben), a masik pedig a miionkamrakon atrepiilé6 miionparra
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3. abra. Francois Englert és Peter W. Higgs a CERN-ben,
2013. julius 4-én

4j részecske perdiiletét és paritdsdt (07),
valamint keletkezési és bomldsi valdszind-
ségeit, és valamennyi eredmény hibahatd-
ron beliil egyezik a Standard Modellel vég-
zett szdmitdsokéval. A statisztika érdekes
jatéka, hogy amig az ATLAS a Standard
Modell jéslatdndl valamivel (de még a két-
szeres hibahatdron beliil) tobb eseményt
észlelt, a CMS mintegy ugyanannyival ke-
vesebbet. Ez némileg el is szomoritott ben-
niinket. A Standard Modell ugyanis — a ki-
sérletekkel val6 kivéld egyezés ellenére —
szdmos elméleti problémétdl szenved, ame-
lyek megolddsdhoz a Standard Modellen
tdli 4j fizikdra van sziikség, és remény-
kedtiink benne, hogy a Higgs-bozon kor-
nyékén felfedezziik annak jeleit.

A 2013. évi fizikai Nobel-dfjat tehdt Fran-
cois Englert és Peter W. Higgs kapta, a hi-

vatalos indoklds szerint ,,azon mechaniz-
mus elméleti felfedezéséért, amely hozza-
jarul ahhoz, hogy megértsiik a szubatomi
részecskék tomegének eredetét, és ame-
lyet mostandban megerdsitett a megjésolt
alapvet§ részecske felfedezésével a CERN
Nagy Hadroniitkoztet6jénél az ATLAS és
CMS kisérlet”. Nekiink, kisérletez8knek,
az indoklds igen jolesett, hiszen a két ki-
sérlet 6000 résztvevGjének tigysem lehetett
volna Nobel-dijat adni, és nem is lehetett
volna koziiliink hdrmat kivdlasztani, aki
a kisérletet domindlta volna. A 3. dbrdn
Englert és Higgs ldthat6 2013. julius 4-én,
a felfedezés bejelentésének napjdn, a 4.
dbran pedig Rolf-Dieter Heuer, a CERN
fdigazgatdja bejelenti a Nobel-dijat a CERN-
ben.

A visszaemlékezések szerint Peter Higgs

4. abra. 2013. oktober 8. - linnepel a CERN. Rolf-Dieter Heuer,
a CERN féigazgatdja bejelenti a Nobel-dijat az ATLAS és CMS egyiitt-
miikodések irodaépiiletének aulajaban

skot fizikus volt az elsd, aki megirta és fo-
lyéiratnak bekiildte a spontdn szimmet-
riasértésrdl szolé publikdcidjdt, de akkor
azt a folydirat nem fogadta el. Tovdbb dol-
gozott rajta, és 1964. szeptember 15-én, két
héttel Robert Brout és Frangois Englert bel-
ga fizikusok cikke bekiildése utdn kiildte
be. G. S. Guralnik, C. R. Hagen és T. W. B.
Kibble angol fizikusok csak 1964. novem-
ber 16-4n kiildték be a cikkiiket ugyanoda,
tehdt a Nobel-dijat két hénappal lekésték,
Brout pedig, sajnos, nem érte meg. A tor-
téntek fényében tehdt méltdnytalan a
,Higgs-tér” és ,Higgs-mechanizmus” el-
nevezés, mostandban igyeksziink a ,,BEH-
mechanizmus” kifejezést haszndlni, a ska-
lér bozont viszont valéban Peter Higgs ve-
zette be, tehdt a ,,Higgs-bozon” név rend-
ben van. o

Fizika, gydgyitds, cselgdncs

2013 decemberében rendezték meg Budapesten a médr hagyomdnyos Zi-
madnyi Nehézion-fizikai Téli Iskoldt, melynek legrangosabb vendége Na-
gamiya Shoji volt (japdn szokds szerint Nagamiya a vezetékneve). Naga-
miya professzor kordbban, a New York-i Columbia Egyetem tanszékve-
zet8jeként megalapitotta a nagy sikeri PHENIX kisérletet, melynek ma-
gyar csoportja most iinnepelte fenndlldsdnak 10. évforduldjdt. A kisér-
letnek az a f§ célja, hogy el@dllitsa a Nagy Bumm, az Gsrobbands utdni
néhdny mikromdsodpercben keletkezd, vildgegyetemet kitolt§ Gsanya-
got, a kvarklevest és meghatdrozza a tulajdonsdgait. Ehhez a nagyener-
gids nehézion-iitkozésekben, a kis bummokban keletkezett részecskék
tulajdonsdgait kell igen alaposan megvizsgdlni.

Nagamiya professzor a fizika tudoménydt képviseli a Japan Tudomd-
nyos Tandcsban. 2012 kozepéig § irdnyitotta (els6ként) a J-PARC japédn
protongyorsité komplexumot, és § kezdeményezte Japdnban a részecs-
ke- és nehézion-gyorsiték orvosi célti alkalmazdsit. Nagamiya professzor
most beszdmolt a kiemelked§ fontossdgt, HIMAC nevt, rdk gyégyitd-
sdra haszndlt gyorsit6rdl is: mdr tobb mint 7000 beteget kezeltek nehéz-
ion-terdpidval. A tiidGrdkot az dttét eldtti, elsG és mdsodik fdzisban ko-
zel 99%-os hatékonysdggal tudjdk gydgyitani.

Nagamiya Shoji nem most jdrt el§szor Magyarorszdgon. Kiilén érde-
kesség, hogy anyai nagyapja, Sasaki Kichisaburo volt a magyar dzsidd
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Nagamiya Shoji és Major Tibor, az Orszagos Onkolégiai Intézet
Sugarterapias Osztalyanak orvos-fizikai részlegvezetdje

elsg szakképzett oktatGja. 1907-ben adta ki Djudo, a japdn dzsiu-dzsicu
tokéletesitett mddszere cimi kony-
vét, amely a Magyar Elektronikus
Konyvtdrbdl letolthets. 2009-ben
Nagamiya professzor magdnkia-
dédsban djra megjelentette a kote-
tet. Kutatdsai nyomdn kideriilt,
hogy az 1907-ben kiadott munka
volt az elsd, nem japan nyelvd dzsu-

dé szakkonyv. [

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA
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A 2013-as orvosi Nobel-di]

2013-as orvosi/élettani Nobel-dijat
Randy Scheckman, James Rothman és
Thomas Siidhof kapta megosztva (1. 4b-
ra). Hirom olyan kutatd, akik munkdjuk-
kal eléviilhetetlen érdemeket szereztek a
sejten beliili transzportfolyamatok szabd-
lyozdsédnak jobb megértésében. Minden
sejt egy kiilon gydr, amely molekuldkat 4l-
lit el8, és rendeltetési helyiikre széllitja
azokat. A szdllitds kis buborékszerd cso-
magokban, azaz vezikuldkban torténik a
sejt egyes membrdnnal hatdrolt bels§ ré-
szei (organellumai), valamint a sejt kiils§
membrdnja kozott. A csomagok tartalma
a sejtmembrdnnal torténd fuzié utdn ke-
riil a sejten kiviili térbe (szekrécig). Igy
késziil és szabadul fel a sejtekbdl példdul
az inzulin, valamint az idegsejtek kozotti
jelétvitelt biztositd, neurotranszmitternek
nevezett anyagok csoportja is. Akdrcsak egy
forgalmas kik6t8ben, a szabdlyozdrend-
szereknek igencsak pontosan kell mtiksd-
nitik ahhoz, hogy a rakomdny a megfelel§
id6ben jusson el a kivdnt helyre. A sejt is
hasonl6 kihivdsok elé néz, mikor az éltala
termelt hormonokat, enzimeket és neuro-
transzmittereket a sejt egyes organellumai,
valamint a kiils6 membrdn koézott szallit-
ja. Minden a pontos idgzitésen és a cél-
pont preciz meghatdrozdsan mulik. A hdrom
Nobel-dijas kutaté éppen azokat a mole-
kuldris mechanizmusokat térta fel, melyek
révén a szdllitmdny a sejten beliil a meg-
felel§ idGben jut el a megfeleld helyre.
Randy Schekmant olyannyira lenytigéz-
te az a rendszer, amely szerint a sejt meg-
szervezi sajét transzportfolyamatait, hogy

a 70-es években el is kezdett foglalkozni
ennek genetikai alapjaival, élesztdmodellt
hasznélva. E vizsgdlatok sordn feltdrta bi-
zonyos élesztGsejtek transzportjdnak hibds
miikodését, amely leginkdbb egy rosszul
szervezett tomegkozlekedési rendszerre
emlékeztetett: vezikuldk torlgdtak fel a sejt
egyes részeiben. Felismerte, hogy a veziku-
lék felhalmozdddsdnak genetikai okai van-
nak, majd azonositani kezdte a muténs gé-
neket. Munkdja sordn a géneknek hdrom
olyan osztdlydt kiilonitette el, melyek meg-
hatdrozé szerepet jatszanak a vezikuldris
transzportfolyamatok szabdlyozdsdban.

Randy W. Schekman 1948-ban sziiletett
St Paulban (Minnesota, USA). Tanulmd-
nyait el6bb a UCLA-n (University of Cali-
fornia, Los Angeles), majd a szintén kali-
forniai Stanford Egyetemen végezte, ahol
1974-ben PhD-fokozatot szerzett a kordbbi
Nobel-dijas (1959) Arthur Kornberg ird-
nyitdsa mellett azon a tanszéken, melyhez
néhdny évvel késébb Rothman is csatlako-
zott. Pélyafutdsdt 1976-t6l a University of
California, Berkeley-n folytatta, ahol jelen-
leg is a Molekuldris és Sejtbiolégiai Tan-
szék professzora. Schekman tagja a Howard
Hughes Medical Institute-nak is.

James E. Rothman 1950-ben sziiletett
Haverhillben (Massachusetts, USA). PhD-
fokozatdt a Harvard Egyetem orvosi kardn
szerezte meg 1976-ban. Ezt kovetGen két
évet Massachusettsben (Massachusetts
Institute of Technology, MIT) dolgozott,
majd 1978-tél a Stanford Egyetemen foly-
tatta, itt kezdte el vezikuldris transzport-
tal kapcsolatos munkdjit. Rothman ké-

1. abra. Randy W. Schekman, James E. Rothman és Thomas C. Siidhof (balrol jobbra)
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s6bb dolgozott a Princetoni Egyetemen, a
Memorial Sloan-Kettering Rékkutaté In-
tézetben és a Columbia Egyetemen is. 2008
6ta a Yale Egyetem (New Haven, Connec-
ticut, USA) Sejtbioldgia Tanszékének pro-
fesszora és igazgatdja is egyben.

Rothman a 80-as és 90-es évekbeli, em-
18s sejteken végzett vizsgdlatai sordn rd-
jott, hogy a vezikuldk egy fehérjekomplex
(SNARE fehérjék) segitségével horgony-
z6dnak ki és fuziondlnak a célmembrdn-
nal. A folyamat leginkdbb a cipzdr két ré-
szének Gsszeillesztéséhez hasonlithatd. A
komplexet alkotd sok kiilonbozg fehérje
csak egy bizonyos kombindciéban képes
kotddni a célhelyhez, igy biztositva, hogy a
vezikuldk tartalma valéban a megfelel§
helyre jusson el. Felismerte azt is, hogy a
vezikuldk hasonlé médon kotédnek ki
mind a sejten beliili organellumokhoz, mind
magdt a sejtet hatdrolé membrénokhoz.
Késébb kideriilt, hogy a Schekman éltal
élesztében azonositott gének koziil néhdny
megfelel a Rothman dltal emlds sejtben
taldltakkal. Ez a tény a sejten beliili transz-
portfolyamatok kozos evolticids eredetére
utal. Egytittes munkdjukkal sikeresen tér-
képezték fel a sejtek sz4llité rendszerének
szdmos kritikus alkotéelemét.

Thomas Siidhofot egy kevésbé dltaldnos,
de nem kevésbé fontos jelenség érdekelte
igazdn: az idegsejtek egymads kozotti kom-
munikdcidja az agyban. Az idegsejtek ko-
z6tti kommunikdcids egységekbdl, mds né-
ven szinapszisokbdl jeldtvivd molekuldk,
azaz neurotranszmitterek szabadulnak fel
olyan vezikuldkbdl, melyek a Rothman és
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Schekman dltal kordbban leirt mechaniz-
mussal fuziondlnak az idegsejtek kiils§
membrdnjdval. A vezikuldkbdl azonban csak
akkor szabadulhatnak fel ezek az anya-
gok, ha a sejt elStte elektromos jelzést, tn.
akcids potencidlt kiildott a szomszédos sejt
irdnydban elhelyezked§ szinapszisba. Még-
is hogyan lehetséges a neurotranszmitte-
rek elvédlasztdsdnak ilyen preciz szabalyo-
zédsa? A kalciumionok (Ca?*) szerepe mdr
a 90-es években ismert volt, igy Siidhof
azt a kalciumra érzékeny fehérjét kereste
a sejteken belill, mely az dsszekottetést je-

2. abra. A Ca?*-triggerelt vezikulafizié6 mo-
dellje. A vezikularis SNARE fehérje (szinap-
tobrevin) komplexet formal a sejtmembran
SNARE fehérjéivel (szintaxin, SNAP-25). A
vezikularis Ca?*-ké6té fehérje (szinaptotag-
min) kbzponti szerepet jétszik a membré-
giil a vezikulak tartalmanak felszabadula-
sahoz vezet

(1) Vezikula dokkoldsa

R
L N a

5o oF of
o oo

i :‘i Szmapt7tagm1n

Szmaptobre Vemkula
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Szmtaxm/ SNAP 25

(2) SNARE komplexek formalédnak, igy a
membranok kozelebb keriilnek egyméshoz

(3) A bearamlé kalcium a szinaptotagmin-
hoz kotddik

(4) A kalciumot kotott szinaptotagmin ka-
talizélja a membranok fuzidjat
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lenti az elektromos szigndl és a neurot-
ranszmitterek felszabaduldsa kozott. Igy
sikeriilt azonositani a szinaptotagminnak
nevezett fehérjéket. Ezek a Ca**-szenzor
fehérjék az akcids potencidlt kovetd Ca?*-
bedramlds révén asszocidlnak a vezikuldk
SNARE fehérjekomplexével, arra utasitva
a szinapszisokat, hogy azonnal kossék a
vezikuldkat az idegsejt kiils6 membranjd-
hoz. A cipzar kinyilik, és a jeldtvivé anyagok
felszabadulnak (2. dbra). Siidhof felfede-
zése végre megfelel§ magyardzatot szolgdl-
tatott a parancsra torténd, gyors idegi jel-
dtvitel preciz szabdlyozdsdnak mechaniz-
musdra.

Thomas C. Siidhof 1955-ben sziiletett Got-
tingenben (Németorszdg). Tanulmdnyait a
gottingeni Georg-August Egyetemen vé-
gezte, ahol 1982-ben el6bb orvosi diplo-
mdt, majd, még ugyanabban az évben,
doktordtusi fokozatot is szerzett neuroké-
midbdl. 1983-t6l munkdjdt a Texasi Egye-
tem Southwestern Medical Centerében (Dal-
las, Texas, USA) folytatta Michael Brown
és Joseph Goldstein irdnyitdsa mellett. (Utéb-
biak megosztva kaptak orvosi Nobel-dijat
1985-ben.) Siidhof 1991-t6l a Howard Hughes
Medical Institute kutatéja lett, majd a Stan-
ford Egyetem Molekuldris és Sejtélettani
Tanszékének professzordvd nevezték ki
2008-ban.

A hérom Nobel-dijas felfedezései tehdt
egy, a sejten beliil az ramd pontossdgdval
miikods, folyamatos ellendrzés alatt 4ll6
transzportrendszer 1étezésére hivtdk fel
a figyelmet, mely hasonl¢ elveken alapul
még annyira kiilonb6z8 organizmusokban
is, mint amilyen az élesztd és az ember (1.
tdblazat). Mivel a sejtben nagyon sok
olyan élettani folyamat jétszédik le egy-
szerre, mely vezikuldk szdllitdsdt és fizi-
jat igényli, nagyon fontos a rendszer pre-
ciz irdnyitdsa, legyen sz6 az agyban torté-
nd jeldtvitelrdl vagy hormonok és citoki-
nek felszabaduldsdrdl. A vezikuldris transz-
port meghibdsoddsa szdmos betegség, igy
példéul cukorbetegség, vagy kiilonbozd ide-
gi és immunoldgiai rendellenességek ki-
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1. tablazat. A harom kutaté meghatarozé
publikacioi a Nobel-dij hatterében

alakuldsahoz vezethet. A hihetetlentil pre-
ciz szervezettség nélkiil ugyanis kdosz ural-
kodik a sejteken beliil.

Mi az, ami kozos ebben a hdrom brili-
dns, friss Nobel-dfjas kutatéban? Alacsony,
magas, vékony, kevésbé vékony — semmi,
ami kiviillrgl azonnal felttinhetne a gya-
nitlan szemlélének. Az viszont biztos, hogy
mindhdrman szenvedélyesen elkotelezet-
tek a tudomdny irdnt, nagyon jo és lelkes
eladdk, mindemellett azonban elbtivols a
személyiségiik és kivdlé humorérzékkel is
rendelkeznek.

NOBEL LAUREATES

Egyiitt a dijazottak. Akikrél nem irtunk: Alice Munro irodalmi és Eugene F. Fama,
Robert J. Shiller, Lars Peter Hansen kégazdasagi Nobel-dijasok
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Aramldsos linedris dikroizmus
spektroszkdpia alkalmazdsa
nukledzok tanulmanyozdsdra*

DNS nagy energidju foszfétészter-kotéseinek hidrolitikus

tton lejatszodé felhasaddsdt a nukledz enzimek katalizdljdk.
A reakcié kovethetd példdul agaréz gélelektroforézissel, vagy
megfeleld jelol6anyag hozzdaddsa esetén fluorimetridval. Egy ke-
vésbé ismert technika, az dramldsos linedris dikroizmus spektrosz-
kdpia elénye az el6bbi mdédszerekhez képest, hogy kiils§ beavat-
kozds nélkiil teszi lehet§vé a rendszer vizsgélatdt, az enzimek
vagy ionok, a molekuldk és a DNS kolcsonhatdsainak tanulmd-
nyozasdt [1-7].

Linedris dikroizmusnak nevezziik azt a jelenséget, amikor egy
minta kiilonb6z8 mértékben nyeli el a rdbocsdtott, egymdsra me-
réleges sikban poldrozott fénykomponenseket. Ennek feltétele,
hogy az dtmeneti dipélusmomentum-vektorok anizotrép médon
rendezddjenek. Folyadékfdzisi mintdkndl ez a feltétel nem telje-
siil, azonban mechanikai ergk segitségével a molekuldkat lehet
orientdlni. A detektdlt jel fiigg attdl, hogy az orientdcié milyen
hatékony, valamint hogy az orientdlt molekuldban taldlhatd &t-
meneti dipélusmomentumok hogyan helyezkednek el az orien-
tdcids tengelyhez képest (a koztiik bezdrt szog 0, 1. dbra).

L3 :
G I >

LD >0 ID<0
1. abra. Az orientaciés tengely (z) mentén elhelyezkedd
molekulakban (kék ellipszisek) talalhato kiilonb6zé iranyu
atmeneti dipélusmomentumok LD-effektusai

Legegyszer(ibb esetben (egytengelyd mintdkra vonatkozdan) a
kovetkez§ (1) kifejezéssel irhaté le a mért jel [8]:
_ID_ A-An_

3
LD" == 20— 1
1 y 5 S(Bcos’a - 1) 1)

iso is0

ahol LD" a koncentréciéfiiggetlen redukdlt linedris dikroizmus,
LD a mért linedris dikroizmus, A;,, az izotrép minta abszorban-
cidja és A ill. A a minta orientdcids tengelyére parhuzamos, ill.
arra merGleges irdnyban poldrozott fény elnyelése. S az orientd-
cids paraméter, amelynek értéke 0 izotrép minta esetén és 1 to-

kéletesen rendezett mintdban.

(]
*A dolgozat az MKE doktoranduszhallgatéknak kiirt palydzatdra késziilt.
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A molekuldk elrendezésére leggyakrabban a nyujtott polimer
filmeket vagy draml¢ folyadékokat alkalmaznak. Ez utdbbi ,,fo-
nalszerd”, példdul szdlas mtpolimerek, fehérjék vagy DNS-mole-
kuldk orientédldsdra alkalmas azok oldataiban. A biolégiai min-
tdkndl fontos szempont a kis mintatérfogat. Ez az dn. mikro-
Couette-cella alkalmazdsdval biztosithaté [9, 10], mely két egy-
mdsba illeszkedd kvarchengerbdl dll. A minta az ezek kozotti tér-
be keriil. Az dramldst az egyik vagy mindkét henger forgatdsdval
érik el (2. dbra).

Forgastengely

Minta

Fényforras Detektor

2. abra. A Couette-cella vazlata. A minta oldata (40 pl) a két
kvarchenger k6zotti térben talalhaté. A molekulak orientalasat
a henger(ek) forgatasa révén fellép6 surlodasi erék idézik elé

A linedris dikroizmus spektrumot 4ltaldban egy hagyomdnyos
CD-spektrométer dtalakitdsdval nyert mdszerrel mérik. Ebben a
mintatartd helyén egy Couette-celldt rogzitenek, és a mintdn cir-
kuldris helyett sikban poldrozott fényt bocsdtanak dt. A linedris
dikroizmus spektroszkdpidt Alison Rodger és Bengt Nordén
konyve mutatja be részletesen [8].

A DNS LD-spektruma

A DNS UV-abszorpcids spektrumdhoz hasonléan az LD-spektru-
ma is a bézisok dtmeneti dipélusmomentumainak gerjesztésébdl
ered (3.a dbra). Mivel ezek a gy(ird sikjdban, a molekula hossz-
tengelyére, igy az orientdcis tengelyre is kozel merGlegesen he-
lyezkednek el, a DNS LD-spektruma negativ, alakja az abszorp-
ciés spektrum tiikorképéhez hasonlit (3.b dbra).

A DNS linedris dikroizmus vizsgalatdhoz Couette-celldban leg-
aldbb ~1000 bézispdr hosszusdgu molekula sziikséges [11]. Az
orientdlhatésdgot a ldnc hosszdn kiviil a bdzisosszetétel és flexi-
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3. abra. A DNS bazisainak atmeneti dipélusmomentumai [12], és a borju thymus DNS LD-, valamint UV-abszorpciés spektruma

bilitds is befolydsolja, ez utébbi pedig érzékeny tébbek kozott a
hémérsékletre, az ionerdsségre és a ligandumok kotddésére.

Restrikciés endonukledzok dltal katalizalt
DNS-hidrolizis kovetése LD-spektroszképiaval

A DNS-konformdcié LD-spektrumot befolydsolé hatdsdt jol szem-
1élteti a plazmid DNS-molekuldk kiilonb6z8 formdinak spektru-
ma. Amennyiben a szuperhelikdlis formdn (4. dbra) egyszdld ha-
sitds torténik, a konformdcids fesziiltségek megsziinnek, és ki-

{0

s e e =t Ve

Egyszall z) Kétszalu
—- —_—
,ﬁd hasitas {,i ( hasitas
\\3(\:_&{},
o ad .Ny“,t ) R
cirkularis
Szuperhelikalis Linearis

alakul a nyilt cirkuldris forma. A kétszdld hasitds eredményeként
pedig linedris DNS képzddik. Az egyes formdk viselkedése az
dramldsos celldban eltér, igy dtalakuldsuk az agaréz gélelektro-
forézis mellett LD-spektroszkdpidval is kovethetd.

Erdekes, hogy a kiilonboz§ plazmidformdk 260 nm-en mért
LD-intenzitdsdnak ardnya a pUC19 nevii DNS-re vonatkozdan
szuperhelikdlis : linedris : nyilt cirkuldris = 1,00: 1,75 : 2,00 [3], te-
hdt a nyilt cirkuldris forma rendelkezik a legnagyobb LD-inten-
zitdssal annak ellenére, hogy tokéletes orientdcid esetén hossza
mintegy fele a linedris DNS-ének. Az LD-intenzitdst azonban a

Elektroforézis 4:_ é?.bra:‘A”pIazmifi PNS
| iranya kiilonb6z6 formai és ezek
| megjelenése az agarézgélen
(pUC19 plazmid 1%-os
agarozgélen)
= Nyilt cirkularis
=3 |inearis

—=3 Szuperhelikalis

5. abra. Restrikcios nukleazok altal katalizalt DNS-hidrolizis kovetése a 260 nm-en mért linearis dikroizmus segitségével.
Az EcoRlI (A) egy, az Eagl (B) két helyen hasitja el a vizsgalt plazmidot [6]
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DNS flexibilitdsa is befolydsolja, ami a linedris DNS esetén jéval
nagyobb, nehezitve a minta orientédlhatésdgat.

Alison Rodger és munkatdrsai plazmid DNS katalitikus hidro-
lizisét kovették linedris dikroizmus mérésével [6]. Az EcoRI rest-
rikciés enzim a tanulmdnyozott szuperhelikalis DNS-szdlon egyet-
len kétszdlud hasitast végez. A reakciét LD-spektroszképidval ko-
vetve a megjelend linedris DNS-molekuldk szdmdnak megfeleld-
en az intenzitds novekszik, majd telitést ér el (5.a dbra). A jel-
intenzitds novekedését Gsszehasonlitva a linedris DNS koncentrd-
cidjdnak fiiggvényében felvett kalibrdciés gorbével, meghatdroz-
tédk az enzim Michaelis—Menten-paramétereit (Ky; = 4,2 nM),
ami jé egyezést mutatott mds irodalmi adatokkal.

Az olyan enzimek, amelyek két helyen hasitjdk a plazmid
DNS-t (pl. Eagl, 5.b dbra), mds LD-profilt eredményeztek a re-
akcid sordn. A kezdeti intenzitdsnovekedés utdn az LD, jel ab-
szolut értéke maximumot ért el, majd csokkenni kezdett, és be-
allt egy értékre. Ez annak kgszonhetd, hogy a mdsodik hasitds
utdn képz§dott rovidebb DNS-szakaszok orientdcids képessége
gyengébb, mint a teljes linedris plazmidé. A kisérletet kiilonbozs
enzimekkel elvégezve mds-mds eredményt kaptak. Mivel t6bb ne-
hézség is felmeriilt, matematikai modellt még nem készitettek a
tobb hasitdsi hellyel rendelkez8 enzimek reakcidjdra vonatkozé-
an. Az LD kinetikai gorbe alakja attdl is fiigg, hogy a két hasitd-
si helyen egymdshoz képest milyen sebességgel megy végbe a re-
akci6, hogy az enzim milyen erdsen kotddik az egyes szekvenci-
dkhoz, milyen azok térbeli hozzdférhetsége és mindez hogyan
véltozik az elsd hasitdst kovetGen. Azonban a kiilonbozd gorbék
Osszehasonlitdsa révén igy is értékes informédcidkhoz juthatunk.

A restrikciés endonukledzok leggyakrabban dimer formédban
fordulnak eld, és kétszdlu hasitdst végeznek. A nem specifikus
nukledzok viszont monomerként egyszalu hasitdst is végezhet-
nek. Ebben az esetben a linedris forma csak akkor alakul ki a
nyilt cirkuldrisbdl, ha véletlenszertien a mdsik szdlat is elhasitja
az enzim, egy kordbbi hasitdsi hellyel szemben. Az ilyen osszetett
reakci6 kinetikdjardél mds mddszerrel nehezen meghatdrozhaté
kvalitativ és kvantitativ informdci6 nyerhetd a linedris dikroiz-
mus spektroszkdpia segitségével [3].

A nukledz-DNS rendszer LD-spektrumat
befolyasolé tényezék

A nukledzok tobbnyire globuldris fehérjék, az dramldsos celldban
nem rendezddnek, ezért az LD-spektrumhoz nem jdrulnak hoz-
zd. Fontos azonban megjegyezni, hogy a fehérje ktGdése a hid-

6. abra. Egy inaktivalt metallonukleaz (mutans colicin E7) DNS-
kotésének hatasa a ctDNS spektrumara, kiilonb6zé fehérje-DNS
aranynal. A DNS-koncentracié 150 pM bazisparokra szamitva
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rolitikus reakcié hidnydban is befolydsolja a DNS spektrumat. Ez
az effektus fiigg attdl, hogy a fehérje milyen alakd, specifikus
szekvencidhoz kotddik-e, illetve a kis vagy a nagy drokban kotd-
dik. A 6. dbra egy inaktivélt metallonukledz DNS-kotésének LD-
spektrumokra gyakorolt hatdsdt mutatja.

A fehérje kot6dése befolydsolhatja a spektrumot a DNS-hidro-
lizis vizsgdlata sordn is. A fentiek figyelembevételével azonban az
LD-spektroszkdpia alkalmas az egyszdla vagy kétszdli DNS-ha-
sitds kinetikai vizsgdlatdra anélkiil, hogy valamelyik molekuldt
izotépos vagy mds jeloléssel kellene elldtni. Emellett értékes in-
formdcidkat nyerhetiink a katalizis mechanizmusérdl és a nukle-
4z DNS-k6t6 képességérdl.

KOSZONETNYILVANITAS. A kutatds az Eurépai Uni6 és Magyarorszdg tdmogatdsdval
a TAMOP 4.2.4.A/2-11-1-2012-0001 azonosit$ szému ,Nemzeti Kivélésdg Program — Ha-
zai hallgatdi, illetve kutaté6i személyi tdmogatdst biztositd rendszer kidolgozdsa és mdi-
kodtetése konvergencia program” cimii kiemelt projekt keretei kézott valésult meg.
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OSSZEFOGLALAS

Németh Eszter: Aramlasos linearis dikroizmus spektroszkopia
alkalmazasa nukleazok tanulmanyozasara.

Az aramlasos linearis dikroizmus spektroszképia (flow LD) segitsé-
gével killsé beavatkozas nélkil kovethetok a DNS-molekulakat érintd
valtozasok, példaul a nukleazok altal katalizalt hidrolitikus hasadas.
Az LD-spektroszkdpia a CD- (cirkularis dikroizmus) spektroszkopiaval
rokon technika. Itt azonban a mintara két, egymasra merdleges sik-
ban polarizalt fénykomponenst bocsatanak, és ezek elnyelésének kii-
|6nbségét mérik, aminek eldfeltétele a molekulék anizotrop rende-
zettsége. Az aramlasos cellaban fonalszer( molekulak orientalhatdak
jol, ezért a technikat gyakran alkalmazzak DNS-oldatok vizsgélatara.
A hidrolizis hataséara a lanchossz csokken, igy az orientacios képes-
ség romlik, és az LD-intenzitas csokken. Ezt hasznalja ki az aramlasos
LD-spektroszkopia a reakcid kinetikajanak tanulméanyozasara.
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Biztonsdgi adatlapok. Tizenkettedik rész

Veszélyességi besoroldsok
és cimkeelemek

Veszélyességi besorolds

Az adatlap két szakaszdban taldlhatak veszélyességi besoroldsok: a 2.1
alpontban magdra arra a veszélyes termékre (anyagra vagy keverékre),
melynek biztonsdgos felhaszndldsdt az adatlap megadja. Amennyiben
pedig a termékiink keverék, akkor még a 3.2 alpontban kell megadnunk
— jelenleg a 44/2000 rendeletben meghatdrozott anyagkomponensekre —
az osztalyozdst.

Mdr a jogi alapokkal foglalkozé kézleményemben ismertettem, hogy
ha anyagra készitiink adatlapot (vagy ilyet kapunk), akkor a 2.1alpont-
ban mdr a CLP szerinti osztdlyozdst is kell szerepeltetniink, a 44/2000
rendelet szerinti — régi — osztdlyba sorolds mellett. Amennyiben keverd
véllalkozds vagyunk, akkor a keverékiinket 2015 jiniusdig nem kételez§
még a CLP szerint osztdlyoznunk. Azonban ha megkaptuk a beszalli-
ténktdl valamely bekevert komponensiinkre az dj, CLP szerinti osztd-
lyozdst, akkor ezt a keverékiink adatlapjdnak legkdzelebbi dtdolgozdsa-
ndl be kell venniink az adatlapunk 3.2 alpontjdba. Nincs olyan kétele-
zettség, hogy ezt nekiink be kellene gytjteniink, vagy kitaldlnunk.

Ha a régi besoroldsrdl l4tjuk, hogy az osztdlyozds nem véltozott (hi-
szen csak azt tudjuk Gsszevetni az adott komponens eddigi osztélyba so-
roldsdval), akkor csupdn a CLP osztdlyozds beérkezése miatt nem kell a
keverékiink adatlapjat aktualizdlnunk (és nem kell minden vevénknek,
akinek az elmdlt 12 hénapban szdllitottuk a keverékiinket, elkiildeniink
az Uj, aktualizdlt adatlapot). De ha véltozott az osztdlyozds, akkor hala-
déktalanul aktualizdlnunk kell a keverékiink adatlapjét és mindenkinek
el kell kiildentink.

Anyagok osztdlyba soroldsanak forrasai

Amennyiben a felhaszndléi ldnc elején 4ll6, els§ adatlapkészité mdr re-
gisztrdlt, csak egyetlen — de nagyon fontos — feladata van: az elkésziilt
biztonsdgi adatlapban az osztdlyozds (és persze minden mds dllitds is)
egyezzen meg a regisztraci6ban megadottal és a cimkén lévGvel. Ha
azonban az els§ adatlap elkészit§je még nem regisztrdlt (vagy lehet,
hogy nem is fog a kis volumenti gydrtdsa vagy importja miatt), akkor
kételes minden lehetséges forrdst felkutatni a forgalomba hozatal el6tt
az anyagdnak a helyes osztdlyozdsdra (CLP rendelet el§irdsa). Ha az
anyag szerepel a CLP VI. mellékletében, akkor az ott taldlhatd, tn. har-
monizdlt osztdlyba sorolds kotelez§ szdmdra is. De csak az adott vég-
pontok esetén, és ezekre is csak akkor, ha nincs csillag jel mellette. Ek-
kor ugyanis ez az osztdlyozds tin. minimdlis osztdlyozds, és ha a cégnek
van olyan informédciGja, hogy anndl szigortbb osztélyozds lenne a helyes,
akkor — e tény megjeldlésével — azt alkalmazhatja.

Azért fogalmaztam tgy, hogy csak az adott végpontokra kételezd a
harmonizdlt osztdlyozds, mert az dsszes tobbi végpontra ugyanuigy ko-
telezd a forgalomba hozénak megvizsgdlnia, hogy nem kell-e azokra ve-
szélyesként osztdlyozni az anyagdt, mint egy olyan anyagra, ami nem
szerepel a harmoniz4lt listdn. Gyakran el6fordul ugyanis, hogy a har-
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monizdlt osztdlyozds nem foglalkozik példdul egy benzinfrakcio tiizve-
szélyességével, vagy a kornyezeti veszélyességgel. Mindezekért mindig
célszeri megnézni és értékelni a regisztrcidban taldlt osztdlyozdst ak-
kor is, ha van és akkor is, ha nincs az anyagra harmonizdlt osztdlyozds.

Ha egyik sem elérhetd, akkor az elsd adatlap készitGje ,,szabadon”,
de megalapozottan donthet. Az ellendrz§ hatésdg felé igazolnia kell tud-
nia a dontését, és a megfelel§ dokumentumokat 10 évig meg kell 6riz-
nie. Célszerti ilyenkor megnézni az Ugynokség honlapjdn - tgyis ott ta-
ldlja ugyanazon keresdben az el§z6 adatokat — a CLP bejelentéseket is:
bér ott egy-egy anyagra sok eltérd osztdlyozds taldlhatd, az alapjén le-
het vdlasztani koztiik, hogy melyiket hdny cég alkalmazta, mert ez is l4t-
szik. Nagy valdszintiséggel vizsgdlati adatok nincsenek az anyagdra, te-
hdt inkdbb tapasztalatok és analdgidk alapjdn kell déntenie. Erzékeny
egyenstily ez, hiszen ha tul szigordra osztdlyoz, senki se fogja megvenni
t8le példdul a rékkeltd termékét, ha til enyhére, akkor jogi felelGsség-
re vonds érheti, ha a felhaszndléi ldncédban bérkinek baja esik a termé-
kétol.

Keverékek osztdlyba soroldsa

A keverd cégek ma még dltaldban a régi rendszer szerint osztdlyozzdk a
forgalomba hozott keverékeiket. Fontos tudni, hogy ha mdr 4tdll valaki
keverék esetén is az CLP rendszerre, akkor is meg kell, hogy adja az
adatlap 2.1alpontjdban a régi rendszer szerinti osztdlyba soroldst is. Szd-
mukra kulcskérdés, hogy hdrom dolgot figyeljenek a beérkezg — kom-
ponenseikre vonatkozé — adatlapokban:

- Nem szigorodott-e valamelyik komponens osztdlyba soroldsa (nyil-
vénvaléan csak a régi rendszer szerinti osztalyozdsok vethet8k csak
egymadssal dssze). Ez elég gyakori a regisztrdciét kovet§en. Ekkor
ugyanis Ujra kell ellendrizniiik a keverékiik osztdlyba soroldsat.

- Van-e harmonizdlt osztdlyozdsi komponens és megfelel-e annak az
osztélyozdsa a VI. mellékletnek. A két elfogadhatd eltérési lehetd-
séget mdr fentebb tdrgyaltam. Van egy harmadik is, f6ként fino-
mitdi termékekre. Ezeknél a VI. mellékletben tin. megjegyzések ta-
ldlhatéak, melyek szerint ha bizonyos szennyezések mennyisége li-
mit ald esik (pl. benzoltartalom, butadiéntartalom, 0,1% alatt, de
vannak mdsok is), akkor mégse kell rdkkeltének osztdlyozni az
adott anyagot. Es ez nem mindegy, hiszen ha egy benzinfrakciéban
csak 0,2% benzol van, akkor ettdl az egész benzinfrakcié rakkeltd
lesz. Ha pedig a keverékemben csak 0,2% ez a benzinfrakci6 (szdn-
dékosan sarkitom a példdt), de az a frakcié rékkelts az el6bbiek
szerint, ettdl az egész keverékem rdkkeltd lesz, pedig csak 0,0004%
benzol van benne. A gond sajnos ott van, hogy nem igazdn jelzik az
adatlapok a 3.2 alpontban, hogy egy-egy komponens harmoniz4lt
osztdlyozdsu (pl. azzal, hogy megadjdk az index szdmadt, mely a VI.
mellékletben szerepl§ sorszdma). Célszert ilyenkor nem a benzol-
tartalomrdl beszélni a 3.2-ben, hanem példdul azt mondani, hogy a
P megjegyzés miatt nem rékkelt§ az anyagkomponens.
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Felhasznadlo és kereskedd osztdlyozasi kotelezettsége/
osztalyozds-ellendrzési kotelezettsége

A CLP rendelet és az Ugynokség dltal készitett kérdés-felelet anyag egy-
értelmten gy rendelkezik, hogy az anyag étvevdi, tehdt akik csak hasz-
ndljék az anyagot, de azok is, akik tovdbbadjdk, példdul kereskeddk, &t-
tolt6k szémdra nincs osztdlyozdsi kotelezettség. Ok dtvehetik a beérke-
2§ osztélyozdst, de nem feladatuk, hogy — az els§ forgalomba hozétdl el-
térGen — minden informdciét dsszegytjtsenek, vagy hogy ellendrizzék a
beérkezd anyag vagy keverék adatlapban az osztédlyozdsokat.

Ezzel szemben a hazai el§irdsok — szokott médon — zavarosak és el-
lentmonddk. A kémiai biztonsdgi torvény szerint, 5. § (2):

»Az anyagok, illetve a keverékek osztdlyozdsdt a REACH és a CLP
rendelkezéseire figyelemmel, illetve a kiilon jogszabdlyban meghatdro-
zottak szerint a regisztrdcidra kotelezett végzi, regisztrdcids kotelezett-
ség hidnydban a gydrtd, tovdbbfelhaszndld, az importdr vagy a forga-
lomba hozatalért felel§s személy”.

A 44/2000 EuM szerint pedig (3. melléklet 1.):

»1.5. Az EINECS-ben szerepld, de a kozosségi jegyzékben még nem
szerepl§ veszélyes anyagok gydrtdi, forgalmazéi és importdrei kotelesek
maguk felkutatni az anyagok tulajdonsdgaira vonatkozé hiteles és hoz-
zéférhetd adatokat és az adatok alapjdn kotelesek az osztélyozdst, fel-
iratozdst (cimkézést) és csomagoldst elvégezni.”

Mindezek alapjdn dgy tlinik, hogy mindenki kételes (lenne) az osz-
télyozdst elvégezni. Nem akarom itt most a hazai kémiai biztonsdgi
rendelkezések ellentmonddsait tdrgyalni, a honlapomon kiilon oldalt in-
ditottam [1] ezek 6sszefoglaldsdra, hogy segitsem a torvényalkotdkat
azok kijavitdsdban. De annyit meg kell jegyeznem, hogy a CLP hatdly-
ba lépése Gta mindazok a rendelkezések, melyek az anyagok osztdlyo-
zdsdnak feladataira vonatkoznak a hazai jogrendben semmisek, tehdt
példdul a 44/2000-ben megadott fenti kitelezettség is (nyilvdn az, hogy
milyen paraméterek szerint kell besorolnom a régi rendszer szerint az
anyagomat, csak innen vehetem, de a fenti mondatok nem erre vonat-
koznak). Tehdt a forgalmazé ,nem kdteles felkutatni”, de a tovébbi fel-
haszndlék sem. Megjegyzem, hogy ennek megkovetelése soha nem is
volt gyakorlat. Bar régen el§fordult, hogy egy nem megfelel§ osztdlyo-
zdsért az adatlapban vagy cimkén a végfelhaszndlét biintették, de ez
ma mdr igen ritka.

A kérdésben a javaslatom annyi, hogy a felhaszndléi ldnc elején 4llok
végezzék el a fent tdrgyalt — nagyon szigor — feladataikat. Az adatlapot
fogaddk pedig ellendrizzék, hogy nincs-e a fogadott termékben

— harmonizdlt osztdlyozdssal rendelkezd anyag,

— munkahelyi hatdrértékkel rendelkezd anyag.

Mindkettben meglévé hiba ugyanis komoly munkavédelmi kovet-
kezményekkel jérhat, pl. rdkkelt6k bejelentése, monitorozds stb. De ez
része kell, hogy legyen annak a munkahelyi kémiai kockdzatbecslésnek,
melyet a végfelhaszndléknak tgyis el kell végeznitik.

Cimkézés az adatlapokban

Nagyon fontos azt l4tni, hogy bdr a 2.1¢és a 2.2 alpontokban sok az is-
métlés, de az adatlap rendelet alapjan mindkét pontot kiilén haszndlni
kell, valamint pontosan megadni, hogy a régi, vagy az uj el§irdsok sze-
rinti osztdlyozds vagy cimkeelemek vannak-e megadva.

Alapvetd eltérés van az elgirdsokban aszerint, hogy az CLP szerint
osztdlyoztuk-e a termékiinket (vagy azért mert ez kotelezd, anyagok
esetén, vagy onként, keverék esetén), vagy pedig - és csak keverékre —
még a régi rendszert haszndljuk. Ez az eltérés arra vonatkozik, hogy a
cimkén megjelend informdciokbdl mit tegyiink az adatlapba és hova.

Ettd] figgetleniil mdr a REACH bevezetésével egyértelmi kovetel-
ménnyé vdlt, hogy a megkapott engedély azonosité szdmdt (engedély-
szdm) nemcsak a cimkén, hanem az adatlapban a 2.2 alpontban is sze-
repeltetniink kell. Ha pedig a termékiinkre a XVII mellékletben a cim-
kén megjelenitend§ mondat szerepel, akkor azt CLP osztédlyozdsu ter-
méknél a 2.2 alpontban, mig a régi rendszer szerinti osztdlyozdsu keve-
réknél pedig a 15. szakaszba kell beirni.
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CLP osztalyozasu termékek

A CLP és az adatlap rendelet egyértelmten el6irjak, hogy a biztonsagi
adatlapban a 2.2 alpontban nemcsak a CLP (és REACH) rendeletbdl ko-
vetkez§ cimkeelemeket kell szerepeltetni, hanem az tn. kiegészit§ cim-
keelemet is. Ezek részben a régi rendszerbdl 4tvett cimkeelemek (pl. izo-
ciandtokat tartalmaz, vagy 1% felett ismeretlen, de akut toxicitdsd 6sz-
szetevéket, vagy ismeretlen, a vizi kdrnyezetre veszélyes dsszetevSket
tartalmaz stb.) Mdsfeldl ide keriiltek az egyéb eurdpali, illetve ezek ha-
zai 4ttételébdl szdrmazo rendeletek dltal elSirt cimkeelemek. Nagyon sok
ilyen lehetséges, VOC, novényvédd szer, mosészer, aeroszol stb. Ezek te-
hdt a 2.2 alpontba valdk.

A 44/2000 szerint osztdlyozott
keverékek

Az adatlap rendelet az 1999/45-6s irdnyelv V. melléklet A és B szakaszdt
adja itt meg, hogy ilyen esetekben ezeket szerepeltetni kell a 2.2 alpont-
ban. Ezek a fent mdr idézett izociandtokat tartalmaz, cianoakrildtokat
tartalmaz és hasonlé mondatok. Tovébbi részletekre nézve ldsd az irdny-
elvet [2]. Az ott részletezettek koziil szdmunkra most egy a fontos: az
irdnyelv tételesen felsorolja az aeroszolokat. Ez azt jelenti, hogy az ae-
roszolos kiszerelés( termékekre az aeroszol-rendeletben eldirt tovabbi
cimkeelemet az adatlap 2.2 alpontjdban kell szerepeltetni. Az adatlap
irdnymutatdsbdl dgy ldtszik, hogy ilyen régi osztalyozdsu keverékeknél
az egyéb rendeletekbdl szarmazé cimkeelemek helye viltozatlanul a 15.
szakasz, a megfelel§ rendeletre valg hivatkozdssal.

Itt emlitem meg, hogy a Kozmetikai és Hdztartds-vegyipari Szovet-
ség — hatdsdggal egyeztetett — dlldsfoglaldsa szerint (2013. februdr 21.)
azokra a biocid termékekre, melyekre kell adatlapot adni, nem kell a
biocid rendelet dltal elirt cimkeelemeket a biztonsdgi adatlapban sze-
repeltetni. Meg kell jegyeznem, hogy e kozlemény megjelenésekor madr
érvénybe 1épd kozosségi biocid rendelet — szemben a fenti dlldsfoglalds
f8 érvelésével — a kovetkez6t mondja a biocid adatlapokrdl: 70 cikk: ,,A
hatéanyagokra és a biocid termékekre vonatkozd biztonsdgi adatlapo-
kat — ahol alkalmazandé — az 1907/2006/EK rendelet 31. cikkével 6ssz-
hangban kell elkésziteni és hozzadférhet6vé tenni.” A javaslatom ebben
a bonyolult helyzetben az, hogy a biocid cimkeelemet is hozzuk leg-
aldbb a 15. szakaszban. Hiszen ezt az adatlap irdnymutatds is egyértel-
miien eldirja.

Ne felejtsiik el tovdbbd, hogy ha a keverékiink nem veszélyes, de tar-
talmaz — a REACH rendeletben megadott koncentrdci6 felett — veszélyes
anyagkomponenseket, vagy koncentracié nélkil kozosségi hatdrértékkel
rendelkez§ komponenseket, akkor szerepeltessiik a cimkén és a 2.2 al-
pontban is a ,,Biztonsdgi adatlap foglalkozdsszert felhaszndldk kérésére
rendelkezésre dll” feliratot. Tovabbi részleteket ezzel kapcsolatban mér
részletesen tdrgyaltam a mdsodik kézleményemben [3]

IRODALOM

[1] http://kortvelyessy.hu/REACH/hazai-jogszabalyok-problemai.htm

[2] http:/feur-lex.europa.eu/Lex UriServ/Lex UriServdo?uri=CONSLEG:19991.0045:20090120:
HU:PDF

[3] Magyar Kémikusok Lapja (2013) 8-80.

OSSZEFOGLALAS

Kértvélyessy Gyula: Biztonsagi adatlapok. Tizenkettedik rész.
Veszélyességi besorolasok és cimkeelemek

Az adatlap 2. szakasza az osztalyozast és a cimkén megjelend ele-
meket tartalmazza. Ezeket nem lehet egy alpontba 6sszevonni, és
pontosan meg kell jeldlni, hogy melyik jogi el6iras alapjan hozunk
adott informaciot. Kilon probléma az egyéb, specialis felhasznalasu,
példaul biocid, VOC, névényvédd szer, mososzer stb. rendeletileg
eldirt tovabbi cimkeelemeinek helye az adatlapban. A CLP-re val6 at-
térés utan ezek a 2.2 alpontba valdk, addig is vagy itt, vagy a 15. sza-
kaszban célszerl ezeket megadni, hiszen fontos biztonsagi informéa-
ciot jelentenek.
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. A KEMIA KIVALOSAGAI

Benkdné Di Giovanni Rita

Kémiaoktatds
a Budapest-Fasori

Evangélikus Gimn4ziumban

A nagy el6dok idején

Mar iskoldnk el§djében, a mai Dedk téri —
Siitd utcai Gimndziumban, az 1800-as évek
kozepétdl a képzés része volt a kémia. A
kor szinvonaldnak megfelel§en modern
oktatdsi eszkozokkel ldttdk el a gimndziu-
mot. Az iskolatorténet krénikdja igy szd-
mol be a korabeli beszerzésekrél: ,,1861-
ben Nendtvich Kdroly professor az iskold-
nak chemiai appardtusokat és konyveket
ajéndékozott ... 1867-ben Kubinyi Agoston
kamards dllat- és dsvanygytjteményt adott
az intézetnek ... 1874-ben a vegytani te-
rem berendezéséhez a fGvdros ajiandéko-
zott vegytani »tlizhely-fiilkét«.”

S mire a Vdrosligeti fasorban az 4j f6-
gimndzium az 1904-ben els§ iskolai tané-
vét megkezdte, mdr jol felszerelt természet-
rajzi szertdrral biiszkélkedhetett: ,,... nagy
el6addasztal és az ettdl jobbra-balra 1év§
szemléltet§ szekrények alsé fidkjai tele
vannak chemiai kisérleti eszkozokkel ...
valamint dsvdnyok és kdzetek vannak ki-
dllitva a tanuldk szdmdra.”

A felszerelések biztositdsa mellett a
képzés mddszertana is igen magas szin-
vonald volt a Fasori Evangélikus Gimnédzi-
umban. A korabeli évkonyvek tandsdga
szerint a IV. osztaly tananyagdt dsvanyta-
ni és kémiai gyakorlatok egészitették ki.
»Az 1922. év szeptembere Gta a szertdr Gre
Dr. Bogsch Sdndor. Ez évben a szertdr fo-
lyoséjdt chémiai dolgoz6vd alakitottuk 4t
20 dolgozéhellyel, ahol ifjisdgunk kiilon
csoportokban az dsvdnytanbdl és chémid-
bél gyakorlati kiképzést nyert.” A gyakor-
latokat 15-16 f§s csoportokban tartottdk.
»A tanuldk ... heti 1-1 érdban dolgoztak a
szamukra kijelolt és felszerelt munkahe-
lyiikon. A kisérleti felszerelést, s vegysze-
reket iskoldnk adja. A tanuldk félévenként
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10-10 P dijat fizetnek, ezen dij aldl felmen-
tettiik a szegénysorsu, tandijmentes tanu-
l6kat, vagy indokolt esetben mérsékeltiik a
dijat.” ,A gyakorlatok tdrgya kémidbdl:
Vizforralds, sz(irés, oltds, kristélyositds, oxi-
génfejlesztés kisérletek oxigénnel és hid-
rogénnel. Oxigénbomba, hidrogénbomba.
A leveg§ szétrobbantdsa. Chlérfejlesztés.
Savak, bazisok és sk tulajdonsdgai és fel-
ismerésiik. Szén-dioxid fejlesztés. Desztil-
l4ci6. Kisérletek folyékony leveggvel. Fé-
mek oxiddldsa ldngban” — emellett sok mds
érdekes kisérletet is végeztek.

Az 1940/41-es tanévben ,,az j tantervi
utasitds értelmében a VI. osztdly vegytani
tanitdsdval kapcsolatban” bevezették heti
mdsfél-mdsfél 6rdban a vegytani gyakor-
latokat is. ,,A gyakorlatok dija 10 B, amely
fejében iskoldnk elltta a tanuldkat a sziik-
séges felszereléssel és vegyi anyagokkal.”
A vegytani gyakorlatokat Vermes Miklds

vezette, és tobb mint 30 kisérlet szerepelt
a tantervben, példdul: ,,Ligok titrdldsa 0,1 n
sésavval. Nitrogénjodid készitése. Egysze-
rd jodometrids titrdldsok. CipSkendcs ké-
szitése. Vaj elszappanositdsa, a vajsav le-
desztilldldsa. Indigé szintetikus el§éllitdsa
o-nitrobenzaldehydbdl. Furfurol ledesztil-
léldsa zoldborsébdl. Malachitzold készité-
se.” E kivéléan felszerelt és magas szak-
mai igényességgel oktaté intézménybdl
méltdn keriilt sok didk az egyetemek ter-
mészettudomdnyi fakultdsaira, s indult el
a vildghir vagy a Nobel-dij felé.

Ebben az id§szakban - els§sorban Ver-
mes Miklds vegytan drdinak hatdsédra — tébb
didk is végleg ,megfert§z6dstt” a kémia
szeretetével, s évek milva a kémiatudo-
madny miiveldi lettek. Koziilik nyolcan ma
a kémiatudomdnyok doktorai. Kozottiik
van a Volt Novendékek Egyesiiletének el-
noke, Liptay Gyorgy professzor is, aki so-
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kat segitette és segiti ma is az alma ma-
terben folyé munkdt. Az irdnta valg tisz-
telet jeleként a Budapest-Fasori Evangéli-
kus Gimndziumban 2012-ben dtadott, 21
szdzadi kémialaboratérium a Liptay-labor
nevet viseli.

A ,Laborpalyazat”

A rendszerviltds idején els6ként djraindult
Fasori Evangélikus Gimndzium mindig ar-
ra torekedett, hogy felélessze s folytassa a
dicsd mult hagyomdnyait a természettu-
domédnyok oktatdsa terén. Héla az 6regdi-
dkok blkezi adomdnyainak, a kezdeti
években ez meg is valgsulhatott. A kilenc-
venes évek elején Banhegyi Gyorgy tandr
ur és lelkes fiatal kollégdi még sok izgal-
mas kisérletet végezhettek a didkokkal. Az
évek sordn azonban, sajnos, a kisérleti
eszkozok egy része elkeriilt az iskoldbdl,
mdsok elavultak, elhasznélédtak, muzeu-
mi tdrggyd nemesiiltek. A kémia tanitdsa
egyre inkdbb az elmélet irdnydba tolddott
el. A tandrok munkabeosztdsa, megbecsiilt-
sége sem kedvezett a kisérletez§ oktatds-
nak. Igy 2007-re mdr csak az emlékekben
¢lt a tanuldkisérletezés a Fasorban. Ezek-
ben az években egy-egy tanuldkisérleti 6ra
csak sok dldozat drén johetett létre. Igy
lassan a lelkesedés is elapadt.

Majd Isten segedelmével vjra kedvezd
fordulat kovetkezett be e téren. Az 4j ok-
tatdspolitikdnak koszonhetGen a termé-
szettudomdnyos oktatds reflektorfénybe
kertilt, s 2011-ben egy unids pdlyazat a Fa-
sorba is lendiiletet hozott.

A Tdmop 3.1.3. ,, A természettudoméd-
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nyos oktatds mddszertandnak és eszkoz-
rendszerének megujitdsa a Budapest-Fa-
sori Evangélikus Gimndziumban” cimd
pélydzat keretén beliil 290 milli6 forintot
nyert iskoldnk. A két év megvaldsitdsi id6-
szakban a gimndziumot fenntarté Ma-
gyarorszdgi Evangélikus Egyhdz irdnyitot-
ta a pdlydzat megvaldsitdsat, Roncz Béla
projektvezet§ (akkori igazgatd) kozremd-
kodésével. Felépiilt két 20-20 f8s labora-
térium, mely djra nagyszerd lehet§séget
ad a tanuldk kisérletezésére. Megujultak
az el6addk, kialakitottak egy uj vegyszer
szertdrat, a kisérletezéshez el6készit§ és
kiszolgdlé helyiségek létsiiltek. Igy ma ko-
zel 100 milli6 Ft értékd eszkoz szolgdlja a
kémia, és a tobbi természettudomadnyi dra
kisérleteit.

A szertar6rok utédaiként a laborvezet
és a két labordns gondozza az eszkozpar-
kot, ezzel segitve a t6bbi szaktandr mun-
kdjat. Feladataikhoz tartozik még a labo-
rokat haszndlé 10 partneriskola tanuldki-
sérleteinek megszervezése, elgkészitése és
szakmai tdmogatdsa.

A palydzat keretében az oktatds mdd-
szertana is megujult.

A digitdlis tabldk mellett elindult a digi-
télis tananyagfejlesztés is. Mintegy 80 iv
(16 oldal/iv) digitdlis tananyag késziilt el,
mely 4j tananyagtartalmakat, kisérleteket
és tesztfeladatokat egyardnt tartalmaz.
Létrehoztunk egy vizsgdztatdsi modult is,
amely az egyes témakorok anyagdt kéri
szdmon évfolyamonként rendszerezve. Ki-
nyomtattunk 24 fvnyi munkafiizetet, 12 fv
feladatgydjteményt emelt szintd érettségi-
hez és 12 iv kutatdsi segédletet is.

Evente komplex természettudomdnyi
versenyt szerveztiink, ahol fontos szerep
jut a laborgyakorlatnak.

2009-ben elindult iskoldnkban a termé-
szettudomdnyi tagozat, melynek utolsé
két évében az osztdly kémia tagozatos fele
heti négy éraban tanulhatja a tdrgyat.

Az iskolai kémiaoktatdst ma djra szdm-
talan érdekes kisérlet szinesiti a szappan-
f6zéstdl a titkosirdson, a titrdldsokon 4t a
kemilumineszcens jelenségekig. Evek Gta
rendszeresen tartunk kisérleti bemutaté-
kat is.

Ezen fejlesztéseknek is kaszonhetd, hogy
az utdbbi pdr évben létvdnyosan és mere-
deken emelkedik iskoldnkban a természet-
tudomadnyos tdrgyakat vélasztdk, ezen be-
lal is a kémia fakultdcidra jérék szdma.
Minden évben egyre tébben tanulnak to-
vabb vegyész szakokon és az orvosképzés-
ben. (Hdrom év dta rendszeresen 4-5 {8
orvosi és gydgyszerész, 3—4 £§ vegyész és
4-6 didk egyéb, kémia érettségit igényld
szakon folytatja tanulmdnyait.)

Két éve a Kutatok éjszakdjan latvdnyos
és érdekes kémiakisérleteket végezhetnek
laborunkban az érdeklgdsk.

Tobb év 6ta ad otthont laborunk a Pest
megyei emelt szint kémia érettségi szo-
beli vizsgdinak is.

Rendszeresen kapunk felkérést a tandr-
tovdbbképzések laborgyakorlatainak meg-
valésitdsdra, hogy tapasztalatainkat dtad-
va segitsiik az Oveges-pdlydzatban nyertes
iskoldkat.

Idén, 2008 utdn, az MKE gondozdsdban
ismét megrendezésre keriilt a ,,Technold-
gia mérfoldkovei a kémikus szemével’ci-
m kidllitds.

»Genius loci”

A kémiai ismeretek életiink egyre széle-
sebb korét behdlzzdk. Iskoldnk egyhdzi
jellegének megfelelgen a fenntarthatdsdg,
a fenntarthaté fejlédés gondolatdt a pro-
testdns egyhdzak dltal megfogalmazott te-
remtésvédelmi szemlélet hatja ét. E teriile-
ten is jelen van a kémia. A teremtésvéde-
lem gondolatédnak elmélyitését egy verseny
keretében kezdtiik meg, ahol a felkésziilés
sordn didkjaink az élelmiszer-biztonsdg, a
természetes eredet( tisztitészerek és a
konyhai technolégidk napjainkban felme-
rill§ problémdival ismerkedtek meg.

A 21. szézad igényeinek megfelel§ labor
nagy lehetgségeket és szép kihivdst rejt a
modern kori kémiaoktatds fejlesztésében.
E kihivdsnak kivédn iskoldnk — dics§ mul-
tunk drnyékdban - Isten segitségével a
kovetkezd években is megfelelni.
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Tudomdnyos Kutat4si-

adatok és ismeretek —
vizudlis megjeleniteése

Rendhagyé kényvbemutaté* “‘ =

-
=

ElGsz6

A tovébbiak jobb atldtdsa érdekében eti-
moldgiai, illetve forditdsi magyardzattal
tartozunk. Ugyanis témdankhoz az angol
nyelvben hasznélt visualisation a kulcsszé.
Sajnos, e szonak nincs szGtdri magyar meg-
telelgje. Els8re vizudlis ldttatdsra gondol-
tunk, de az nyilvdnvaléan pleonazmus, ezért
a vizudlis megjelenitést vélasztottuk annak
tudatdban, hogy nehezen veheti fel a ver-
senyt angol nyelvii megfeleljével. Ameny-
nyiben a vizualizdlds ad hoc magyarosi-
tdsként elfogadhaténak tiinik, gy taldn
az is tekintetbe vehetd itt. Sajnos, a témad-
hoz tartozé mdsik angol sz6, a mapping is
nehézségeket tdmaszt, mert amennyiben a
tudomadny, illetve a tudomdnyos kutatds
tertiletén haszndljuk, a sz6tdri forditdsa,
azaz a leképzés, térképészet, térképezés na-
gyon elterjedt koznapi, geogréfiai vonat-
kozdsai miatt némileg hidnyosnak, félre-
értelmezhetdnek tarthaté.

Bevezetés

Ma mdr kozhelynek is nevezhetd, hogy vi-
ldgunk zstfoldsig van tudomdnnyal kap-
csolatos adatokkal és ismeretekkel, s6t ezek-
bél tobb van, mint eddig valaha [1], és egy-
re sziikségesebbé vdlik azoknak az utak-
nak a keresése, amelyek hozzdsegitik, il-
letve hozzasegithetik a tudomdnyos kutaté-
kat és mdsokat, hogy dtldssék, feldolgoz-
hassdk, megértsék ezeket az adatokat. El

n
* Katy Borner: Atlas of Science. MIT Press, Cambridge,
Massachusetts, London, 2010.
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1. abra. Alapmii

kell mondanunk, hogy az 1759-ben sziile-
tett mérnok, konyveld, feltaldld, politikai
kozgazddsz és még szdmos mds elfoglalt-
ségot z8 skét William Playfair volt az [2],
aki a szdmszer( adatsorok és tdbldzatok
jobb dttekintése érdekében a vizualizalds
el6futdraként megalkotta a statisztika gra-
fikai médszereit.

Playfair négyféle diagramot taldlt fel:
1786-ban a vonalas grafikont és oszlopdi-
agramot gazdasdgi adatokhoz, majd 1801-

< \

g What We K

ben a kordiagramokat (pie chart, circle
graph). Ezeket 1786-ban és 1801-ben publi-
kélt konyveiben [3,4] sajdt statisztikai ada-
tainak grafikai megjelenitéséhez, illetve
értelmezéséhez alkalmazta. Diagramjai vi-
zudlis djitdsokat ihlettek, és az érdekl§dsk
szdmdra az adatok olyan mintdzatait tet-
ték ldthatévd, amelyek a hosszu szdmso-
rokkal megtoltott oldalak szemlélésekor
rejtve maradtak volna. A kezdeti prébdlko-
zdsok korvonalazdsa utdn nincs szdndé-
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kunkban az adatok grafikai feldolgozdsd-
nak teljes, kiilonben rendkiviil érdekes tor-
ténetét ismertetni. Ezért f6 témdnkhoz, az
ismeretek vizudlis megjelenitéséhez tér-
nénk vissza, idézve a jelen szerz§ dltal e té-
ren legrészletesebbnek {télt, az amerikai
Katy Borner dltal nemrég publikalt alap-
miivet (1. dbra). Ez a m{ bemutatja a tu-
domadny, illetve a tudds szemszogébdl néz-
ve mindazt a fejlédést, amit a szdmitds-
technikai lehet&ségek el tudtak érni a gra-
fikdval. A tudds egészével foglalkozd, illet-
ve annak csaknem minden tertletet érin-
t6 konyv tobbek kozott a kutatdsra is ki-
tér. Jelen ismertetés célja néhdny dltalanos
érdeklgdésre szdmot tartd példa bemuta-
tdsa és a kimondottan kémiai vonatkoza-
sok kiemelése.

Kovetkezzen egy elhatdrolddds is: jelen
dolgozat és az ismertetett konyv sem érin-
ti az atomok és szerves molekuldik szdmi-
tégépes grafikai modellezését és a képal-
kotdst (imaging) sem, amely néha taldn
megtévesztden dtlapolhatja vagy félreér-
telmezheti jelen ismertetés témadjat.

A féleg angol szakirodalom imaging-
nek, leképezésnek, képalkotdsnak nevezi
azt az eljdrdst, amely egy adott kémiai min-
ta Osszetételérdl, szerkezetérdl és/vagy di-
namikdjdrdl nydjt vizudlis jelet. A kémiai
képalkotds széles kordi miszeres technika-
kat alkalmaz; ezek mindegyike a fény
vagy mds sugdrzds anyaggal valé kolcson-
hatdsdn alapul [5].

Adatvizualizdlas

Az adatok és ismeretek vizualizdldsa azért
hasznos és eredményes, mert az észlelés,
érzékelés és megfigyelés kozotti egyen-
sulyt abba az irdnyba mozgatja el, amely-
ben az agy képességeit teljes mértékben
igénybe veheti. A ldtds (azaz a vizudlis ész-

2. abra. A latas és a gondolkodas
egyensulya az agyban [6]

Egyenstlyon kiviil

Egyenstlyban

Latas~_ 775

lelés), amit az agy hétsé felében elhelyez-
ked§ vizudlis kéreg kezel, dltaldban rend-
kiviil gyors és hatékony. Csekély erdfeszi-
téssel, rogton (pillanatnyi id§ alatt) ldtunk.
Az agykéreg eliilsg részéhez kot6dd gon-
dolkodds sokkal lassabb folyamat. A ha-
gyomdnyos adatértelmezés és -bemutatds
dtfogé tudatos gondolkoddst igényel. Az ada-
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3. abra. Napoleon moszkvai hadjarata

tok és ismeretek vizualizédldsa viszont eltol-
ja az egyensulyt a vizudlis észlelés irdnydba:
amikor lehetséges, szemiink éles és érzé-
keny ldtdsdra épit, amint a 2. dbra jelzi.

Példédk a vizualizdldsra

Miel6tt a jelzett kémiai témdra ratérnénk,
be szeretnénk mutatni részben a konyv-
bél, részben az tijabb szakirodalombdl va-
logatott néhdny meggy6z8, dltaldnos vizu-
alizdldsi példat.

Napdleon moszkvai hadjdrata

Charles Joseph Minard francia hadmérnok
vizualizdldsdt (3. dbra) sokan az ilyen db-
rézoldsok legjobbjdnak, legkifejez6bbjének
vélik, kiilondsen akkor, ha tekintetbe vesz-
sziik, hogy a szamitdstechnika el6tti idg-
ben késziilt. Az dbrdzolds Napdleon siker-

[r———

5. abra. A Nature folyéirat idézettségi
kapcsolatrendszere [9]

telen oroszorszdgi hadviselését, illetve had-
seregének elpusztuldsat szemlélteti 1812-
ben. A hadsereg induldsakor 422 000 embe-
rébsl 100 000 érte el Moszkvdt és 10 000-
nél kevesebben tértek vissza. Elemzdk ki-

4. abra. Hivatkozasok a Bibliaban. Az alul lathaté oszlopgrafikon a Biblia 6sszes
fejezetét reprezentalja. A konyveket a valtakozo sziirke és fehér szinek jelzik.
Az oszlopok hossza az egyes fejezetekben levé versek szamat jelodli. A kereszt-
hivatkozasokat ivek jelenitik meg, sziniik a két fejezet k6zo6tti tavolsagra utal [7]
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emelték, hogy Minard vizualizdldsa hat adat
rogzitésére volt képes egyidejiileg. A {8 vo-
nal folyamatosan koveti a hadsereg mére-
tét. Ugyanakkor a vonal jelzi a hadsereg
mozgdsdnak szélességi és hosszusdgi fo-
két. Mutatja még a hadsereg utazdsi moz-
gdsdt offenzivdban és visszavonuldsban egy-
ardnt. Jelzi a hadsereg helyét is kiilnb6zd
id6pontokban. Végiil a kiils§ h6mérsékle-
tet is bemutatja a visszavonulds sordn.

A Biblia vizualizdldsa

Nem meglepd, hogy a vildg legolvasottabb-
nak tekinthet§ konyvének (UNESCO-ered-
mény) képi megjelenitésére (vizualizdldsa-
ra) szdmos prébdlkozds tortént. Ezek ko-
ziil védlogattunk itteni bemutatdsra. A 4.
dbra a Biblidn beliili hivatkozdsokat szem-
lélteti.

A Nature folydirat
kapcsolatrendszere

A folyéiratok kozotti kapcsolatokat mutat-
ja be az 5. dbra, a vildg egyik legjobbjd-
nak tartott természettudomdnyi folydirat,
a Nature példdjan. A kapcsolatrendszert a
folyéirat-folyGirat kozti idézettség alapjan
szdmszertsitették.

Vidlogatott példdk a kémia
és a kémiai kutatds vizualizdldsdra

A periddusos rendszer

Nem tulzds azt dllitani, hogy a Mengyele-
jev nevével dsszeforrt periédusos rendsze-
rek a kémiai vizualizdlds stipusainak te-
kinthetdk. Nincs a vildgon tankényv, tan-
terem vagy laboratérium, amelyik teljes-
nek tekinthetné magdt az elemek perid-
dusos rendszere nélkiil.

A rendszernek szdmtalan kiilénboz§ vi-
zualizdldsi fejlesztést, vjitdst igénybe vevd
véltozata késziilt az 1869-es Mengyelejev-

féle tébldzat 6ta (6. abra). Olyannyira, hogy
az interneten felkereshetd, illetve megte-
kinthetd az elemek periédusos rendszeré-
nek tobb szdz véltozatét feltiintet§ adatbd-
zis is [11].

Ezek utdn taldn nem tdnik furcsdnak,
hogy a grafikai vizualizdldsok csaknem vég-
telen sordnak rendezésére is megalkottak
egy periédusos rendszert. Ebben persze a
kémiai periodicitdssal valé rokonitdst nem
kell annyira ortodox médon értelmezni, de
a rendszerezési kivainalmaknak megfelel.
Gutenbergi, azaz nyomtatdsi felbontdsban
itt nincs lehetGség a vizualizdldsi elemek be-
mutatdsdra, de az itt feltiintetett link alap-
jan bérki betekinthet a részletekbe [14].

Maxwell termodinamikai feliilete

Mér csak torténelmi héttere miatt is emli-
tésre mélt az a szoborszert gipszidom (7.
dbra), amelyet 1874-ben James Clerk Max-
well készitett Josiah Willard Gibbs termo-
dinamikai cikkei alapjén. A modell egy
vizhez hasonlé tulajdonsdgokkal rendelke-
z6, fiktiv anyag kiilonbozd dllapotainak hd-
romdimenzids dbrdzoldsa [15]. Az idom (szo-

6. abra. Theodor Benfey spiralis
periodusos rendszere

8. abra. Tudomanyteriiletek csatlakozasa, 6sszefonédasa [17]
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gépész- és
épitémernoki
tudomany

Foldtudomanyok

56

" Fert6z6
betegségek

Bioldgia

Orvosi
szakteriletek

7. abra. Maxwell termodinamikai feliilete
[15]

bor) képe egy 1942-ben publikélt konyvben
jelent meg el@szor [16].

A kémia helye
a természettudomdnyok térképén

A természettudomdnyokban manapsdg
megfigyelhetd integraldddsi és dtlapoldsi
interdiszciplindris torekvések idején hasz-
nosnak tekinthetd egy olyan vizualizdldsi
lehet§ség, amely réldtdst ad a kiilonbozd
teriiletek elhelyezkedésére, csatlakozési pont-
jaira, 6sszefondddsaira. A 8. dbran bemu-
tatott térkép egy hatalmas folyéiratcikk-
és konferenciadolgozat-adatbdzis alapjdn
késziilt. A feldolgozds 2001 és 2005 kozott
16 000 folyGiratban megjelent 7,2 mil-
li¢ cikket vett szdmba. Elgszor hd-
romdimenzids dbrdzoldst alkal-
maztak, amely a természettudo-
mdny szaktertileteit, folydiratok
csoportositdsa alapjdn, egy gomb-
re helyezte el. A tengeri térképészet-
ben alkalmazott Mercator-vetitéssel a
gombi dbrdzoldst lapositottdk kétdi-
menzids térképpé [17].
Egy még nagyobb adatbdzis-gydjte-
ményre épitve a Los Alamos-i Nemzeti
Laboratérium kutatdi elkészitették egy to-

Tarsadalomtudomany

Bélcsészettudomany
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9. abra. A természettudomanyok ,tejutja” [18]

vabbfejlesztett, szerintiik viccesen Tejut-
hoz hasonlithaté vizualizéldst (9. dbra). A
térképen a kémia kék szind pontokban je-
lentkezik [18].

Egy lépéssel kozelebb 1épve a kémiai ku-
tatdshoz, nemrégen az tigynevezett kutatd-
sifront-(research front) adatokra tdmasz-
kodva is elkészitették a kémiai kutatds vi-
zualizdldsi térképét a Thomson Reuters cég
dltal publikélt Essential Science Indicators
alapjdn (10. dbra). A kutatdsi frontok ko-
z6tti kapesolatokat az egytittidézésiik alap-
jan szdmoltdk, azaz aszerint, hogy kurrens
cikkek milyen mértékben idéznek egytitt
két kutatdsi frontot. A kialakult csoporto-
kat klaszterezd eljdrds fogja dssze nagyobb
aggregatumokkd. A térképen minden kor
a kémia egy szélesebb aggregatumdba so-
rolja a kutatdsi frontokat [19].

10. abra. A kémiai kutatasi frontok térképe

Végszo

E dolgozat célja a figyelemfelhivds volt egy,
az univerzdlis tudds, de a kémia szem-
pontjdbdl is fontos és jelen szerz§ szerint
monumentdlisnak mondhaté miire, ami
csaknem monografikusan fogja 6ssze tu-
domadnyos ismereteink tdrhdzdt. A konyv
eleve nagyon dltaldnos, ezért villantdsnyi
bemutatdsa mellett az volt a f§ cél, hogy
kiemeljiik a vizualizalds lehet§ségeit és hasz-
ndt a tudomdnyos kutatdsban, kiilon hang-
sullyal a kémiai kutatdsra.

Végiil még érdemes megemliteni, hogy
a kémiai kutatds helyzetérdl, illetve a bio-
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kémidval, a bioldgidval és a biomérnoki te-
riilettel fenndll$ kolcsénhatdsairdl szintén
az itt ismertetett atlasz szerzgje és munka-
tdrsai végezték taldn a legrészletesebb tér-
képezési-vizualizdldsi vizsgdlatot, 7227 fo-
lyéirat cikkeinek klaszterezése alapjdn (1L
abra) [20].
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MOSES GOMBERG (1866. FEBRUAR 8.) - GYOKOK SZABADITOJA.
Keveset tudni fiatalkordrdl. Annyi bizonyos, hogy csalddja az uk-
rdn Kirovogrddbdl szdrmazik (akkor Elizabetgrad), itt jar gim-
nédziumba, de a II. Sdndor cér elleni merénylet utdn zsidé szdr-
mazdsa miatt apja feketelistdra keriil, igy menekiilniiik kell. Min-
deniiket elkobozzdk, el6bb apa és fia, majd lnytestvére (és taldn
anyja is) Chicagéba tele-
piil. (Tovébbi testvérekrdl,
ha voltak is, nem tudni biz-
tosat, mint ahogyan arrdl
sem, hogy az akkor 18 éves
Mosest is iildozték-e.)

Amerikdban  alkalmi
munkdkbdl tengédnek, s
ilyenek leginkdbb az istdl-
l6telepek kornyékén addd-
nak. Lassan elsajdtitja az
angolt, vasakarattal kiizd
tanulmdnyai folytatdsdért.
1886-ban felvételt nyer a
Michigani Egyetemre. Fizi-
kdt szeretne tanulni, ezért
Carhart professzorndl, a
Fizika Tanszék vezet§jénél kilincsel, aki azonban elkiildi, mivel
nincsenek trigonometriai ismeretei. Hirom nap milva Gomberg
visszatér, de ugyanazt a vélaszt kapja. Erre Gomberg: ,,De hdt én
tanultam trigonometridt.” Carhart errdl rovid dton megbizonyo-
sodhat, hiszen ifji hallgatéja minden kérdését remekiil megvéla-
szolja — hdrom nap tanulds utdn. BSc-fokozatdt 1892-ben MSc,
majd 1894-ben PhD koveti (A. B. Prescott témavezetésével a kof-
fein reakcidit vizsgélja). Professzora a szerves kémia mellett ki-
emelkedd analitikus is, sok felkérést kap szakértdi vélemények
készitésére. Ez kivald lehet§séget nyujt Gomberg szamadra, hogy
jovedelemhez jusson. S6t, szdmos alkalommal torvényszéki szak-
ért6ként is csillogtathatja elméjét a kdrmonfont tigyvédi logikdval
szemben. Tény, hogy ez a munka kivdl6 analitikust farag beldle.

1893-t61 egészen hetvenéves kordig, tehdt 1936-ig az egyetem
oktatdja marad. Csak néhdny alkalommal tlt hosszabb-révidebb
id6t Michiganen kiviil, ezek koziil a legfontosabb a miincheni év
Baeyer laboratériumdban és egy rovidebb ldtogatds Victor Meyer
heidelbergi tanszékén. Elhatdrozza, hogy tetrafenil-metdnt dllit
el§. Azt a vegyiiletet, amellyel még maga Meyer sem boldogul,
mi tobb, Gomberget is prébdlja lebeszélni tervérdl. Sikertelentil.
Gomberg trifenil-metil-hidrazobenzolt oxiddl diazovegyiiletté,
amely termikus bomldssal reményei szerint tetrafenil-metdnt ad.
Ehelyett azonban valami ragacs képz8dik, amelybdl hosszas
munkdval 0,3 g kristdlyos terméket nyer. Ez épp csak elegendd
elemanalizishez, ennek eredménye viszont §sszhangban van a
szdmithat¢ dsszetétellel. Michiganbe visszatérve megismétli a ki-
sérletet. A terméket nitrélja, ebbdl szinezéket nyer, megdllapitja,
hogy nem reagdl kédliummal és nétrium-etildttal, tehdt nincs ben-
ne ,aktiv hidrogén”. Bizonyossd vdlik tehdt, hogy a kristélyos
anyag a tetrafenil-metdn.
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Innen indul dtjéra a szabad gyokok kémidja. A kovetkezd cél-
vegyiilet ugyanis a hexafenil-etdn, amelyhez tritil-klorid és fém-
nétrium reakcidjdn keresztiil szeretne eljutni. Mivel nem jér si-
kerrel, eziisttel prébélkozik, amellyel azonnal kristélyos anyagot
kap. A széntartalom azonban jéval elmarad a szamitott értéktdl,
igy nem marad mds, mint hogy a termék oxigént tartalmaz. De
honnan keriilhet oxigén a vegyiiletbe? El§szor eziist-oxidra gya-
nakszik, megismétli a kisérletet cinkkel és higannyal, de az ered-
mény ugyanaz. Csiszolatos tivegeszk6zok haszndlatdval(!) kizdrja
a levegd dioxigénjét a reakci6térbdl, s az igy keletkez§ anyag
mdr a hexafenil-etdn osszetételét mutatja. Gomberg ismeri Carl
Engler tanulmdnydt az atmoszférikus oxiddciérdl, erre alapozva
a terméket trifenil-metil-peroxidként azonositja. A levegd kizd-
rdsdval nyert termék ugyanakkor hevesen reagél halogénekkel és
dioxigénnel. ,,A kisérleti bizonyitékok alapjdn arra a kovetkezte-
tésre kényszeriilok, hogy szabad gyokkel van dolgunk’ - fogal-
maz. Ezzel a kijelentéssel alaposan megosztja a tudomanyos tdr-
sadalmat, egyre-mdsra sziiletnek az alternativ magyardzatok
(példdul Ullmanné és Borsumé), de a kiilénboz8 szdrmazékok
vizsgdlata végiil (fGleg a hexa-(p-bifenil)-etdné, amely szinte tel-
jesen gyokké hasad oldatban) meggyGz8en aldtdmasztja a sza-
bad gyokok 1étezését.

Gomberg kutatdsai szdmos jelentds eredményt hoznak, kezd-
ve az aromds diazéniumsdék C-C kapcsoldsédtdl (Gomberg—Bech-
mann-reakcid), az aromdsok kinoiddlis szerkezetén dt egészen a
magnézium-magnézium-jodid elegy redukdlé hatdsdnak felfede-
zéséig. El§szor alkalmaz fagydllé folyadékot autékban, az 1. vi-
ldghdbortiban a mustdrgdz elGéllitdsdra haszndlt 2-klér-etanolt az
dltala javasolt mddszer szerint készitik. A bisz(2-hidroxietil)szul-
fid és a bisz(2-kléretil)szulfid eltér§ élettani hatdsdt gyakran
szemlélteti el6addsain azzal, hogy az eldbbit nyelvére keni. Egy
ilyen alkalommal alaposan

megégeti szdjdt az ujjdra
keriilt kénmustdrral.
1925-ben tanszékveze-
tésre kérik fel. Nem szive-
sen véllalja, de mds jelent-
kez§ hijén rd hérul a fel-
adat, amellyel parhuzamo-
san, 1931-ig az American
Chemical Society elnoki
tisztségét is betolti. Egészen
hetvenéves kordig dolgozik.
Természetes udvariassaga,
szerénysége és félénksége
éles elmével és bardtsagos
természettel pdrosul, ugyan-
akkor pontosan tisztdban
van kvalitdsaival. Hires —
mégis keveset utazik, kiva-
16 anekdotdzé — mégis ke-

Gombergrdl sok anektoda jdrta, &
maga is elGszeretettel szinesitette eld-
addsait ilyenekkel — persze, mdsokrdl.
Alljon itt egy nem kémiai vonatkozd-
st —rdla.

Hiresen fiatalos kinézetii volt, nem
sokkal nyugdijazdsa eldtt tortént,
hogy a vdrosban autdzva egy keresz-
tezddéshez ért, de a tdbla ellenére nem
dllt meg, csak lassitott. Egy renddr
annak rendje és mddja szerint meg-
dllitotta, vezetéstechnikai kisel6add-
sdt ezzel zdrta: ,Legkozelebb aztdn
tessék teljesen megdllni!” ,,Miért, le-
het mdsképp is?” — kérdezte drtatlan
szemekkel Gomberg. Erre jott az em-
Iékezetes vdlasz: ,Ne feleseljen velem,
fiatal bardtom!”

veset tudni rdla, kivdléan beszél angolul — mégis marad egy kis
oroszos akcentusa. Mindezektdl vdlik igazi egyéniséggé. Nyuga-
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lomba vonuldsa utdn
mdr csak ritkdn mu-
tatkozik volt munkahe-
lyén. Sosem ndsiil meg,
idGskordban ngvérérdl
gondoskodik, akit ott-
honéba fogad. 1947-ben
éri a haldl. Egybehang-
z6 visszaemlékezések
szerint egyetlen olyan
alkalom volt életében,
1941-ben, amikor egy
emlékezetes beszédé-
ben feltdrta magdt, de
errdl sajnos nem késziilt jegyzet. A réla sz6l6 anekdotdk azon-
ban szép szdmban megtaldlhatdk a hivatkozott életrajzban.

(Forrds: J. C. Bailar, Jr., Biogr. Mem. Natl. Acad. Sci. 1970, 41,
141-173.)

A Michigani Egyetem kémia tanszéke,
ahol Gomberg az elsé gyokoket
azonositotta. Az épiilet 1981-ben leégett

OLIVER WOLCOTT GIBBS (1822. FEBRUAR 21.) - A PEDIGRE KOTE-
LEZ. Az akkoriban még csak 150 ezres népesség, épp vdrossd
csepered§ New York sziilotte. Apja George Gibbs ezredes, Long Is-
land-i foldbirtokos, egyébként pedig lelkes dsvanygytijté. Az §
tiszteletére kapja az egyik aluminium-hidroxid dsvény (hidrargil-
lit) a gibbszit nevet. Apai dgon tehdt tudomdnyos véndt 6rokal,
de anyai dgon sem lehet panasz a felmendkre: nagyapja pénz-
igyminiszter, Connecticut dllam kormdnyzéjaként vonul vissza,
dédapja pedig egyike a Fiiggetlenségi Nyilatkozat aldiréinak. Ti-
zenegy évesen elveszti édesapjdt, de hdla anyja talpraesettségé-
nek, biztonsdgban néhet f6l. Hétéves korétdl egy bostoni magén-
iskola tanuldja, ahol kivéld nevelést és oktatdst kap. New Yorkba
12 évesen keril vissza,
majd 1837 és 1841kozott a
Columbia College hallgaté-
ja. A klasszikus képzés mel-
lett (latin, gorog, matema-
tika) mds tudomdnyokkal
alig taldlkozik, mégis itt
sziiletik els§ publikdlt ta-
nulmdnya, amelyben egy
4j galvdnelemet mutat be.
Ennek kiilonlegessége, hogy
szénelektrédot tartalmaz.
Mindezt egy 18 éves hall-
gatd teszi egy olyan intéz-
ményben, ahol nincs is gya-
korlati, de még csak elméleti képzés sem természettudomd-
nyokbdl.

A diploma megszerzését kovetGen Robert Hare philadelphiai
laboratériumdba szegddik asszisztensnek. Célja a doktori foko-
zat és ezen keresztiil egy professzori dllds megszerzése, s mivel
erre csak az orvosi tudomdnyok terén nyilik lehet8sége, beirat-
kozik a New York-i orvosi fgiskoldra, ahonnan kikeriilve immdr
orvosdoktorként praktizdlhat. Persze, sosem tesz igy, de orvos-
tudomdnyi ismereteinek késdbb még haszndt veszi, amikor ve-
gyliletek élettani hatdsdt tanulmdnyozza.

Az 1850-es évek kozepén Amerika nem sok lehet§séget tarto-
gat tudomdnyos indittatdsu fiatalok szdmadra, ezért Gibbs dthajé-
zik az oreg kontinensre. Rammelsbergnél t6lt néhdny hénapot,
majd Heinrich Rose, végiil Liebig laboratériuma kovetkezik. Né-
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metorszdgbdl Pdrizsba vezet ttja, itt Laurent, Dumas és Regnault
el6addsain érleli ki kémiai kutatéi szemléletét. 1848-ban tér visz-
sza hazdjdba. Sziilgvdrosa kéri szolgdlatait, a ,,Free Academy of
the City of New York” kémiaprofesszora lesz. Ez az intézmény
minden tdrsadalmi osztdlybdl fogad didkokat, Gibbs feladata az
6 tanitdsukra korldtozédik. Elsg szdmottevd kémiai kozleményé-
re ennek megfelel§en 1857-ig kell vérni, amikor Genthtel kozlik a
kobalt aminkomplexeit (Werner sokat meritett e munkdbdl ko-
ordindcios elméletéhez). 1851-t6l az American Journal of Science
tdrsszerkesztdje, absztrakt-sorozatot indit kiilfoldi kutatdsok be-
mutatdsdra, ez 6nmagdban t6bb mint 500 oldalt tesz ki. 1861-t61
publikdl cikkeket a platinafémekrél, amellyel nemzetkézi hirne-
vet szerez.

Nem kisebb intézmény, mint a Harvard hivja meg 1863-ban a
Rumsford professzori székbe. Ez kivdl$ lehet§ségnek bizonyul
képességei kibontakoztatdsdhoz, hiszen itt mdr igazi kutatélabort
biznak rd a tanitds mellett. Réaddsul kordnak kivdlé tuddsai ve-
szik koriil, Asa Gray, a botanikus, Louis Agassiz, a természettu-
dés-geolégus (hires monddsa, hogy ,,ne a konyveket, a természe-
tet tanulmdnyozd!”), James Lowell, a kolt§, hogy csak néhdnyat
emlitsiink. Gibbs az analitikai mddszerek fejlesztésében mélyed
el. Szdmos cikket kozol a fény hulldmhosszdnak mérésérél. Réz
és nikkel meghatdrozdsdra els6ként alkalmazza az elektrolitikus
levélasztds mddszerét, ezzel lefekteti az elektrogravimetria alap-
jait (Zeitschrift fiir analytische Chemie 1864, 3, 334., ldsd még: E
Szabadvdry: ,,Wolcott Gibbs and the centenary of electrogravi-
metry”, J. Chem. Educ. 1964, 41, 666.). Epp ebben az id6ben erd-
sodik fel a gyakorlati képzés irdnti igény, emiatt szdmos hallgaté
megfordul ndla. Tanitdsi technikdja szokatlan, nem hisz a vizs-
gdkban. Azt vallja, hogy
még a legjobb képességii
hallgaté is, ha ideges ter-
mészetd, bizonytalankod-
hat a vizsga okozta stressz
miatt és konnyen belebuk-
hat a legegyszertibb kér-
désbe is, mig egy j6 memo-
ridval megdldott, de gyen-
ge jelolt konnyen keriilhet
ki sikeres vizsgdkkal az
egyetemr6l, hogy azutdn
semmire se vigye az életben. Véleményét tehdt a mindennapos
megbeszélésekre alapozza, amelyeket a laborban, nyugodt ko-
rilmények kozott tart, és amelyek sordn a legidgszertibb témdk
is el6keriilnek. Gondolkoddsra és cselekvésre 6sztondz, minden
didkjdval egyenlGen bdnik, ugyanakkor mérlegeli, hogy valam-
ennyien hatdrozott céllal érkeznek hozzd és neki az a feladata,
hogy ezt a célt segitsen elérniiik.

Sajnos, a Harvardot 1871-ben dtszervezik, igy a gyakorlati ok-
tatdsbdl kiesik. T6bb ideje jut személyes kutatdsaira, s mivel te-
hetds ember, sajét labort épit, privdt technikussal. Mai szemmel
nézve laboratériuma inkdbb emlékeztet konyhdra a maga acél-
tlizhelyével, mint kutatéhelyre. De Gibbs céljainak tokéletesen
megfelel. 1887-es visszavonuldsdig itt dolgozik, oreg éveit new-
porti otthondban télti, egészen 1908-ban bekovetkezd haldldig.
1853-ban ndsiil, de gyermekiik nem sziiletik. Az amerikai Nem-
zeti Tudomédnyos Akadémia alapité tagja és 1895-t6l 1900-ig el-
noke. A Yosemite Nemzeti Parkban a 3895 méter magas Mt.
Gibbs viseli nevét.

(Forrds: E W. Clarke, Biogr. Mem. Natl. Acad. Sci. 1910, VII, 3-
22.) e

1854-ben nagy csalddds érte. A Co-
lumbia College kémiaprofesszori szé-
ke megiiresedett és egyértelmiien
Gibbs volt a poszt esélyese. Mégis, egy
joval szerényebb képességii kollégd-
jdt nevezték ki helyette. Utdbb kide-
riilt, hogy egyetlen ok dllt a hdttér-
ben: Gibbs unitdrius valldsi volt, és
ez sziirta a Columbia dontéshozdi-
nak szemét.
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Begyogyszerezett belsé 6ra

~ A modern tdrsadalomban egyre kozismertebb az
o angolul ,jet lag”-nek nevezett jelenség: a sok
> 1d6z6éndt gyorsan dtivel§ repiilégépek utdn az
& emberi szervezetnek tobb napra van sziik-
sége ahhoz, hogy az idGeltoldddshoz alkal-
mazkodjon. A jelenség annyira természe-
© tesnek ttinik, hogy minden bizonnyal csak
keveseknek jut az eszébe, hogy az alkalmazko-
dds gydgyszerrel elgsegithetd lenne. Rdgcesélkisérletek tanisdga
szerint viszont nem reménytelen a szervezet bels§ érdjanak kiil-
s befolydsoldsa. Egy japdn kutatécsoport génsebészeti beavat-
kozdssal olyan egereket éllitott el§, amelyek agydbdl hidnyoznak
a Vla és VIb jeld, vazopresszin nevd neuropeptidet kotd recep-
torproteinek. Az ilyen egerek az aktivitdsi és testh§mérsékleti
ciklusukat is igen rovid id§ alatt hozzddllitottdk nagy, nyolcérds
idGeltoléddsokhoz is. Az eredmények akdr emberi gyégyszer ki-
fejlesztéséhez is vezethetnek, bdr a vazopresszinnek mds, fontos
szerepe is van a szervezetben, ezért receptorainak kozvetlen el-
nyomdsa aligha célravezet§ stratégia.

(7’

N

Science 342, 85. (2013)

Kasmirhamisitas

A valodi kasmirgyapju igen draga anyag, a kasmirkecskék ki-
vételesen puha nyakszdrzetébdl készil. Mint minden értékes
anyagot, a kasmirgyapjut is hamisitjak, gyakran juh- vagy jak-
szOroket is kevernek a kasmir néven eladott anyagba. A ha-
misitott és a valodi kasmirgyapju kozotti kiilonbség megbiz-
hato kimutatasahoz korabban fény- vagy elektronmikroszko-
pokra volt szlikség. Proteomikai alapelveken a kozelmultban
olasz kutaték egy joval egyszerlbb eljarast dolgoztak ki: a
gyapjuban talalhato keratinban szamos fajspecifikus részt si-
ker(lt talélni; ezek tesztje tomegspektrometriaval gyorsan
elvégezhetd. A sebesség mellett az Uj modszer tovabbi eld-
nye, hogy festett vagy fehéritett gyapjukon is megbizhatdan
mUkaodik.

J. Mass. Spectrom. 48, 919. (2013)

Ha észrevétele vagy otlete van ehhez a rovathoz, frjon e-mailt
Lente Gdbor rovatszerkesztének: lenteg. mkl@science.unideb.hu.
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CENTENARIUM

E A. Lindemann: Atomic
Models and X-Ray Spectra
Nature, Vol. 92, p. 631.
(1914. februdr 5.)

Frederick Alexander Lindemann
(1886-1957) angol fizikus volt, so-
kdig a brit kormdnyok tudomad-
nyos tandcsaddjaként is szolgdlt,
s kiillonosen nagy szerepe volt
Winston Churchill miniszterelnsksége idején. 1919-t81 Oxford-
ban a kisérleti filozéfia professzora és a Clarendon Laboratory
vezetGje volt. A napszél tanulmdnyozdsdban tuttord szerepet
jatszott.

NMR-termo-
térképészet

Az ipari reaktorok pontos h6mér-
séklet-eloszldsdnak feltérképezése mind a mai
napig jelentds, megolddsra var6 probléma. Ebbe az irdnyba nagy
1épést jelent az az eljdrds, amelyet amerikai tuddsok gédz hal-
mazéllapotu reakcidelegyekre fejlesztettek ki a médgneses rezo-
nancidn alapul6 képalkotds elveit felhaszndlva. A médszer térbe-
li és hémérsékleti felbontdsa is igen elényos. Alapétlete az inho-
mogén mégneses tér haszndlata. Ilyen korillmények kozott a hi-
degebb helyeken a jelek szélesebbek, mig a melegebb helyeken
keskenyebbek, igy a vonalszélesség segitségével egy nagyobb re-
aktor h6mérsékleti térképe is kirajzolhatd. Az elv haszndlhat6sd-
gdt propilén és hidrogén nemesfémalapu katalizdtoron végrehaj-
tott reakcidjdban bizonyitottdk.

Nature 502, 537. (2013)

Gombvillamkémia
A gémbvillam ritka, mégis dsidék ota ismert meteorologiai jelen-
ség. A villamlasnal sokkal hosszabb ideig tart, de kialakulasanak
mechanizmusa mind a mai napig ismeretlen. Az Egyesilt Alla-
mok légierejének kutatélaboratoriuma ,gémbvillamszer( légkori
nyomasplazmoidok” tanulmanyozasardl szamolt be a kdzelmult-
ban. A jelenséget grafitkatod és réz(ll)-szulfat-oldat kdzétti szikra
atltésével sikerdilt eldidézni, s nagy sebességl képrogzité mod-
szerekkel és infravoros spektroszkopiaval tanulmanyozni. A plaz-
moidok élettartama néhany tized masodperc volt, és az elektro-
litoldat pH-janak ndvelése csekély stabilizald hatassal volt ra.

J. Phys. Chem. A 117, 9931. (2013)
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Az dbrdn ldthaté makrobiciklusos in,in-bisz(hidroszildn) (C3yH;(S;Si,) vegyiilet kiilonle- 11
gessége a Si-H kotésekben 1év6 két hidrogén rendkiviili kozelsége: rontgenkrisztallogrdfi- [ |
4s adatok alapjdn végzett becslések, illetve kvantummechanikai szdmitdsok szerint ezek
mindossze 156 pm-re vannak egymdstdl. Az egymdshoz kétéssel nem
kapcsol6dé hidrogének kozotti, neutrondiffrakcids mérésekbdl ismert .
legkisebb tdvolsdg kordbban 162 pm volt egy kalitkaszerd pentaciklo- I’
dekdnban. Az ilyen tipusu, szélsGséges szerkezet( vegyiiletek megis- -—-*?\
merése a kvantummechanikai mddszerek kalibrdldsdhoz nagy segitsé- !'

get adhat.

P
Fémes asztacium

sdrga szinének — a hatterében is.

\-

Az asztdcium a legritkdbb a Foldon elGforduld elemek koziil.
A leghosszabb élettartamu izotdpjdnak felezési ideje is mind-
Ossze 8 6ra. Ennek az a kovetkezménye, hogy soha senkinek
nem sikeriilt még el§dllitania szemmel ldthaté mennyiséget

szildrd fazist, amely akdr fémesnek is tekinthetd. A vdratlan
jelenség alapvetd oka az, hogy az elektronok mozgdsdt mdr
relativisztikus hatdsok is jelent§sen befolydsoljék. Ugyanez a
jelenség dll mds, nagy rendszdmu fémek kivételes tulajdonsé-
gainak — igy a higany folyékony halmazallapotdnak és az arany

Phys. Rev. Lett. 111, 116404. (2013)

\

ebbdl az elembdl,
ezért a tulajdonsd-
gait sem ismeri jol
a tudomadny. Uj el-
méleti szdmoldsok
szerint a folotte 1é-
v6 halogénektd] el-
térGen az asztdci-
um elemi dllapot-
ban nem kétatomos
molekuldkat alkot,
hanem 300 °C ko-
riili olvaddspontd,
Sotét, eztistos szind

J

IDEZET

VEGYESZLELETEK%____

international year of
crystallography

1)

Fluoreszcens selyem

A selyem altalaban nagy szakitoszilardsagu és szdovetbarat
anyag. Ezek nemcsak a divatszakmaban, hanem orvosbioldgiai
felhasznalasban is elényds tulajdonsagok. A selyemhernyok
azonban mindeddig kivételesen ellenalléknak bizonyultak a ge-
netikai modositasokkal szemben, igy a szalak tulajdonsagait gya-
korlatilag nem lehetett mesterségesen befolyasolni. Japan tudo-
soknak végre sikertlt leklizdenilk ezt a problémat: genetikailag
viszonylag konnyen modosithatd, de selymet alig készité her-
nydkat kereszteztek az ellenalld, selyemkészité fajtakkal. igy a
megfeleld gének bevitelével sikerlilt zolden, narancsszinnel és
vordsen fluoreszkald selymet is készittetnitik. Adv.
Funct.
Mater.
23,5232,
(2013)

»Semmilyen dllam nem fejlédhet tudomdny nélkiil, mert a szomszédai megsemmisitik. Miivészet és dltaldnos kultdra nélkiil az 4l-
lam elvesziti az onkritika képességét, téves irdnyzatokat kezd bétoritani, mindinkdbb képmutatdkat és alja embereket teremt, az dl-
lampolgédrokban fogyasztéi szemléletet és onteltséget fejleszt ki, s végeredményben megint csak a jézan értelmi szomszédok édldo-
zatdvd vélik. Akdrmennyit iildozhetik a konyvtuddkat, betilthatjék a tudoményokat, irthatjék a mivészeteket, el6bb-utébb azonban
észre kell térni, és fogesikorgatva bdr, de utat nyitni minden szdmdra, ami oly gy(loletes a hatalomvédgy6 korldtoltak és tudatlanok
szémdra. Es bdrmennyire lenézik is a tuddst ezek a hatalmon 1év§ sziirke emberek, semmit sem tehetnek a torténelmi objektivitds-
sal szemben, csak lefékezhetik, de meg nem dllithatjak. Noha lenézik a tuddst és félnek
téle, el6bb-utébb mégis kénytelenek felkarolni, hogy a helyiikon maradhassanak. EIGbb-
utébb kénytelenek engedélyezni egyetemek, tudomdnyos tdrsasdgok miikodését, kuta-

tékozpontokat, obszervatériumokat, laboratériumokat szervezni, gondolkoddkat és tu-
désokat képezni, olyan embereket, akik mdr nem dllnak ellendrzésiik alatt, akiknek egé-
szen mds a lelkivildguk, egészen mdsok a sziikségleteik, ezek az emberek pedig nem 1é-
| tezhetnek, még kevésbé miikodhetnek az alantas pénzsévarsag, a parlagi érdekek, a bér-
L gyli onteltség és a merdben testi sziikségletek kielégitésének tovabbi légkorében.”
Arkagyij Sztrugackij (1925-1991) és Borisz Sztrugackij (1933-2012): Nehéz istennek lenni
(TpyaHo 6biTb 6orom, 1964, Gellért Gyorgy forditdsa)
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MEGEMLEKEZES
Toth Klara (1939-2013)

Eletének 75. évében, 2013. december 9-én elhunyt Szepesvédryné
Téth Kldra akadémikus.

Téth Kldra Galambokon nétt fel, majd a szentendrei Ferences
Gimndziumban tanult és érettségizett. Figyelme ekkor fordult a
természettudomdnyok fe-
1é. A Budapesti Orvostu-
domanyi Egyetem gyégy-
szerész kardra iratkozott
be, és itt szerzett kitiinte-
téses diplomdt 1962-ben.
Egyetemi doktori érteke-
zését a Veszprémi Vegyi-
pari Egyetemen készitet-
te. Innen datédlédott tobb
évtizedes kozos kutatd-
munkdja Pungor Erng pro-
fesszorral.

1965-ben kétéves tanul-
madnyutra ment Anglidba,
Ronald Belcher profesz-
szorhoz. Itt a sikeres ku-
tatémunka mellett szdmos élethosszig tart6 bardtsdgra tett szert
az angol analitikusok korében. Visszaérkezése utdn adjunktusi
kinevezést kapott, majd 1970-ben Pungor Erng csoportjéval a Bu-
dapesti Miiszaki Egyetemre keriilt t. Itt 1975-t6l egyetemi do-
cens, majd 1991-t8l egyetemi tandr volt. Kandiddtusi cimét 1970-
ben, az akadémiai doktori cimet 1991-ben nyerte el. 2003 és 2006
kozott az MTA-BME Miiszaki Analitikai Tanszéki Kutatécsoport
vezetGje, 2007-t6l ennek kutatéprofesszora volt. Az MTA 1995-
ben levelez§ tagjévd, 2001-ben rendes taggd vdlasztotta. Az Abo-
Akademi University (Turku) diszdoktori cimet adomdnyozott ne-
ki. Irdnyitdsdval szdmos diplomamunka, doktori és kandiddtusi
értekezés késziilt.

Téth Kldra az ionszelektiv elektrédok kutatdsdban mdr egész
fiatalon nagy nemzetkozi sikereket ért el. Kezdetben szilikongu-
miba dgyazott csapadékalapu elektrédokkal foglalkozott, majd
késébb kiilonféle polimerekbe bevitt semleges vézu ioncseréls-
alapt membrdnokat készitett és vizsgdlt. Nagyon sikeres egyiitt-
miikodést folytatott a BME szerves kémikusaival, T6ke LészlGval,
Agai Béldval és Bitter Istvdnnal. Ebbél az egyiittmiikodésbél szii-
letett tobbek kozt — tanszéki kollegdk, igy példdul Lindner Erng
kozremtikodésével — egy kédliumion-szenzor, amelyet egy japdn
cég megvdsdrolt és szdmos klinikai elemz8késziilékbe beépitett.
Ionszelektiv mikroelektrédokat vezetett be nemzetkozi egyiitt-
miikodésben és hazai munkatdrsakkal, példdul Nagy Gézdval, a
pésztdzd elektrokémiai mikroszkdpidban. Az ionszelektiv elekt-
rédok dinamikus viselkedésérdl egyediildllé konyvet {rtak Pun-
gor Erndvel és Lindner Erngvel. Az elmult évtizedben kiilonosen
sokat foglalkozott optikai szenzorok fejlesztésével, ismét egyiitt-
miikodésben szerves kémikus kollegdkkal, f6leg Huszthy Péter
csoportjdval. Az elektrokémiai szenzorok kutatdsdt is folytatta
egyiittmtikddve Gyurcsdnyi Réberttel. Tudomdnyos hagyatéka
tobb mint kétszdz referdlt folydiratcikk, két konyv, tizenkét
konyvfejezet és tiz szabadalom.

A hazai és nemzetkozi tudomdnyos szakmai kozéletben akti-
van részt vett. Az MTA Analitikai Kémiai Bizottsdgédnak elnoke,
az TUPAC Analitikai Kémiai Bizottsdgdnak tagja volt. 1999 és
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2001 kozott az OTKA Elettelen Természettudomdnyi Kollégiu-
ménak elnoke volt.
Szdmos kitiintetése koziil kiemelkedik az Akadémiai Dij (1978)
és a Széchenyi-dij (2000).
Horvai Gyorgy

In memoriam Horvath Karoly
(1945-2013)

2013. november 29-én elhunyt dr. Horvdth Kéroly okleveles ve-
gyész, spektroszkdpus, sokunk jé bardtja. Szellemi aktivitdsdt, 4l-
taldnos és szakmai érdekl§dését, humordt az utolsé napig meg-
drizte.

1945. janudr 26-4n sziiletett Budapest ostroma idején egy kor-
hdzi 6véhelyen, gyertyafény mellett. Bombdk és lovegek hangja
nyomta el az Gjsziilott felsirdsdt. A csaldd torténetérdl pér éve ér-
dekes és meghaté riportfilmet készitett az Ujbuda TV. Karcsi
mindig biiszke volt Don-
kanyart tdlélt édesapja em-
berségére, 1956-os csepeli
munkdstandcsi tevékenysé-
gére. Az olvasds szeretetét
édesanyjdtdl orokolte, gyer-
mekként médr ,,konyvmoly”
volt, de ifjikordban kala-
pdcsvetéként sportolt is. A
kémia vildga hamar vonza-
ni kezdte. A dunakeszi ele-
mi iskola utdn a Petrik La-
jos Vegyipari Technikum-
ban érettségizett Budapes-

- i i ten, az ELTE TTK-n okl.
vegyészként végzett, majd doktori fokozatot szerzett. Kozel tiz-
ezer kotetes konyvtdrdban régi és dedikdlt példdnyok, magyar és
idegen nyelvd irodalmi-mtvészeti, filozéfiai-valldsi kétetek s ter-
mészetesen szakkonyvek, benne ritkasdgok is vannak: egyik ked-
vence volt Landau és Lifsic Elméleti fizika cimd, tobbkétetes
koényve, amelyet tobbszor is kiolvasott.

Pdlydjdt a Kébdnyai Gydgyszerdrugydrban (Richter Gedeon
Rt.) kezdte, és sokdig a Chinoinban (késébb Sanofi-Aventis) dol-
gozott, Korbonits Dezs§ laboratériumdban, akivel t5bb kozlemé-
nye is megjelent az Akadémiai Kiadéndl és a Journal of Chemi-
cal Researchben, de publikdlt - tébbek kozott — Simon Kdlmén
kollégdjéval a Journal of The Chemical Societyben is. Sorolhat-
ndnk még tanulmdnyait, szabadalmait, hazai és kiilf6ldi konfe-
rencia-el§addsait, posztereit. Még a Chinoinban, Horvéth Gdbor
fizikai kémiai csoportjdban két kollégdjdval kezdett el foglalkoz-
ni NMR-spektroszkdpidval, a preparativ kutatck 4ltal el§dllitott
vegyiiletek szerkezeteit vizsgdltdk, egy akkor még 90 MHz-es
NMR-késziiléken. A kémiai szakkonyvtdr vezetGjeként is dolgo-
zott. Igen j6 felkésziiltség, logikusan gondolkodd, dertis kollé-
gaként emlékeznek rd munkatdrsai. 1998-t6l az Egis Gydgyszer-
gydr Analitikai Laboratériumdnak spektroszkdpiai csoportjdt ve-
zette, nyugdijba vonuldsdig.

Meghatdrozé élménye volt egyéves angliai 6sztondija, Nor-
wichban specidlis nitrovegyiiletek szintézisével foglalkozott. Ott
ismerkedett meg Alan Katritzky professzorral, a vildghird spekt-
roszképussal, aki maga utdn hivta Amerikdba (Gainesville, Uni-
versity of Florida), ahol évekig dolgoztak egyiitt. Ahogy kinti kol-

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



légdja és bardtja, Mdrvdnyos Ede visszaemlékszik rd, ,,a csendes
hétkoznapokba Karcsi mdr érkezésével friss levegSt hozott. Sze-
retetre méltd, szines egyéniség volt.” KésGbb, egy szdmdra még
érdekesebb, NMR-es 4lldsba dtszerzgdott New Orleansba, a hires
Tulane Egyetemre.

Hazatérése utdni tevékenységébdl kiemelkedik, hogy a Veszp-
rémi Vegyipari Egyetem Miszaki Kémiai Napok (2002) plendris
el6addsdt § tartotta, és meghatdrozé tdrsszerzgje volt a Farkas
Béla és Révész Piroska szerkesztésében megjelent Kristdlyositds-
tdl a tablettdzdsig. Anyagvizsgdlati mddszerek és technoldgiai el-
jdrdsok kézikonyve cimd, igen sikeres, keresetté valt kitetnek is
(2007).

A Magyar Kémikusok Egyesiiletébe 1968-ban, 23 éves kordban
lépett be. Egyik alapitéja volt a Kristdlyositdsi és Gydgyszerfor-
muldaldsi Szakosztalynak, ahol aktiv szakmai-kozéleti tevékeny-
séget folytatott. Folydiratunkat, a Magyar Kémikusok Lapjét
megkiilonboztetett figyelmével kisérte, még a kdérhdzba is be-
kérte magdhoz nem sokkal haldla el6tt, mds lapokkal egyiitt, hogy
a legfrissebb szdmit elolvassa.

Horvéth Karcsi igazi tdrsasdgi ember volt. Széles kord nyelv-
ismerete, nagy miiveltsége, ugyanakkor szerény természete s
adomdi, viccmesélései mindig, mindenhol j6 hangulatot terem-
tettek.

1d6s sziileivel élete végéig torédott. Edesanyja vdratlan haldla
utdn 90 éven feliili édesapjdt, hogy az csalddi korben, megszokott
otthondban maradhasson, évekig gondoztdk pdrjdval, akit ko-
rdbban szintén komoly betegség tdmadott meg és felgydgyuldsa
Karcsi onfeldldozé dpoldsdnak is koszonhetd. Katinkdval j6 30
évet éltek joban-rosszban, eziistlakodalmukat egyiitt tartottdk
sziilei gyémdntlakodalmdval. J6 kapcsolatban volt rokonaival is,
a jeles alkalmakat kozosen iinnepelték anydsdékkal is.

Sajnos, tobb stlyos betegséget is szerzett az id6k folyamdn. A
szivszanatériumbdl oktéber elején gydgyultként hazaengedték, s
kisebb, mds problémadval keriilt az Irgalmas kérhdzba, ahol ismét
infarktust kapott, de késve keriilt az intenziv osztdlyra. Edesap-
ja haldlanak évében & is orokre elpihent. Akik ismertiik, mind-
annyian szerettiik 6t. Kegyelettel, szomortan, kollégdiként is bd-
csuztunk téle december 13-dn, pénteken reggel. (Anno, az eskii-
vGjiikre is a péntek 13-t vélasztottdk...) Temetése a budapesti
Szt. Gellért Plébdniatemplom Szent Sir urnatemetdje Meszlényi-
termében volt. Karcsi, nyugodj békében!

Tompe Péter

Fonyé Zsolt-emlékiilés

Fony6 Zsolt, az MTA rendes tagja, a BME Vegyipari Mtveletek
Tanszékének egykori vezetGje 70. sziiletésnapja alkalmdbdl az
MTA Vegyipari Mveleti Munkabizottsdga (VMMB), Folyamat-
mérnoki Munkabizottsdga és Mszaki Kémiai Tudomdnyos Bi-
zottsdga egyiittes emlékiilést tartott a Budapesti Mdszaki és Gaz-
dasdgtudoményi Egyetem Schay-termében 2013. december 3-4n.
Az tlésen megjelent Fony6 professzor ur ozvegye, I1diké is.

Elészor Mizsey Péter, a VMMB elnoke méltatta Fonyd pro-
fesszor ur életutjdt, szakmai sikereit. A méltatds sordn feleleve-
nedtek a személyes élmények, események is. Ezutdn Tungler An-
tal professzor kozos gyermekkori élményeikrdl mesélt.

Az ilés szakmali jellegtl eladdsokkal folytatédott. Németh
Séndor Szeifert Ferenccel k6z6s munkdjukban a sok komponen-
sii elegyek szétvdlasztdsdnak energetikai vizsgdlatdrdl beszélt.

LXIX. EVFOLYAM 2. SZAM e 2014. FEBRUAR

EGYESULETI ELET [P&

L

Argyeldn Jdnos a folyékony radioaktiv hulladékok szildrditdsa té-
mdrdl tartott el6addst. Sz6ke-Kis Anita, Fonyd professzor ur
egyik 6 és kedvelt témateriiletén elért eredményérdl szdmolt be
AV és progressziv desztilldcids kéolaj-feldolgozd iizemek energe-
tikai és koltséghatékonysdgdnak értékelése cimmel. Végezetiil
Kovécs Andrds Haszndlt MEROX-lig drtalmatlanitdsi lehetdsé-
gei tovdbbi hasznositdssal cimmel tartott elGaddst.

Mizsey Péter

TUDOMANYOS ELET

A Magyar Magnézium Tdarsasag
eléaddiilése
2013. november 21.

Az Elnok bevezetGjében utalt Larsson és munkatdrsai tanulmd-
nydra (Larsson, S. C., Bergkvist, L., Wolk, A.: Magnesium intake
in relation to risk of colorectal cancer in women. JAMA. 293, 86—
89. 2005), melyben 61 435, 40-75 éves né dtlagosan 14,8 éves
megfigyelésének adatait kozolték. A napi >210<255 mg Mg**-t
tartalmazé étrend mellé mindossze 50 mg Mg**-t adtak és ez is
elég volt a vastagbélrdk rizikéjdnak szignifikdns csokkentéséhez.
Az életkor és a nem megyvdlasztdsa az 6sztrogén hormon kedve-
z8 hatdsdnak kikiiszobolése miatt tortént. Az eladé sajdt kozle-
ménye rosszindulati daganatos betegekrél a megfelel§ kornye-
zeti Mg-elldtottsdg (szérum Mg-szint 0,9-1,15 mM/I kozott) fon-
tossdgdt tdmasztja ald: a ,,szupernormadlis” szérum Mg-szint
(>1,15 mM/1 felett) nem fordult el§ a 92 rosszindulati daganat-
ban szenvedd betegben (Kiss, Z., Acsné, K. B.: Az optimalis kor-
nyezeti magnézium-elldtottsdg daganatellenes hatdsa. Proc. 17t
Intern. Symp. Analyt. Environ. Problems. A. 146-151, 2011).

A Mg daganatgdtl6 hatdsdban a sejtosztdddst elindité kezde-
ti Ca**-dram gdtldsa/moduldldsa mellett Gjabban kidertilt, hogy
a Mg a centrdlis szimpatikus ténus csokkentése révén mérsékli
a noradrenalin-szint emelkedésével jéré dllapotokban (tartds pszi-
chés stressz, elhizds, magas vérnyomds, bipoldris elmebetegsé-
gek, feokromocitéma) a daganat-elGforduldst — hasonldan a ké-
ros szimpatikus ténust gétlé centrdlis o ,-agonista klonidinhez,
a periférids a,-blokkolé doxazoszinhoz és a [-receptor-blokko-
16khoz.

A szivelégtelenség és a pitvarfibrillicié (frekvenciakontroll) ke-
zelésében széles korben alkalmazott glikozidok, a digoxin és a di-
gitoxin a Mg**-aktivdlt Na*/K*-ATPdz gdtldsa révén (= Ca**-be-
dramlds a sejtbe, fokozott kontraktilitds, de fokozott mitézis!)
mellékhatdsként endoplazmds retikulum stresszt okozva, az int-
racellularis kalretikulin sejtfelszini expresszidjét kivaltva a daga-
natsejtek immunoldgiai sejthaldldt okozzdk. A rosszindulatd da-
ganatok kezelésére széles korben alkalmazott oxaliplatinnak és
az antraciclin-szdrmazékoknak van, a ciszplatinnak viszont nincs
ilyen effektusa. A szivelégtelenség miatt szivglikozidokkal kezelt
rosszindulati daganatos betegekben (435 eset mell-, vastagbél-,
végbél-, fej-, nyak- és mdjkarcinéma) a tulélést jelent§sen hosz-
szabbnak taldltdk.

Paradigmavdltdst hozhat a rosszindulati daganatok kezelésé-
ben a Mg-nak a sejt antioxiddns stdtusdt stabilizdlé tulajdonsd-
ga, hiszen példdul hasnydlmirigy-réksejtekben emelkedett an-
tioxiddns-szint van, gdtolva a reaktiv oxigéngyokok kivdltotta
apoptozist, azaz a rdksejtek pusztuldsdt. Fontos a bazdlis intra-
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celluldris Mg**-szintet szabdlyozd transzporter, a MGT1 szerepe,
hiszen velesziiletett vagy szerzett kdrosoddsakor az NK és a CD8
Timfocitdk citotoxicus hatdsa csokken és limféma, leukémia ala-
kulhat ki, pusztdn hipomagnézémia esetén is.

Sz6 esett a szovetkdrosodds és az idiilt gyulladdsos reakcié (ko-
szoruér-sztent beiiltetése utdn is felléphet!) szerepérdl is. Az idé-
zett sajdt anyagban a rdkos betegekben szignifikdnsan tobbszor
fordult el§ a vonatkozé CRP-emelkedés, mint a kontrollcsoport-
ban.

Osszegezve: a komplex hatdsok feloldjdk azt az ellentmonddst,
hogy a csokkent és emelkedett Mg-szint, a daganatokban észlel-
het§ Mg-akkumuldcié egyardnt daganatgdtlé hatdsu lehet, ha-
sonl6an az ivéviz csokkent-emelkedett deutériumtartalmahoz. A
magasabb intracellularis értékek Ca**- és Mg**-bedramldsi blok-
kot okozva fejtik ki antimitotikus hatdsukat. A Mg** dont§ sze-
repére utal, hogy ennek a kationnak nincs a vérpélya-sejt kozot-
ti tér-intracelluldris tér kozott 1ényeges elektrokémiai gradiense,
és a sejten beliili riboszomalis fehérjeszintézist szabdlyozé prote-
in kindz (mTOR) szubsztrdtja szintén a MgATP**, éppen ugy,
mint a Na*/K*-ATPdz-¢, ami tovédbb hangsilyozza a megfelel§
kornyezeti Mg-elldtottsdg szerepét a Mg daganatgdtl$ hatdsdban.

Az élénk vitdban elsGsorban az anionok (Cl-, SO,*) kompart-
mentek kozotti koncentrdcidkiilonbségének, illetve dllanddsdga-
nak jelenleg kevéssé ismert szerepérdl volt szo.

Kiss Zoltdn

KITUNTETESEK
R4tz Tandr Ur Eletmiidij

Idén is a Magyar Tudomdnyos Akadémidn adtdk dt a Rdtz Tandr
Ur Eletm(dijakat. Az Ericsson Magyarorszdg, a Graphisoft és a
Richter Gedeon Nyrt. dltal létrehozott Alapitvdny a Magyar Ter-
mészettudomdnyos Oktatdsért 2001 6ta itéli oda az életmidijat,
amely mdra a hazai természettudomdnyos oktatds, és egyben a
kozoktatds egyik legrangosabb elismerésére lett. Az életmddijat
évente két-két matematika, fizika, kémia és bioldgia szakos ta-
nédrnak itélik oda, akik kimagaslé szerepet toltenek be tdrgyuk
népszertsitésében és a fiatal tehetségek gondozdsdban. A hdrom
véllalat ezzel a dijjal jarul hozzd a magyarorszdgi természettudo-
mdnyos oktatdsban végzett tandri munka rangjanak, erkolcsi és
anyagi megbecsiilésének noveléséhez.

2013 dfjazott tandrai: dr. Haldsz Tibor és Horvath Gabor
(fizika), Breny6 Mihdly és Breny6é Mihdlyné, valamint Kéro-
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lyi Kéroly (matematika), dr. Lenkei Irén és dr. Lénard Gabor
(bioldgia), valamint dr. Cs. Nagy Gabor és Oldh Gabor Péter
(kémia).

Gratuldlunk a dijazottaknak és tovabbi sikereket, tehetséges ta-
nitvdnyokat kivanunk pélydjukon!

Gabor Dénes-dij

A Gébor Dénes-dijakat minden évben a jelent§s tudomédnyos,
miszaki-szellemi alkotdst létrehozd, kiemelkedd teljesitményd,
innovativ kutatd, fejlesztd, feltaldld, oktaté szakembereknek {té-
lik oda. Az idei kitiintetettekkel egyiitt eddig 177-en kaptak meg
az elismerést.

Az MTA doktorai koziil elismerést kapott tobbek kozott az
MKE el6z6 elnoke, Mdtyus Péter is. Mdtyus Péter vegyészmér-
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nok, a Semmelweis Egyetem egyetemi tandra, a Szerves Vegyta-
ni Intézet igazgatdja. A professzornak kimagasléan innovativ
gyogyszerkutatdsi tevékenységéért, a Parkinson-betegség gydgy-
szeres kezelésében igéretes molekulacsoport kifejlesztésében ta-
nusitott alkotd kozremiikodéséért, a magyar gydgyszerkuta-
td szakemberek nemzetkozi hirnevének Gregbitéséért, a Bionikai
Innovdcids Centrum szervezésében viéllalt szerepéért, valamint
a doktoranduszképzésben nydjtott munkdssdgdért itélték oda a
dijat.

GYOGYITAS
Magyar-roman kutatéprogram
a személyre szabott rdkterdpidért

A rdk biol6gidjdrdl, diagnézisdrdl, a személyre szabott kezelésrdl
sz06l6, egyhetes tanfolyam szinhelye volt november 4-t4l 10-ig
Szegeden a tudomdnyegyetem bioldgiai épiilete. Az Eurépai Unié
pélydzatdn kétmillié dolldrt nyert kézos magyar-romdn projekt
nyertesei, a Szegedi Tudomdnyegyetem Biokémiai és Molekuld-
ris Bioldgiai, valamint Genetikai Tanszéke, az SZBK és az aradi
Vasile Goldis Western Egyetem dltal rendezett §szi iskoldn a két
orszdg biolégusai, orvosai, PhD-hallgatéi ismerkedtek meg a rdk-
kal kapcsolatos 4j kutatdsi irdnyvonalakkal, a legmodernebb vizs-
gdlati mddszerekkel.

A kutatdsi program 2013 elején indult a Magyarorszdg—Romé4-
nia Hatdron Atnyuld Egyiittm(ikodési Program (HURO/1101) t4-
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mogatdsdval. A kozs munkdt Aurel Ardelean professzor, az ara-
di Vasile Goldis Western University elndke vezeti. A romdn koor-
dindtor Anca Hermenean professzor, a Vasile Goldis Western
University rektorhelyettese, a magyar koordindtorok: Boros Imre
professzor, a Biokémiai és Molekuldris Bioldgiai Tanszék vezet-
je, Dedk Péter, a Genetika Tanszék vezetGje és Krizbai Istvdn, az
SZBK Biofizikai Intézetének tudomdnyos fdmunkatdrsa.

A szakemberek célja, hogy erdsitsék a hatdr menti régiéban
miikodd, és a projektben résztvevs intézmények egyiittmiikodé-
sét a rékkutatdsban. Ennek érdekében szorgalmazzdk 4j kutaté-
egységek létrehozdsdt, s olyan kutatdsi projektek elinditdsét ter-
vezik, amelyek a rdk kialakuldsédban szerepet jdtsz6 folyamatok
feltdrdsdval a célzott rdkterdpidhoz visznek kozelebb. A tovdbb-
képz8 kurzusok szervezésével a rdkkutatdsban és a rékterdpid-
ban kozvetleniil alkalmazhat6 in vivo és in vitro kisérleti méd-
szerek elsajétitdsdt teszik lehet§vé a szakemberek szdmadra.

A program eredményeként mdr megvalésult a pélydzat néhdny
célkitilizése: az SZTE Genetika Tanszékén létestilt egy dj, modern
konfokalis 1ézerpdsztdzé mikroszképpal is felszerelt citogenetikai
laboratérium, az SZBK-ban iizembe helyezték az EU tdmogatd-
sdval beszerzett kétfotonos 1ézerpdsztdzé mikroszképot, az ara-
di Vasile Goldis Nyugati Egyetemen pedig megnyilt egy modern
dllathdz. Az els@ dllomds, az Aradon megtartott, az elméleti ered-
ményekre fékuszdlé konferencia utdn novemberben gyakorlati is-
mereteiket gazdagitottdk Szegeden a résztvevik. Ch. A.

\/ 1\

2013. november 6. napjan szegedi és tjvidéki kutaték nyitottdk
meg azt a 18 hénapos futamidejii szerb—magyar egyiittmiikodé-
sen alapul6 projektet (HELICO, HUSRB/1203/214/230), amely a
MTA Szegedi Biolégiai Kutatékozpont és az Ujvidéki Egyetem ko-
z6tt jott létre. A projektgazddk kitlzott célja, hogy a Helicobac-
ter pylori nevid baktérium ellen hatékony, névényi eredetd, anti-
bakteridlis, peptidalapui terdpidt fejlesszenek ki. Ezzel a kéroko-
zéval a lakossdg jo része még gyermekkordban megfert§zddik.
Egyéntdl fiiggben enyhébb vagy sulyosabb gyomorbédntalmakat
okoz és a késGbbiekben szerepet jitszhat a gyomorrdk kialaku-
ldsdban is. Bar kombindlt antibiotikum-terdpidval jél kezelhetd, a
szabdlytalanul szedett gydgyszereknek, illetve a kérokozé vélto-
zékonysdgdnak révén egyre tobb antibiotikum-rezisztens torzzsel
taldlkoznak a klinikusok.

A projektet magyar oldalon Buzds Krisztina, szerb oldalon
Neda Mimica Dukic vezeti.

Magyarorszag-Szerbia

IPA Hataron Atnyulé Egyiittmikédési Program

Molekuldris bioldgiai diagnosztika

A TargetEx Kft. 2013. november végén bejelentette, hogy a ,,Pi-
acorientdlt kutatds-fejlesztési tevékenység tdmogatdsa” cimd pd-
lydzat keretében elnyert tdmogatdssal 4j kutatdsi projektet indi-
tott ,,Molekuldris bioldgiai diagnosztikai reagensek termékport-
foliGjdnak kialakitdsa” cimmel. A pdlydzat 6sszkoltsége vdrhaté-
an 102 milli6 forint lesz, melyhez t6bb mint 71 milli6 forint t4-
mogatdst fog kapni a vdllalkozds.

»A tdmogatds elnyerése fontos elGrelépés a cég életében és le-
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hetdséget nyujt a cég molekuldris bioldgiai termékportféliGjanak
kiterjesztésére, amire az akadémiai kutatdsokban és alkalmazott
(klinikai) diagnosztika teriiletén jelentds kereslet mutatkozik’ -
mondta Cseh Séndor, a magyar biotechnoldgiai kisvallalat tigy-
vezetGje. ,,Nagy vdrakozdssal tekintiink az 4j projekt végrehajtd-
sa elé, amely tobb irdnyban is noveli cégiink versenyképességét.
A TargetEx Kft. tevékenységének fékuszdban a biotechnoldgiai
kutatds-fejlesztés 4ll, ezen beliil kiemelt szerep jut a molekuldris
bioldgiai diagnosztikai termékek fejlesztésére. A projekt kereté-
ben célul thztiink ki egy reagens termékportfolié kialakitdst
nagy mdsoldsi pontossdgu polimerdz enzim, bakteridlis DNS-
mentes Taq polimerdz enzim, valamint a megnovelt hstabilitds-
sal rendelkez§ reverz transzkriptdz enzim el@éllitdsa révén.”

»A Pfu polimerdz enzimet a Pyrococcus Furiosus hipertermo-
fil organizmusbdl izoldltdk. Killonlegessége, hogy 3-5" exonukle-
dz aktivitdssal is rendelkezik, ezért képes kijavitani a DNS-szin-
tézis sordn keletkez§ esetleges hibdkat. Pontossdgdra jellemzd,
hogy dtlagosan 1,3 millié bézisonként keletkezik egy hibds 4tirds,
ezért gyakran haszndljak klénozds és mutagenezis sordn. Az en-
zim hétrdnyos tulajdonsdga, hogy a Taq polimerdzhoz képest las-
sabb: épp ennek a tulajdonsdgédn szeretnénk javitani.” — magya-
rdzza Ldrincz Zsolt, a TargetEx Kft. tudomdnyos igazgatdja. ,,A
DNS polimerédzok felhaszndldsdndl értelemszertien torekedni kell
arra, hogy a lehetd legkevesebb gazdasejt (pl. E. coli) DNS-szeny-
nyez8dést vigyiink be egy PCR reakcidba. A bakteridlis szennye-
z8dés elkeriilésének egyik médja lehet, hogy az enzimet élesztd-
ben dllitjuk el§. Az RNS-rdl térténd DNS-dtirdshoz haszndlhaté a
reverz traszkripdz (RT) enzim. Leggyakrabban a rdgcsdl leuké-
miavirusbdl szdrmazé enzimet haszndljék klénozds sordn, RNS-
szekvendldsra, genomanalizisre. A pélydzat sordn ennek az en-
zimnek a héstabilitdsdt szeretnénk névelni.”

»A projekt sordn a TargetEx Kft. fel tudja haszndlni a mole-
kuldris bioldgia, a fehérjetervezés, a fehérjetisztitds, a rekombi-
néns fehérje-elGdllitds és a fehérje funkciondlis vizsgélatok terii-
letén meglevd széles korti ismereteit, amelyek ezeken a teriilete-
ken a meglev§ korszerd miszaki-tudomdnyos eredmények al-
kalmazdsat jelentik. Ezek felhaszndldsdval a projekt sordn uj, a
gyakorlatban is hasznosithatd, akdr szabadalmaztathat6 szellemi
termékek, illetve miiszaki-tudomdnyos eredmények jonnek létre,
ami kulcsfontossdgu a cég versenyképességének fenntartdsa ér-
dekében” - tette hozzd Dormdn Gyorgy, a TargetEx Kft. 4j ter-
mékek bevezetéséért felelGs szakértdije.

,Oriiliink a Nemzeti Fejlesztési Ugynokségtdl kapott palydza-
ti tdmogatdsnak. A 102 millié Ft 6sszkoltségl projekt 69%-dt va-
16sitjuk meg az Eurépai Uni6 és az Eurdpai Regiondlis Fejleszté-
si Alap forrdsaibdl, amely nélkiil a projekt nem valdsulhatna
meg. Projektiink a biotechnoldgia dgazatban biztosit fejlesztést,
amely az dgazatban fGtevékenységet végz8 TargetEx Kft. ter-
mékportfdlidjdnak bsvitéséhez jarul kozvetleniil hozzd és ennek
révén az Uj Széchenyi Terv kitorési pontjdn keresztiil csatlakozik
a magyar gazdasdg meghatdrozé céljaihoz. Az Eurépai Unié Bi-
zottsdga, valamint a magyar kormdny dltal meghatdrozott fenn-
tarthatdsdgi irdnyelveket figyelembe véve a projekt sordn tdrsa-
sdgunk gondot fordit a kornyezetvédelemre, és az esélyegyenld-
ség javitdsdnak horizontdlis szempontjaira is, amely értékeket te-
remt a cég, illetve a magyar gazdasdg szdmdra.” — egészitette ki
Bégyi Istvén, a TargetEx Kft. pdlydzati igazgatdja.

TargetEx Kft.

Targete ;{!’(_ SZECHENYI TERV
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Vegyipari mozaik

Az MTA 1j doktorai. 92 kutaté vehette 4t a Magyar Tudomd-
nyos Akadémia székhdzdban Pélinkds Jézsef elnoktsl az MTA
doktora cim megszerzésérdl sz6l6 oklevelet. Az akadémiai dok-
torok szama veliik egyiitt 2792-re bgviilt.

Az MTA koztestiiletének kiemelt feladata egy olyan tudoma-
nyos mindsitési rendszer miikodtetése, amelyben a kimagaslo,
nemzetkozileg is versenyképes eredményeket elért kutaték szd-
mdra itéli oda az MTA doktora cimet. A Magyar Tudomdnyos
Akadémia Doktori Szabdlyzata szerint a cimet azok a kutaték
kaphatjék meg, akik PhD- vagy azzal egyenértékd tudomdnyos
fokozattal rendelkeznek, az dltaluk mtvelt tudomdnydgat és
szaktertiletet pedig a tudomdnyos fokozat megszerzését kovets-
en jelentGs, eredeti tudomdnyos eredménnyel gyarapitottak.

A legtobb 4j MTA doktora az Orvosi Tudomédnyok Osztélyd-
hoz, a Bioldgiai Tudomdnyok Osztdlydhoz, illetve a Kémiai Tu-
domédnyok Osztdlydhoz tartozik. Folytatédik az az évek 6ta meg-
figyelhet§ tendencia, hogy az 4j akadémiai doktoroknak csak-
nem a fele a kordbbi Bolyai-osztondijasok koziil keriil ki. A cimet
megszerz8k kozott a kandiddtusokhoz képest egyre né a PhD-fo-
kozottal rendelkez8k ardnya is. A tapasztalatok szerint a tudo-
madnyos fokozatot az élettudomdnyokkal, illetve a természet- és
miszaki tudomdnyokkal foglalkozdk a tdrsadalom- és bolcsé-
szettudomdnyok mivel§inél dltaldban kordbban, mér a harmin-
cas éveik elején megszerzik, azonban annak odaitélését kovets-
en dltaldban tudomdnyteriilettdl fiiggetleniil ugyanannyi id§ te-
lik el az MTA doktori cim megszerzéséig. Az MTA doktorainak
1

3 4

1. Boda Dezs6
2. Borbas Aniko
3. Janaky Tamas
4. Kallay Mihaly
5. Lente Gabor
6. Martinek Tamas
7. Mastalir Agnes
8. Nagy Gabor Mihaly
9. Péter Laszlo
10. Réczey Istvanné (Csorba Katalin)
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életkora a cim megszerzésekor 50 és 60 év kozé tehetd. Az okle-
veliiket dtvevd kutaték kozott idén a legfiatalabb csupdn 37 éves,
mig a legiddsebb 80 esztendds.

Az MTA 4j kémiai doktorai 2013-ban: Boda Dezs§, Borbds
Aniké, Jandky Tamads, Kallay Mihdly, Lente Gabor, Marti-
nek Tamds, Mastalir Agnes, Nagy Gdbor Mihdly, Péter
Laszld, Réczey Istvanné (Csorba Katalin).

Uj Lendiilet-, vendégkutatéi és posztdoktori palydzat. Az
akadémiai intézmények és egyetemi kutatdsok dinamikus meg-
Ujitdsa, a magyar kutatécsoportok nemzetkozi versenyképessé-
gének erdsitése, valamint a tudomdnyos fokozatot szerzett kiva-
16 fiatal kutatdk legjobb hazai tudomdnyos mtihelyekben végzett
kutatdsainak eldsegitése érdekében az MTA elndke hdrom vj pd-
lydzatot hirdetett meg: a mdr kiilfoldon is példaértékiinek tekin-
tett Lendiilet programot, a nemzetkozileg kiemelkedd kiilfoldi
tuddsok magyarorszdgi kutatémunkdjét lehet§vé tévs vendég-
kutatéi meghivdst, valamint a posztdoktori pélydzatot.

A Magyar Tudoményos Akadémia hatodik alkalommal hirde-
tette meg a Lendiilet kivélsdgi pdlydzatot. A 2009-es elinduldsa
Gta nemzetkozileg is ismertté vdlt program célja az akadémiai in-
tézmények és egyetemi kutatdsok dinamikus megujitdsa nem-
zetkozileg kimagaslé teljesitmény( kutatck és kiemelked§ fiatal
tehetségek kiilfoldrdl torténd hazahivésdval, illetve itthon tartd-
sdval. A Lendiilet a kivdlésdg és a mobilitds egyiittes tdmogatd-
sdra torekszik, ezért a nyertes palydzdkat befogad6 akadémiai in-
tézményekben és egyetemeken az Uj téma kutatdsdra alakulé ku-
tatécsoportok szdmdra biztosit forrdsokat, nem pedig a mdr 1é-
tezd csoportokat tdmogatja. Az 0j Lendiilet-kutatécsoportok in-
ditdsdra 2014-ben 400 millié forint 4ll majd rendelkezésre. Mind-
két kategdridban egyardnt lehet pédlydzni akadémiai intézmé-
nyekbe és hazai egyetemekre is.

Folytatédik a nemzetkozileg kiemelkedd kiilf6ldi tudésoknak
az MTA kutatékozpontjainak és kutatécsoportjainak tudomd-
nyos tevékenységébe vald bekapcsoldddsdt elGsegité MTA ven-
dégkutatdi program is. Az akadémiai kutatéhdlézat megujitdsi
programjdnak uj elemeként els§ izben 2012-ben meghirdetett pd-
lydzat keretében a nemzetkozileg elismert kivdlésdgok koziil ed-
dig 10 tudds kapott rd lehet§séget, hogy 3-10 hénapot Magya-
rorszdgon toltson. Az MTA kutatékézpontjaiban és kutatdintéze-
teiben mik6dg kutatécsoportokkal, valamint a magyarorszdgi
egyetemeken miikodd, az Akadémia dltal tdmogatott kutaticso-
portokkal végzendd kozos kutatémunkdra 2014-ben 120 milli6 fo-
rint 4ll rendelkezésre. Ebbdl a keretbsl néhdny olyan aktiv, élvo-
nalbeli kutatdst végz§ kiilfoldi kutaté meghivdsdra van lehet§ség,
akinek kutatdsi teljesitménye vildgviszonylatban is kiemelkedd.
A vendégkutatdkkal egyiittmiikodésben elkészitett, valamint a
befogadé intézmény vezet§je dltal jovdhagyott pélydzatokat az
MTA kutatékozpontjaiban, kutatéintézeteiben és a hazai egyete-
meken miikodg Lendiilet- és mds akadémiai kutatécsoportok ve-
zet6i nydjthatjdk be az MTA elnokének cimezve.

A kutatdi életpdlya egyik legfontosabb idgszakdnak szdmité
posztdoktori periédusban nyujt tdmogatdst az a kutatéi program,
amelyben olyan magyarorszdgi vagy kiilfoldi kutaték vehetnek
részt, akik a pdlydzat keretében vald foglalkoztatdsuk kezdetekor
nem toltik be a 35. életéviiket, tudomdnyos fokozattal (PhD- vagy
DLA-fokozat) és kutatdsi tapasztalattal rendelkeznek, valamint
nem dllnak munkavégzésre irdnyuld jogviszonyban a befogadé
kutatdhellyel. A teljes kutatéi pélyaiv kiépiilését, valamint a ku-
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tatéesoportok versenyképességét egyardnt erdsit§ posztdoktori
program nyerteseinek a posztdoktori iddszak végéig nemzetko-
zi folyéiratban publikdlhaté tudomdnyos eredményeket kell elér-
niilk, tovdbbd a tdmogatott kutatdsi témdban a témavezet§ kuta-
td szakmai hozzdjdruldsdval nemzetkozileg meghirdetett pélya-
zatot kell benytjtaniuk Magyarorszagon megvalésitandé tudo-
mdnyos projektre, illetve — tudomdnyteriilettdl fiiggben — kuta-
tds-fejlesztéssel foglalkozé véllalkozdsokkal és egyéb szerveze-
tekkel kell egytittmtikodést kialakitaniuk eredményeik hasznosi-
tdsdra. Az MTA esélyegyenlGségi programja értelmében gyerme-
kenként 2 év korhatdrkedvezmény adhaté mind az életkor, mind
a tudomdnyos fokozat megszerzésének hatdridejét illetGen.

(MTA)

GEDEON RICHTER

J6 hirek a Richtertdl. Az Eurdpai Gydgyszeriigynokség (EMA)
Emberi Felhaszndldsra Szdnt Gydgyszerkészitmények Bizottsdga
(CHMP) pozitiv véleményt adott ki a Richter dltal benydjtott in-
dikdcidkiterjesztési kérelemre, és jovdhagyta az 5 mg-os Esmya
(uliprisztdl acetét) tablettdnak legfeljebb két, egyenként hdrom
hénapos cikluson keresztiil torténg alkal-
mazdsdt a méhmiéma kezelésére.

Az uliprisztél-acetdt hatéanyagot tar-
talmazé Esmya, a HRA Pharmdtdl li-
cencbe vett kémiai vegyiilet hatdsmecha-
nizmusdban egyediildlld, szdjon at ada-
golhaté szelektiv progeszteronreceptor-
moduldtor készitmény, mely visszafordithatéan gétolja a célszo-
vetek progeszteronreceptorait. A 12 hétig napi egyszer szdjon dt
adagolhatd szer (a GnRH-agonista készitmények alkalmazdsa in-
jekciéval torténik, nem szdjon dt) megakaddlyozza a méhvérzést,
mérsékli a verszegenyseg tiineteit, csokkenti a miéma méretét a mi-

= § tétre vald felkésziilés sordn.

Az tn. ,II-es tipusti médositds” kérel-
met 2013 juliusdban nydjtotta be a Rich-
ter. A CHMP pozitiv véleménye tovabbi-
tdsra kerill az Eurdpai Bizottsdg felé,

A amely elreldthatdlag a vélemény kiadd-
satol szamitott két hénap milva az Eurdpai Unié valamennyi
tagdllamdra kiterjed§ hatéllyal mddositja az Esmya 5 mg-os ké-
szitmény forgalomba hozatali engedélyét.

Az Esmya 5 mg-os tabletta 2012. februdr 23-4n kapott az Eu-
répai Unié valamennyi tagdllamdra kiterjed§ forgalomba hoza-
tali engedélyt. A kezelés idGtartama jelenleg hdrom hénapra kor-
ldtozédik. A most kiadott CHMP véleményre alapozva lehetGség
nyilik egy tjabb, hdrom hénapos kezelési id§szakra kiterjeszteni
az Esmya 5 mg-os tablettdra kiadott forgalomba hozatali enge-
délyt. Az egyik £6 novekedési lehet§séget a Richternél jelenleg az
Esmya jelenti, az dtt6rést azonban nem a mostani bejelentéstdl,
hanem a terdpids kiterjesztést6l varhatjuk majd, aminek hatdsd-
ra 2015-16 kornyékén, a felfutds évében az Esmya forgalma 200
millié euréra emelkedhet. A Richter 2012 harmadik negyedé-
vében inditotta el az Esmya hosszu tévd, periodikus kezelésére
vonatkozé fdzis II1. klinikai vizsgdlatokat annak érdekében, hogy
a jelenlegi terdpids indikdci6t kiterjessze, ezdltal tobb érintett be-
teg szdmdra is lehetGség nyilhat a sebészeti beavatkozds elkerii-
lésére. A vizsgdlatok védrhaté befejezési ideje 2014 mdsodik ne-
gyedéve, pozitiv eredmény esetén a hatds legkordbban 2015 har-
madik negyedévében jelentkezhet. (portfolio)

Banai Endre osszedllitdsa
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MKE-HIREK
Konferencidk, rendezvények

16. Labortechnika Kiallitas
2014. mdrcius 18-20.
SYMA Rendezvénykozpont C épiilet
(Budapest, XIV. Dézsa Gyorgy tt 1.)

XLVI. Irinyi Janos Orszdgos Kozépiskolai Kémiaverseny
2014. dprilis 25-27.
Szegedi Tudomédnyegyetem
A Versenykiirds a wwwiirinyiverseny.mke.org.hu honlapon
taldlhatd.

ESCAPE 24 - European Symposium on Computer Aided
Process Engineering

2014. junius 15-18.

Eotvos Lordnd Tudomdnyegyetem, 1117 Budapest,

Pdzmadny Péter stny. 1/a

ONLINE REGISZTRACIO: https://www.mke.org.hu/conferences/

escape24/registration/

Kidllit6k jelentkezését szeretettel vdrjuk!

TovABBI INFORMACIOK: Bonddr Ménika, escape24@mbke.org.hu

ICOS-20 - 20t International Conference on Organic
Synthesis

2014. junius 29. - jdlius 4.

Eotvos Lordnd Tudomdnyegyetem, 1117 Budapest,

Pdzmdny Péter stny. 1/a

ONLINE REGISZTRACIO: http://www.icos20.hu/

Kidllit6k jelentkezését szeretettel vdrjuk!

TovABBI INFORMACIOK: Schenker Beatrix, icos20@mbke.org.hu

MKE egyéni tagdij (2014)

Kérjiik tisztelt tagtdrsainkat, hogy a 2014. évi tagdij befizeté-
sérél sziveskedjenek gondoskodni annak érdekében, hogy a Ma-
gyar Kémikusok Lapjét 2014 janudrjdtdl is zavartalanul postdz-
hassuk Onoknek. A tagdij dsszege az egyes tagdij-kategéridk sze-
rint az aldbbi:

. alaptagdij:

. nyugdijas (50%):

. kozoktatdsban dolgozé kémiatandr (50%)

. ifjusdgi tag (25%):

. gyesen 1év6 (25%)

8000 Ft/f6/év
4000 Ft/f6/év
4000 Ft/f6/év
2000 Ft/f6/év
2000 Ft/f6/év

Tagdij-befizetési lehetdségek:
. banki 4tutaldssal
(az MKE CIB banki szdmldjdra: 10700024-24764207-
51100005)
. a mellékelt csekken
. személyesen (MKE-pénztdr, 1015 Budapest, Hattyd u. 16.
11/8.)

Banki dtutaldsos és csekkes tagdijbefizetés esetén a név, lak-
cim, osszeg rendeltetése adatokat kérjiik jél olvashatdan fel-
ttintetni. Ahol a munkahely levonja a munkabérbdl a tagdijat és
listds dtutalds formdjédban tovébbitja az MKE-nek, ez a lista szol-
gdlja a tagdijbefizetés nyilvantartdsdt.
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Koszonjiik felajdnldsaikat, koszonjiik, hogy egyetértenek a ké-
mia oktatdsdért és népszertisitéséért kifejtett munkdnkkal. A
felajanlott osszeget ismételten a hazai kémiaoktatds feltételei-
nek javitdsdra, a Kozépiskolai Kémiai Lapok, az Irinyi Jdnos
Orszégos Kozépiskolai Kémiaverseny, a 8. Kémikus Didkszim-
pézium, valamint a 2013-ban 6t6dszor megrendezett Kémiatd-
bor egyes koltségeinek fedezésére haszndltuk fel, valamint ar-
ra a célra, hogy kiadvényaink (KOKEL, Magyar Kémikusok
Lapja, Magyar Kémiai Folydirat) eljussanak minél tobb, kémia
irdnt érdekl§dé hatdron tdli honfitdrsunkhoz.

Eztton is kérjiik, hogy a 2013. évi SZJA bevalldsakor — érté-
kelve torekvéseinket — éljenek a lehetGséggel, és személyi jove-
delemadéjuk 1%-dt ajdnljék fel az erre vonatkozé Rendelkezd
Nyilatkozat kitoltésével.

Felhivjuk figyelmiiket, hogy akinek a bevallds pillanatdban

Téjékoztatjuk tisztelt tagtdrsainkat, hogy a

személyi jovedelemaddjuk 1 szdzalékdnak felajanlasabdl idén 895 289 forintot
utal 4t az APEH Egyesiiletiinknek.

adétartozdsa van, az elvesziti az 1% felajdnldsdnak a lehet§sé-
gét!

Az MKE addszama: 19815819-2-41

Terveink szerint 2014-ben az igy befolyt osszeget ismételten a
hazai kémiaoktatds feltételeinek javitdsdra, a Kozépiskolai Ké-
miai Lapok, az Irinyi Jdnos Orszdgos Kozépiskolai Kémiaver-
seny, a XV. Orszdgos Didkvegyész Napok, valamint a 2014-ben
hatodszor szervezendd Kémiatébor egyes koltségeinek fedezé-
sére haszndljuk fel.

Tovdbbra is céljaink kozé tartozik, hogy kiadvdnyaink (KO-
KEL, Magyar Kémikusok Lapja, Magyar Kémiai Folyéirat) el-
jussanak minél tobb, kémia irdnt érdekl§dé hatdron tdli honfi-
tdrsunkhoz.

Eldfizetés a Magyar Kémiai Folydirat
2014. évi szdmaira

A Magyar Kémiai Folydirat 2014. évi dija fizet§ egyesiileti tagja-
ink szdmdra 1400 Ft. Kérjiik, hogy az el6fizetési dijat a tagdijjal
egyiitt sziveskedjenek befizetni. Lehet§ség van dtutaldssal ren-
dezni az el8fizetést a Titkdrsdg dltal kiildott szdmla ellenében.
Kérjiik, jelezzék az erre vonatkozé igényiiket!

Koszonjiik mindazoknak, akik 2013-ban kettds el6fizetéssel
hozzdjdrultak a hatdron tdli magyar kémikusoknak kiildott Fo-
lydirat terjesztési koltségeihez. Kérjiik, aki teheti, 2014-ban is
csatlakozzon a kettds el6fizetés akciGhoz.

MKE Titkdrsag

Az MKE Intézébizottsag iilése
2013. december

1. A 2014. évi MKE rendezvénynaptdrban egyelGre nyolc MKE
Titkdrsdg dltal rendezendd konferencia szerepel, de kettd kozii-
likk, az ESCAPE 24 és az ICOS-20 védrhatdan jelent§s nemzetko-
zi részvételd esemény lesz.

2. Az Intéz6bizottsdg elfogadta az MKL 2014. évi laptervét.

3. Az IB meghallgatta a Fiatal Kémikusok Féruma elngkének ta-
jékoztatGjdt a korosztdlyos egyesiileti szervezet elmult egy évi te-
vékenységérdl. Tovébbi tdmogatdsdnak kinyilvdnitdsa mellett az
IB egyetértett azzal, hogy tobb kisebb akciéval célszerd a szerve-
zet miikodését tovdbb aktivizdlni.

4. Az IB megvitatta azt az elGterjesztést, amely a jutalom egyéves
tagdijmentes egyesiileti tagsdgot ugy mddositand, hogy a jutal-
mazottak az egyesiileti kedvezmények megkapdsa mellett tény-
leges egyesiileti tagsdgot csak akkor nyernének el, ha a jutalom-
év utdn tagdijbefizetéssel véllalndk a tagjelolt stdtuszuk tényle-
ges tagsdgra vdltdsdt. A javaslat mellett és ellen kiilénboz6 érvek
hangzottak el, végiil az IB tobbségi véleménnyel nem tdmogatta
a tagjelolt stdtusz bevezetését ajdnld elGterjesztést.

5. Az tgynevezett sajtészolgdlati szakértdi lista osszedllitdsa
igyében az IB a szakosztélyoktdl fog kérni személyi javaslatokat.

Az iilés emlékeztetdje a www.mke.org.hu honlap ,,Az Egyesii-
letrdl > Egyesiileti élet > JegyzGkinyvek” meniipontja alatt ol-
vashatd.

Koviacs Attila
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fiir Quatilats- und Umweltkontrolle

univerzalis, egyszerubb és precizebb
C-H-N-0O0-S -cCl

* vak-mentes mintaadagolas
+ 6-10 perc/mérés

+*42 x 55 x 55 cm
« egyszeri kezelés
0,02 - 300 mg minta
« kevés karbantartas
. «IRMS lehetésége
W égetés 850 - 1400 °C-on

+ évekig stabil kalibracio

+ 21CFR part 11 szoftver
« szilard és folyadék mintakhoz « felligyeletmentes lizem
« digitalis, zavarmentes méréjel * S-mérés 2 ppm-tol !

+ 10 év kemence-garancia !

Konformitasok: CE, EMC, DIN, EN,AQAC, ASBC, AACC, FGIS,
AQCS, CGC,ASTM, LUFA, MEBAK, LIS, 21 CFR Part 14, .
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