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Prolégus helyett

Az UNESCO (United Nations Educational,
Scientific and Cultural Organization) és az
ITUPAC (International Union of Pure and
Applied Chemistry) déntésének koszonhe-
tden 2011 akémia éve (IYC 2011 —International
Year of Chemistry). Tobb nemzetkozi és
hazai kerek évfordul6 (példdul 100 éves az
atommodell, 150 éves Madéch Imre Az ember
tragédidja elsé kiaddsa, 200 éve sziiletett Liszt
Ferenc és Perczel Mér stb.) mellett ebben az
évben t6bb sz6 is esik a kémia diszciplindirdl.
Mert a kémidra is igaz a mondas: Ignoti nulla
cupido, mely szerint, amit nem ismeriink, arra
nem vdgyakozunk, s ezt bitran kiegészithetjitk
még azzal, hogy nem is szerethetjiik. A kémia
évének rendezvényei javithamak a hidnyos,
feliiletes és gyakran negativ kozmegitélésen.
Noha az elmult évtizedek sordn a vegyipar, a
gyogyszeripar, a mianyagipar termékei dtala-
kitottdk és jelentésen megkonnyitették hét-
kéznapi életiinket, a kémia nem lett népsze-

' AzMTA 2011. méjusi, 181. rendes kozgy(ilésén elhang-
zott el8adds szerkesztett vdltozata. A szerzd kdszonetét

fejezi ki az MTA Elnokségének és a VII. Osztdlynak

a plendris el6adds megtartdsdra vonatkozd megtiszteld

felkérésére.

* A Bolyai-dij 2011-es kitiintetettje.

rtibb. A vildg molekularis szintjénck megis-
merése a kozgondolkoddsban csak décogve

halad. Rdaddsul hibds gazdasdgi dontések s a

profitmaximalizilés sziiklatokortisége miatt

a kémia elsésorban akkor keriil az djsigok

cimlapjdra, mikor elhanyagolt ipari létesitmé-
nyekben bekovetkezd balesetek, kornyezet-
szennyezések és katasztréfdk emberéleteket

kovetelnek. A kémia ,erejének” ilyetén meg-
tapasztaldsa nem szivderit, sét egyenesen

tragikus! Erdemes tehét feltenniink a kérdést:

lényegér tekintve mi is a kémia?

Torténeti aktualitds

2011 azért lett a kémia éve, mert Marie Curie

(sziiletett Maria Sklodowska) szdz évvel ez-
elétt, 1911-ben kapta meg a kémiai Nobel-di-
jat az alkalifoldfém radium (*Ra) és a hazdja-
16l elnevezett félfém polénium (*+Po) felfe-
dezéséért, tulajdonsdgaik tanulmanyozdsaért.
Alengyel szdrmazast asszony azon ritka tudé-
sok kozé tartozik, akik kétszer is kiérdemelték

Stockholm kitiintetd figyelmét; ugyanis 1903-
ban mér Henri Becquerel és férje — Pierre

Curie — tdrsasdgdban megkapta a fizikai No-
bel-dijat is. (1902-ben Pierre Curie-vel az urdn

ésa térium utdn a még mindig sugdrzd uranit

ércbdl is izolaltdk, majd tisztdn elédllitottak

a radiumot.) Elete és viszonylag korai haldla
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szorosan Osszekapesolddik a spontdn radioak-
tiv sugdrzds felfedezésével, a jelenség behaté
tanulmdnyozdsval, az urdnszurokérc kémiai
analizisével. Még a Nobel-dfjasok kozott is
kiemelkedd személyiség a hallgatag, szerény,
dm biiszke asszony. Pératlan tehetségét jol
mutatja, hogy férje, Pierre Curie 1906-0s tra-
gikus hirtelenségii haldldt kvetéen & lesz a
Sorbonne Természettudomanyi Kardnak elsé
fizikaprofesszor asszonya, valamint ez iddig ¢
az egyetlen olyan tudds, aki két eltérd tudomdny-
dgban, a fizikdban és a kémidban is kivivta a
Nobel-bizottsdg elismerését. Egy generaciéval
késébb, 1935-ben lanyuk, Irene Joliot-Curie
és férje, Frédéric Joliot-Curie szdmdra itélik
oda a kémiai Nobel-dijat a mesterséges ra-
dioaktivitas felfedezéséért, s ezzel a Curie-csa-
lid tudhatja magdénak a torténelem legtobb
— osszesen ot Nobel-kitiintetését. (1911 tovab-
bi érdekessége, hogy ekkor sziiletett Melvin
Ellis Calvin amerikai kutatd, ki a Berkeley-n
dolgozva éppen otven évvel késébb [1961]
kapja meg a Nobel-dijat a réla elnevezett Cal-
vin-ciklus felfedezéséért. Szintén 1911-ben
sziiletett Feodor Felix Konrad Lynen német
orvos, aki a koleszterin és a zsirsavak metabo-
lizmusdnak felfedezéséért kap 1964-ben or-
vosi Nobel-dijat.)

A kémia a molekuldk tudomdnya

A Magyar Nagylexikon szerint a kémia sz6
val6szintileg az egyiptomi kemi (fekete £61d)
esetleg a gordg khiima (folyadék vagy ont-
vény) kifejezésbél szdrmazik. A legtobb értel-
mezd sz6tdr megegyezik abban, hogy a kémia
az anyagot annak atomi-molekuldris szintjén
vizsgdlja, ezt a szemléletmédot j6l summdzza
az angolszisz molecular science kitejezés. Ez
utdbbi jelzds szerkezet hitelesen titkrozi azt a
szandékot, amely szerint a kémikus a feltett
kérdésekre és tudomdnyos megfigyelésekre a

valaszt és magyardzatot az atomok, ionok
vagy molekuldk szintjén kivinja megtaldlni.

A kozmosz anyaginak osszetétele egysze-
rli: 90% hidrogén és 10% hélium. A f6ldi élet
szempontjdbél fontos szén, oxigén, nitrogén
stb. elemek minddsszesen alig teszik ki a tel-
jes univerzum anyaganak 0,1%-4t. Az arinyok
ilyen szokatlan eltoléddsa ellenére is a csilla-
giszok szdzndl t6bb kiilonbozd, a foldi ko-
riilmények kézott jol ismert szerveten (grafit,
gyémdnt, fullerén stb.) és szerves molekuldt
(pl.: acetilén, etilén, cidnsav, metanol, éter)
azonositottak mar az Univerzum kiilonb6z6
pontjaiban. Az tistokosok fagyott gdz- és
porfelhdiben (példdul Halley-istokos) tovab-
bi és még Osszetettebb szerves molekuldkra
leltek, olyanokra, mint példdul az egyszertibb
o~ és B-aminosavak. Foldiink megszildrdult
kérge kozelében a helyzet alapvetden mds, itt
a szerves molekuldk legfontosabb 6sszetevd-
jét képezd szénatomok egymadshoz is kapcso-
l6dva elképesztd szimu varidciéban fordul-
nak el8. A legegyszer(ibb szén-monoxidtdl és
szén-dioxidtél kezdve a lenytigézéen bonyo-
lult szerves vegyiileteken dt az élet jelenlegi
formdja szempontjabdl nélkiilézhetetlen li-
nedris biopolimerekig; ilyenek példdul a fe-
hérjék, az RNS és a DNS. Ma még mindig
nem tudjuk pontosan megmagyardzni sem
azt, hogyan dusult fel a F6ld6n a szerves mo-
lekuldkat felépit$ elemek szdma és mennyisé-
ge, sem azt, hogy ebbdl hogyan alakultak ki
a ma ismert komplex molekuldris és szupra-
molekuldris rendszerek.

Mig az atomfizika els6sorban az anyag
szubatomi szintjét kutatja (éppen idén szdz
éves Ernest Rutherford médositott atommo-
dell-leirdsa), a biolégia és a biokémia pedig a
szupramolekuldris rendszereket befogadé
sejtes szervezddéseket vizsgdlja, addig a kémia
e két tertilet kozott elhelyezked molekuldris
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vildg titkait firtatja, kéltSibben a mikrokoz-
mosz-titkokat. Kérdés azonban: ha mind a
kérnyezetiinket, mind pedigaz 5nmagunkat
felépitd anyag a molekuldk sokasiganak hie-
rarchikus egytittese, miért olyan nehéz mégis
feltérképezni, befogadni és megérteni e mo-
lekuldris szintet? Ha a kémia sziikebb targydt
képezé molekulik mindeniitt jelen vannak
—ami vitathatatlan tény —, akkor miért esik a
molekuldris szemlélet oly tivol a legtobb em-
bert8l? Miért nehéz a kondenzalt anyagban
annak molekuldris szintjére bukkanni?

A molekuldk komplexitdsit megérteni
onmagdban is kelléen bonyolult feladat, ezért
érdemes el6bb azokat a tertileteket megyizs-
gdlni, ahol egyedi molekuldkba titkdziink.
Erzékszerveink koziil példdul orrunkra és
molekularis ,emlékeinkre” hagyatkozva pré-
baljuk felidézni egy frissen siilt cipd ropogés
héjanak, vagy egy csokor tavaszi ibolydnak a
bédité illatdt’ Ez az ,illatemlék” csupan
egynéhdny, am jellegzetes molekulaval valé
korabbi taldlkozdsunk eredménye; néhdny
gytirtis amin, telitett és telitetlen egyszerd al-
dehid vagy monoterpén viltotta ki, és indi-
totta el az orrunk hdts6 részén elhelyezkedd
receptormolekuldk segitségével a jellegzetes és
specifikus ingert. (A szaglds és az izlelés a ti-
pikusan unimolekuldris epitép-receptor tipu-
st kélesonhatds megtapasztalhaté példdja.)

Az illatok mellett egyes izekért vagy szine-
kért felel6s molekuldkat is konnyen azono-
sithatunk. Jol ismert példdul a szegedi piros-
paprika rubinvorés szinét ad6 két, negyven
szénatombdl felépiild molekula, a kapszantin
és kapszarubin, illetve a paprika ,,férfias” ere-
jéért felelds és az el6bbiektdl alaposan kiilon-

boz6 kapszaicin. Vdratlan fordulatnak tiinhet

3 A kenyér illatdért elsdsorban a 2-acetil-pirrolin, a
3-metilbutdnal és a 2-transz-non-2-én, mig az ibolya
illatdérc az o~ és B-jononok felelések.

a fiziolégusok azon megillapitésa, mely sze-
rint a ,,csipSs” kapszaicin az Gn. I-tipust
vaniloid receptorhoz kétve fejti ki hatdsat. A
vaniloid receptor névaddja ugyanis a kellemes
és édeskés fzért felel6s vanillin, a kozismert
vanilia f6 komponense. A létszélagos ellent-
mondis felolddsat a két molekula (kapszaicin
és vanillin) szerkezeti képletének 6sszehason-
litdsa adja, ugyanis a kapszaicinmolekula
metoxi-szubsztitudlt fenol része hasonlit a
vanillinmolekuldra. Ha tehdt meg tudjuk
hatdrozni, és le tudjuk irni egy-egy molekula
szerkezeti képletét, akkor az Gsszehasonlitd
vizsglat magdban hordozza a ,rokonsigi
fokok” feltérképezhetSségét is. Tehdt nagyon
is érdemes réviden dtgondolni a molekuldk
azonositdsdra és lefrsdra elterjedten haszndlt
kémiai eszkoztar, a kvalitativ és kvantitativ
molekulaképlet fogalmét.

A kémiai képletirds hasonlit az archaikus
képirdsok azon médozataira, melyek sordn
az alapszimbélumok kombinaldsaval dllijuk
elé a bonyolultabb fogalmak képrendszereit.
A kémidban elterjedt szubsztitticids vagy cso-
portfunkciés nevezéktan jél mutatja a kémi-
dban szokasos képletiras logikdjit: a bonyo-
lultabb molekuldkat kémiailag értelmezhetd
alapegységekre (molekulavézra, szubsztituen-
sekre stb.) bontjuk. A képletekben szereplé
legegyszer(ibb, atomokra vonatkozé szimbé-
lumokat a Dmitrij Ivanovics Mengyelejev
dltal 1869-ben kozzétett periédusos rendszer-
bél kénnyen visszakereshetjiik.+

A Friedrich Wohler német kémikus 4ltal
szervetlen kiinduldsi anyagbdl eléallitott oxdl-
sav (1824), majd karbamid (1828), s az ezt

+ A megalkotdsakor még csak koriilbeliil 70 elemet
©0moritd periddusos rendszer egy sor akkor még hidny-
26 és felfedezésre vérd elem létére hivta fel a figyelmet,
és a 2010-ben azonositott koperniciummal ("Cn) ki-
egésziilve ma mdr sszesen 112 elemet tartalmaz.
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kovetden izoldlt és szintetizdlt, egyre bonyo-
lultabb molekuldk megjelenése a XIX. szdzad
kozepére elodizhatatlannd tette a molekuldk
egzaktabb lefraismédjanak kidolgozdsit. A
benzol Dewar-féle naivabb szerkezeti képletét
kovetéen August Kekulé, Archibald Couper
és Alekszandr Butlerov leraktdk a modern
kémiai képletirds mdig haszndlatos alapijait.
1874-ben Jacobus vant Hoff és Joseph Le Bel
kiterjesztették a képletirdst a harmadik dimen-
7iéra, ezzel is hatdrozottan utalva a molekulak
térbeli jellegére. Végiil még nincs szdz éve sem,
hogy Gilbert Lewis és Albrecht Kossel 1916-
ban, mdr a kvantummechanika megsziileté-
se elétt, kidolgoztdk a ma is haszndlt klasszi-
kus vagy Lewis-féle képletirds szabdlytdrdt.
Eztaképet harmonizdlta a kvantummechani-
ka alapegyenletének felirdsdval Erwin Schro-
dinger, minek készonhetéen ma rendelkezé-
siinkre 4ll a molekuldk kvantitativ leirdsi
mddja is. A szemlélet sokat finomodott az
évek sordn, 4m az alapfeladat nem véltozott.
Aképletiras célja tovébbra is az, hogy az atom-
magok térbeli elrendezédését (konnektivitdsat)
ismerve felirjuk a molekula helyes elektron-
szerkezetét. A Lewis-képletiras haszndl olyan
segédfogalmakat, mint az atomtérzs és a
vegyértékelektron, és olyan szabalyokat, mint
az ,oktettszabaly”, amelyek segitségével kva-
litativ szinten jellemezhetjiik akdr bonyolult
szerves molekuldk elektronszerkezetét is. A
cél ugyanez marad a molekuldk egzaktabb
kvantumkémiai jellemzése sordn is: a magok
térbeli elrendez8désének ismeretében kvan-
titativ szinten meghatdrozni a molekula teljes
elektronszerkezetét, s ebbél levezethetd tulaj-
donsdgait. A szerkezeti képlet a kémikus
szdmdra olyan, mint a kotta a zenész szimd-
ra. Segitségével nemcsak rogziteni, magya-
rézni és rendszerezni tudja molekuldris szint(
megfigyeléseit, de mint a zenész szdmdra a

kotta, a kémikus szimdra a képlet akdr ,,meg
is sz6lalhat”.

A molekuldk szerkezeti vagy Lewis-for-
malizmusdnak segitségével tehdt szakszertien
lehet , konyvelni” a mikrokozmosz alkotdit,
de segitségével egy sor makroszkopikus tulaj-
donsdgot (oldhatésdg, forrdspont, olvadds-
pont, sav-bazis jelleg, szin, reaktivitds stb.)
értelmezni, esetenként elére jelezni is lehet.
A C H O osszegképletti két szerkezeti (vagy
konstitiicids) izomer esete — melyekben az ato-
mok szdma és jellege azonos, 4m egymdshoz
kapcsoléddsuk eltérd — j6 példa arra, hogy
hogyan lehet csupdn a szerkezeti képlet alap-
jan az etanol (etil-alkohol) és a dimetil-éter
forrispontjainak jelentds eltérését megmagya-
rézni. Bar mindkett6 molekulatomege azo-
nos (46 Dalton) mégis az etanol forraspont-
ja az éterénél kozel 100 fokkal magasabb.’ E
fizikokémiai paraméter eltérése a szerkezeti
képletek kiilonbozésége alapjn jol indokolha-
t6: mig az alkoholban van egy olyan H-atom,
amelyik az oxigénhez kozvetleniil kapcsold-
dik, addig az éterben nincs ilyen. Az oxigén
a szénatomhoz képest erésebben vonzza az
elektronokat (nagyobb az elektronegativitdsa),
ezérta hozza kapesol6dé hidrogénatom gyen-
gébben kotddik, ,,savanytibb” lesz, konnyeb-
ben leszakad (disszocidl). Eza H-atom éppen
emiatt képes tovabbi molekuldk oxigénatom-
jahoz kapcsolédni. Az etanol tehdt, hasonlé-
an a vizhez, er6s hidrogénhidak létesitésére,
s ezdltal nagyszimua molekula ,osszekapcso-
lasara” képes. Nem igy az étermolekuldk,
amelyek ilyen H-hidat képzé atomok hid-
nyaban, az adott kériilmények kozott nem
alkotnak molekularis halézatot (1. dbra). Az

erésebb belsé kolcsonhatisok felszakitdsa

5 Forrdspontjuk normdl kériilmények kozote —24,9,
illetve +78,5°C.
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I. dbra * Mig az etanol hidrogén-hidakon keresztiil (szaggatott vonalak) asszocidtumok kép-
zésére hajlamos, megemelve ezzel a folyadék forrdspontjit, addig a dimetil-éter ugyanilyen

halézatok kialakitdsara alkalmatlan.

nagyobb termikus energidt (élénkebb moz-
gast) igényel, tehdt az alkohol — az azonos
molekulatomeg(i éterhez képest— magasabb
hémérsékleten forr.

A Lewis-képlettel nemesak egyszerti, de
bonyolultabb szerves molekuldk elektronszer-
kezete is leithatd. A paprika egyik dsszetevjét,
a C-vitamint Szent-Gyorgyi Albert izoldlta
elsként s nevezte el ,ignose”nak. Ennek
kémiai szintézisét Albert Haworth oldotta
meg, lehetévé téve ezzel a vitamin olcsébb
elééllitisit. A C-vitamin felfedezését 1937-
ben az orvosi, mig szintézisét ugyanebben az
évben a kémiai Nobel-dijjal honordltdk.¢ A
kémiai képlet jol haszndlhaté nemcsak a
molekuldk jellemzésére, tulajdonsdgaik becs-
lésére, hanem szintézisiik lépésenkénti leird-
sdra is. A reagensek és reaktdnsok kolcsonha-
tdsdnak értelmezésére alkalmas Lewis-képle-
teken keresztiil a reakcidk menetére és me-
chanizmusdra is utaldsokat tehetiink. Ennek
a kozel szdzéves formalizmusnak haszndr és

¢ Ez avitdlis szerves molekula, amely egy sor nvénybdl

izoldlhat6, elengedhetetlen a kollagén csont és izomfe-
hérjeszintéziséhez. Hidnya skorbuthoz vezet, amit mér

Hippokratész is a Kr. e. IV. szézadban mint stlyos

tdpldlkozdsi rendellenességet irt le.

sikerét mi sem bizonyitja jobban, mint hogy
a kémikusok a mai napig is eredményesen
hasznaljék.

Milyen viszonyban 4ll a molekuldval mint
létez6 entitdssal annak kémiai képlete? Nyolc-
van évvel a kvantummechanika megalapoza-
sét kovetSen nehezen védhetd olyan forma-
lizmus, melyben az elektronokat pontoknak
képzeljiik el. Ha a molekuldkrél ma mar
tudunk atomi felbontasti képet alkotni, akkor
miért nem ezekre alapozza a kémikus a mo-
lekula fogalmat? Mennyiben segiti ez a foga-
lom a makroszkopikus, mindenki dltal ész-
lelhetd anyagok, molekulahalmazok lefrésdt?
Az egyedi molekulik szemiinkkel nem litha-
16k, csak miiszerek és szimitdgépek segitségé-
vel jelenithetjitk meg, modellezhetjiik Sket.
Mennyi e modellek valésdgtartalma? Tu-
dunk-e kovetkeztetni egy gramm kristdlyos
C-vitaminbdl a C-vitamin molekula bdrmely
tulajdonsdgdra és forditva: mennyiben hatd-
rozzak meg az egyedi molekula tulajdonsdgai
a makroszkopikus anyag tulajdonsdgait? Va-
l6jdban hogyan néznek ki a molekuldk, pon-
tosabban fogalmazva: milyen makroszkopi-
kus modell segitségével tudjuk a legkonnyeb-
ben megérteni sajdtos viselkedésiiket?
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A problémit jol érzékelteti Kajtar Mérton
frappdns mondata: ,,Egy csepp viz jobban ha-
sonlit az dcednhoz, mint egyetlen vizmolekula
a vizcsepphez.” A mikrokozmosz hosszegysé-
gét az angstromat, amely tiz nagysdgrenddel
kisebb a hétkoznapi viligunk természetes
egységénél, a méternél, tgy képzelhetjiik el
kénnyebben, hogy elgondoljuk: amennyiben
az etanol molekuldja akkora lenne, mint egy
teniszlabda, ez a labda koriilbeliil akkorira
néne, mint a Fold-Hold-tdvolsdg.

A mikrokozmoszban ldtni nem, de a mo-
lekuldkat érzékelni képesek lehetiink példdul
azok elektronstirtisége, mdgneses vagy mds
fizikai tulajdonsiga alapjén. A kvantumme-
chanikadval 6sszehangolt, kvantitativ moleku-
laszerkezet és képlet kdzponti fogalmi bazisa
az elektronsiirtség, amely a molekuldra jel-
lemz4 hulldimftiggvénybdl szdirmaztathaté és
kell6 pontossiggal kiszdmithaté vagy kisér-
leti tton, példdul rontgendiffrakcidval meg-
mérhetd. Ahogy a Lewis-képletiras feladata
az, hogy megadjuk a helyes elektronszerkeze-
tet egy adott elhelyezkedésti és konnektivitdsti
atommagcsoport kornyezetében, tigy a kvan-
tummechanikai szimitisok sordn is egy igen
hasonlé feladattal kell megbirkéznunk. Az
id6t6l fuggetlen Schrodinger-egyenlet megol-

désit kovetben a molekula térszerkezetére

szamolt teljes elektronsiiriiséger szintvonalas
modellben jelenitjitk meg, vagyis dsszekotjiik
a térben azokat a pontokat, melyekben az
elektronstirtiség azonos. A C-vitamin koriil
kiilonboz6 elektronstirtiség-értékeket Gssze-
kotd burkoléfeliiletek a molekula kiilonb6zé
modelljeinek tekinthetdk (2. dbra).

A Klasszikus mechanika torvényei lehetd-
vé teszik, hogy a rdjuk haté erék ismeretében
meghatdrozzuk a makroszkopikus testek
mozgasit. Az elektronok mozgdsat és eloszld-
sdt is meghatdrozhatjuk a kvantummechani-
ka segitségével. A molekuldk néhdny alapve-
t6 tulajdonsdgdt eleve figyelembe vevd kvan-
tummechanikai médszert nevezziik kvan-
tumkémidnak. Az elektronok és a tsbb mint
kétezerszer nehezebb atommagok mozgdsat
szétvdlasztva (Born-Oppenheimer-kozelités)
a Schrodinger-egyenlet megoldssa jelentsen
leegyszertisodik. Egy adott atommag-konfi-
gurdciéra megoldva az egyenletet, meghatd-
rozhatjuk a molekula teljes bels6 energidjat,
mely a magkonfiguricié fliggvénye. Meghaté-
rozhatjuk a potencidlisenergia-feliiletet, amely-
bél a molekula szimos tulajdonsdga és visel-
kedése viszonylag pontosan megdllapithaté.
A potencidlisenergia-feliilet a modern kémia
kozponti fogalma, mely a klasszikus szerke-
zeti képlet dltaldnositisinak tekinthetd.

2. dbra * A C-vitamin molekuljinak modellje az azonos elektronstirtiség-érékeket (bal olda-
lon: 0,004, kézépen: 0,04, jobb oldalon: 0,2) 8sszekotd burkoléfeliilet alapjan. Felttintettiik
az atommagokat 6sszek6t6 vonalak alkotta molekulavazat is.
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A potencidlisenergia-feliilet tanulmanyo-
zdsa fontos eszkoz a kémiai tulajdonsigok
értelmezéséhez (izomerizacié, tautomeriz4cio,
hajlékony molekuldk fel- és letekeredése,
konformdcidanalizis). Bar csak hdrom szén-
atombdl és az ezekhez kapcsolédd nyolc
hidrogénatombdl épiil fel a propan (CH -
CHZ—CH3), mégis elvben t6bb lehetséges
térszerkezete (atommag-konfiguracidja) lehet.
Ha mind az elsé (C1—C2), mind a mdsodik
(C2—C3) szén-szén kovalens kotés mint ten-
gely mentén a molekula egy-egy részletét
egyméshoz képest elforgatjuk, akkor rendre
meghatdrozhatjuk a teljes belsé energia éré-
keit. Ezeket a két vltozéd mentén dbrizolva
meghatdrozhatjuk a propan dsszes széba jové
térszerkezetét, ezek kozil a legalacsonyabb
energidval jellemzett az, amelyik leggyakrab-
ban valésul meg. Hasonlé médon hatdrozhat-
juk meg nagyobb molekuldk, akir fehérjék
vagy nukleinsavak legvalészin(ibb térszerke-
zetét is.

A kvantitativ képletirds eredményeként
megkaphaté potencidlisenergia-feliilet lehe-
t6vé teszi két vagy tobb molekula egyiittes
tanulmdnyozdsdt is, ami dtvezet a reakcidk
kvantumkémiai szint(i vizsgdlatahoz. Ma mdr
lehetdség nyilik az egyszer(ibb elemi, s6t a
bonyolultabb reakcidk kvantitativ tirgyald-
sdra is. Meghatdrozhatjuk az dtalakuldsok
kinetikai és termodinamikai paramétereit,
amelyek a kisérleti adatokkal 6sszevetve elve-
zetik a kémidt a kvalitatfv mechanizmusér-
telmezés korabdl a kvantitativ reakciétervezés
id8szakdba. Szemléletes példa lehet erre a
hidroxidion (OH") és a metil-klorid (CH}—
Cl) egytittes dtalakuldsa, az tgynevezett nuk-
leofil szubsztittcids (S 2) vagy hétkoznapi
nyelven ,helyettesitési” reakcid, amely metil-
alkohol és kloridion képzédésével jar. A részt
vev két molekula kisebb méretiikbdl adédé

egyszeriibb szerkezete hozzdsegiti a kutatéta
helyes reakcidmechanizmus értelmezéséhez.
Bédr ma még egy sor kémiai dtalakulds és
Osszetettebb biokémiai reakcié nem kovethe-
t6 kell6 pontossdggal, a szdmitégépek és a
modszerek fejlédésével a kémiai reakcidk
elmélete is rohamosan fejlédik.

Manapsig képesek vagyunk mind kvali-
tatfv, mind kvantitatfv szinten az ionok és
molekuldk elektronszerkezeti sajétsagait értel-
mezni, st adott pontossdggal azokat le is irni.
Hasonléan hétkéznapi viligunk legérdeke-
sebb részeihez, a mikrokozmosz pardnyai sem
merevek és mozdulatlanok, hanem a makro-
vildg rugalmas targyaihoz hasonléan a mole-
kuldkra is kell§ plaszticitas, bels dinamizmus
jellemzd. A képet az teszi igazdn drnyalttd,
hogy a belsé mozgisok gyakran egymdstél is
igen eltérd idéskdldn valdsulnak meg. Mig a
C-vitamin rezgéseinek periédusa a femtosze-
kundum (10" s) tartomdnyba esik, addig
ugyanez a molekula egyes torzids szogei men-
tén elfordulva is mozog, 4m lassabban, 7ano-
sgekundum-pikoszekundum (10°—10™ s) tar-
tomdnyban. E két eltéré idéskaldja moleku-
laris mozgds ugyanuigy egymésba dgyazédik,
mint példdul a mdsodperc id6skaldja (tehdt
nagyobb frekvencidju) szivdobogasunk dgya-
z6dik a napszakokhoz kothetd életciklusunk
(példaul reggeli ébredés, ebédelés, lefekvés)
hosszabb (10° s) idéskaldju tevékenységeibe.
A molekuldkat a méretnovekedéssel egyre
szaporodé és bonyolultabbd vélé belsé moz-
gisok és azok kombindci6i ugyanigy jellem-
zik, mint a geometriai paraméterek vagy a
szerkezeti képlet.

A szerkezetmeghatdrozds korszerii lebetdségei

A tirgyak térbeli megjelenésének rogzitése
viszonylag egyszer(i fénykép alapjan is meg-
oldhaté a Gdbor Dénes 4ltal felfedezett,
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1971-ben fizikai Nobel-dijjal jutalmazott ho-
logréfia segitségével. A molekuldk szerkeze-
tének meghatdrozdsa esetében a leképezés
felbontdsinak novelése a legfontosabb feladat.
Az emberi szem a molekuldk szerkezetkutatd-
sira nem alkalmas, felbontéképessége nem
elég j6 (-o,1 mm). Fénymikroszképpal a
~0,2 pm felbontast is elérhetjiik, aminek k-
szonhetéen akdr mar baktérium méreti tr-
gyakat is eredményesen tanulmanyozhatunk.
A faziskontraszt-mikroszkdp (Phase Contrast
Microscope) a felbontas tovabbi javuldsat ered-
ményezte, fejlesztdjét, Fritz Zerniket mun-
kdjaért 1953-ban Nobel-dijjal jutalmazedk. A
nanométer (10 m) szint(i felbontds eléréséhez
ma mdr tobb eszkoz is a rendelkezésiinkre 4ll.
A pasztazé alagitmikroszkédp (Scanning Tin-
neling Microscope — STM) — kifejlesztéséért
Gerd Binnig és Heinrich Rohrer kapott 1986-
ban fizikai Nobel-dijat — vagy az atomierd-
mikroszkdp (Atomic Force Microscope— AFM)
— melynek felbontdsa akar ezerszer jobb lehet,
mint az optikai felbonts elvi hatdra—, a szer-
kezetkutatdk kedvelt eszkize. Az angstrom
(10" m) szint(i felbontdsrél dlmodé kémikus
eszkoze a rontgen-diffraktométer, melynek
segitségével kristdlyos anyagokrol akdr szub-
angstrom felbontasti képet is alkothatunk. E
mddszer alapjainak kidolgozéit 1901-ben
(Wilhelm Réntgen) és 1915-ben (William H.
Bragg és fia, Willam L. Bragg) is egy-egy fi-
zikai Nobel-dijjal honoraltdk. Nemcsak az
elsé fehérjetérszerkezet-meghatdrozdst (Max
Perutz és Sir John Kendrew), de tovabbi ered-
ményeket is jutalmaztak, Gsszesen tiz Nobel-
dijjal. Legutobb 2009-ben Venkataraman
Ramakrishnan, Thomas Steitz és Ada Yonath
kaptdk meg ezt a legrangosabb nemzetkozi
elismerést a riboszdma szerkezetének és funk-
ci6janak atomi szinti feltérképezéséért, a
miikddés jobb megéreéséért.

Az atomi szintli szerkezetmeghatdrozis
mdsik igéretes eszkdze a mdgneses magrezo-
nancia spektroszképia (NMR), amelynek
fizikai alapjelenségét Felix Bloch és Edward
Purcell fogalmaztak meg (fizikai Nobel-dij,
1952). Az NMR kimagaslé mveléséért el5bb
Richard Ernst (1991-ben), majd Kurt Wiith-
rich (2002-ben), legtjabban a mdgneses re-
zonancia képalkotds (MRI) kifejlesztéséért
Paul Lauterbur és Sir Peter Mansfield (2003)
kaptak kémiai, illetve orvosi Nobel-dijat.
Ellentétben az MRI-vel, az NMR nem képal-
koté eljards, dm mivel nagy pontossigti in-
formdciét ad a mégnesesen aktiv magok
térbeli elhelyezkedésérdl és belsé mozgasardl,
a mért kisérleti adatok alapjdn angstrom fel-
bontist képet alkothatunk szerves s tijabban
biomolekuldk sokasdgardl, akdr szildrd dlla-
potban, akér oldatfdzisban.

Kihivdsok napjaink kémidjdban

A XXI. szdzad kiiszobére érve a kémikus in-
kabb hasonlit egy ,,molekularis mérnokhéz”,
mint egy sotétben tapogatédzé alkimistihoz.
Nemcsak birtokolja az alkalmas elméletet,
melyet kvalitativ és kvantitativ médon is meg
tud fogalmazni, de most médr a megfelel6
muszerek is rendelkezésére dllnak. Ezek segit-
ségével mind a természetbél izoldlt, mind az
dltala megtervezett, majd mesterséges titon
eléallitott molekuldkat vizsgdlni, jellemezni
és fejleszteni képes. Képet tud alkotni a mik-
rokozmosz alkotéirdl, akdr azok gdz, csepp-
foly6s vagy szildrd halmazallapotti rendszere-
ir6l, s6ta molekuldk egy sor tulajdonsagit a6
initio meg tudja hatdrozni, ezzel elére meg-
josolva egy-egy reakcié kimenetelét. E fejlesz-
tések kozben a kémia tudomdnya nagykord-
va vélt, atépve a leird korszakdbdl a kisérleti
eredményeket egyre pontosabban megbe-

cstilni képes korszakdba.
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Mi leheta XXI. szdzadban a kémia legfon-
tosabb kihivdsa? Elséként érdemes megem-
liteni, hogy a kémia egyik izgalmas sajdtsiga
abban rejlik, hogy 4j anyagokat képes eléal-
litani és tanulmdnyozni, olyanokat is, melyek
kordbban nem léteztek. Mig hagyomédnyosan
a fizika, a bioldgia, a geoldgia a létezd dolgo-
kat kutatja, addig a kémikus kiilonleges is-
mereteinek kdszonhetéen 1j anyagokat dllit
el6, amelyeket a magyar nyelv taldléan példd-
ul mdanyagként aposztrofdl. Se szeri, se szd-
ma azoknak a szintetikus anyagoknak, ame-
lyek meghatdrozzak hétkdznapjainkat, bizto-
sijdk kényelmiinket; gondoljunk csak a tex-
tilipar, a gydgyszeripar, a miianyagipar dlddsos
tevékenységére.

Az 1j anyagok elédllitdsa tervezheté mé-
don és szinte mérnSki pontossaggal kivitelez-
het§ akdr sok ezer tonnds méretekben. Lehe-
t6vé vélt olyan makromolekuldk eléallitisa
is, mint példdul egy bakteridlis genom. Nem
egészen alaptalan tehdt Craig Venter (a mes-
terséges genom dltal miikddtetett sejt létreho-
z6ja) 2010-¢s, elhiresiilt, br veszélyesen 6ntelt
kijelentése: ,életet teremtettem”. A szinteti-
kus biolégia hajnaldn talin még jobban el
kellene csoddlkoznunk azon, hogy a természet
torvényeinek megismerése mekkora érték és
lehetdség, s hogy segitségével mi mindenre
képes lehet az ember. Lenytigozd, hogy mind-
ezt szdzbtven éve milyen pontosan megérez-
te Maddch Imre, s fogalmazta meg Az ember
tragédidjd-ban:

»Az ember ezt, ha egykor ellesi,
Vegykonyhdjdban szintén megteszi.”
Korunk kihivdsaira, egyre Gjabb és specis-

lisabb anyagsziikségleteire az anyagtudomdny-
tél, a nano-, mikro- és makromolekuldk ké-
midjatdl mdr most igéretes valaszokat kapunk.
A szerkezeti és kompozit-anyagok a jovS ha-
ziasftott vagy még inkdbb betanitott mole-

kularendszerei lehetnek. Frdemesnek l4tszik
az anyag molekuldris szintjének feltérképezé-
se sordn megtanulni, alkalmazni és tovibb-
fejleszteni mindazt, amit a természet mdr
részben  feltaldlt” és eredményesen hasznalt
a molekuldris evoluci6 sordn. Megfigyelve
példdul a természetes, bioldgiai tton lebont-
haté rostszalfajtdkat, azt taldljuk, hogy mind
a novényi eredet(i cellulézban, mind az 4lla-
ti eredetli pékselymet és gyapjirt felépitd
polipeptidekben és fehérjékben a hidrogén-
hidak kiilonésen fontos szerephez jutnak.
Hasznos volt ezekbél a természetes nyers-
anyagokbol megtanulni sz6ni vagy fonni, dm
ehhez nem kellett ismerni ezek szerkezetét
molekuldris szinten. Akkor azonban, amikor
ugyanezen rendszerek oldhatésdgi adatai,
tdmorsége, mechanikai és mds tulajdonsdgai
az Bket alkoté makromolekuldk térszerkeze-
ti, hidrogénhid- é mds paramétereivel pdr-
huzamba dllithaték, megnyilik az tt a tulaj-
donsdgok tervszer(i javitdsira, a molekuldk
héziasitdsdra és betanitisira. A molekuldris
szint(i tulajdonsdgok feltérképezése mara mar
oda vezetett, hogy példaul bizonyos 3-amino-
alkoholokbdl felépiilé poliészterszdlak ke-
ménysége és tartdssiga elére megtervezhetd.
Ennek készonhetden készithetiink beldliik
akar gyémantkeménységi szivbillentyi-alap-
anyagot, akdr konnyen felszivéd6 sebészeti
cérndt. Ugyanaz az észter fiziol6gids koriilmé-
nyek kozott lehet évekig, akdr évtizedekig
stabil, mds esetben napok alatt hidrolizdl, és
felszivédik. Erdemes megemliteni a Stephanie
Kwolek dltal 1964-ben felfedezett poliamid
rendszert, a kevlart. A DuPont cég igen nagy
szakit6szilardsaga anyagabdl ma golyddllé
mellényt vagy nagy szilirdsdgu sporteszkézo-
ket készithetnek, mindezt azért, mert az al-
terndlé aromds és amid molekularészek ko-

zott kialakulé hidrogénhidak és egyéb ked-
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vez kolesonhatésok kivald szerkezeti anyagot
eredményeztek.

Végiil, de nem utolsésorban: az élettudo-
ményok kémidja (Chemistry of Life Sciences)
egyre sokréttibben képes értelmezni és magya-
rézni a biolégia és az orvostudomadny klasszi-
kus vagy 04j meghgyeléseit. E teriiletek mé-
lyebb megértése aligha lehetséges a jelenségek
molekularis szintjének pontosabb feltérképe-
zése nélkill, a gyakorlatba dtiiltetve Szent-
Gyorgyi Albert monddsat: ,,az egészségmegir-
2és mem mds, mint testiink mintegy 20 g eleks-
ronjdnak rendben tartdsa.” Valoban egy kb.
75 kg-os emberi test nagyjabél ennyi elektront
tartalmaz. S mivel az atommagok az elektro-
nok kozvetitésével alkotnak molekuldkat, s
azok Gsszekapesol6dva, rendszerbe dllva alkot-
nak sejteket, majd szoveteket, a megérzés
helyesen sugallja, hogy a molekuldris medici-
na sziikséges el6feltétele a molekuldk elekt-

ronszerkezetének helyes és pontos ismerete.

Epildgus helyett

Remélem, hogy a Kémia Fve kapcsén napvi-
lagra keriil a kémia mindannyiunkat lithat6-
an, esetenként lathatatlanul gazdagit6 kin-
csestdra. A kémikus igazi 5romét a megfigye-
lésben, az analizisben, a szintézisben és a
gondolatforméldsban leli, ez motorja s élteté
ereje. Akkor is, ha az élet kegyeltje és esetleg
sikeres, de akkor is, ha mellézott. A mi 6r6-
miink a vilig molekuldris szintjének mélyebb
megértése, amit szivesen osztunk meg mdsok-
kal, s prébéljuk azt a tobbség javdra forditani.
Am a mi 6rémiink marad mindez akkor is,
ha eréfeszitésiink alkalmanként kozonybe
vagy érdektelenségbe torkollik.

Hiszen az iitfélen itr-ott

Egy kis virdg nekem nyitott:

Azt leszedve,

Meguolt szivem minden kedve.

(Arany Jénos: Epildgus)

Kulcsszavak: Kémia Nemzetkozi Eve, moleleula- é elektronszerkezet, élet kémidja, anyagtudomany,

SZintezis
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A MODERNKORI KONYV-

ES SAJTOTORTENETI KUTATASOK
ALLAPOTAROL
PARADIGMAVALTAS — PROBLEMAFEL'TARAS —
ALAPELVEK — PROGRAMOK — FELADATOK

Liptédk Dorottya
tudomdnyos fémunkatars,

MTA-OSZK Res Libraria Hungariae Kutatécsoport
lipdo@freemail.hu

Mint az alcim is jelzi, az elhangzott el6adds
a kozelmdlt és a jelen pillanatfelvételén dl,
els6sorban a jovére koncentrdl.” Barmilyen
aspekeusbol kozelitiink is, ma mér senki nem
vitatja, hogy a kdnyv és a sajté az Gj- és leg-
tjabb kori Eurdpa 20. szézadig zajlé torté-
netének két f6 médiuma, az eurdpai kultdr-
torténet integrans része. Mdltjuk feltdrdsa
mindenekel6tt Franciaorszdgban, illetve Né-
metorszdgban és Nagy-Britannidban mintegy
szdz, illetve hetven éve miivelt, kiemelt prio-
ritdst élvezd kutatdsi irdnyzat.

Ami a hazai kutatdsokat illeti, melyek
tdrgya az el6z8 évszazadok torténésének fel-
tdrdsa, —itt elsésorban a kozvetlen el6zmények-

' A tanulmdny az MTA Res libraria Hungariae Kuta-
técsoport kutatdsi programjinak keretében késziilt.
Plendris el6adis formdjdban elhangzott a Hajnal Istvin

Térsadalomtdriéneti Kér 2009. augusztusi, miskolci

konferencidjn. Idegen nyelvii véltozata megjelent a

Lucien Febvre & Henri-Jean Martin LApparation du

livre cimli mvének so. évforduldjdra szentelt tanul-
ménykétetben (Liptdk, 2009, 253-268.)

* Nem célunk, hogy az dltalunk felvetett hazai kutata-
si irdnyok és émdk esetében kapcsolédé bibliografiai

re, a 17-18. szdzadra utalva — megdllapithato,
gy akonyvtorténeti és a sajtotorténeti, mint
az olvasdstorténeti kutatdsokkal meglehetd-
sen jol dllunk. Sorozatok sziilettek, tobb év-
szazad konyves kultirdjat feldolgozéd kézi-
kényvek jelentek meg, egyes részkérdések
tanulmdnyokban keriiltek elemzésre, a felvi-
ligosodas kordnak sajtdjét tobb aspektusbol
feldolgozé munkdk ldttak napvildgot. *
Ugyanakkor a 19. szdzad egészének felts-
résérdl ez egydltalin nem mondhaté el. Ennek
szdmtalan oka emlithetd, itt azonban elegen-
dé arra utalni, hogy egészen 2007-ig e disz-
ciplina kutatdsdnak 6nalld, intézményesitett
tudomdnyos mihelye nem létezett. Paradox

adatokkal szolgdljunk. Vdlogatdsunkban kizdrélag arra

szoritkozunk, hogy egy-egy korszakot Gsszegzd vagy

emblematikus alkotdsokra hivatkozzunk, illetve az

dltalunk megjeldlt kutatdsi irdnyokhoz illeszkedd Gj

tudomédnyos eredményeket kdzzétevd néhdny relevans

tanulmdnyra irdnyitsuk a figyelmet. Ami a legtijabb

kiilfoldi kutatdsi irdnyzatokat és azok eredményeit il-
leti, arrdl a szerzd egy mdsik, sajté alate 1év6 tanulma-
nya sz6l (Madas — Monok, 2003; Monok, 2010, 141~
157.; Kékay, 1983; Liptdk, 2001, 10-24.).
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