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Antropikus tudatossdg

(Csaba Szdntay, Jr. (ed): Anthropic Awareness. The Human Aspects of Scientific Thinking in NMR Spectroscopy

and Mass Spectrometry, Elsevier, 2015.)

kotet cime magyarul igy fordithaté: Ant- .
A ropikus tudatossdg, avagy a tudomanyos sk
gondolkodds emberi tényez6i az NMR-spekt-
roszképidban és a tomegspektrometridban.

A 442 oldalas konyv 6tletgazddja, szerkesz-
tGje, ot fejezet szerzGje, tovdbba egy fejezet tdrs-
szerzGje ifj. Dr. Szdntay Csaba, a Richter Gedeon
Nyrt. Szerkezetkutatdsi osztdlydnak vezetdje. A
konyv osszesen 15 fejezetbdl dll, ezek tovabbi
szerzGi egy kivételtdl eltekintve a Szerkezetku-
tatdsi osztdly jelen és volt munkatdrsai: dr. Béni
Zoltdn, dr. Demeter Addm, dr. Dékdny Mikl6s,
dr. Dubrovay Zsdfia, dr. Hdda Viktor, Kéti Jd-
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ehhez a kérdéshez, egész kis filozéfidt és pszi-
choldgiai értelmezést rendelve hozzd. Az ,,Ant-
ropikus tudatossdg” egyik f§ tizenete, hogy az
ilyen tévedéseket okozé mentdlis csapddk gon-
dolkoddsunk természetes velejdrdi, ezért nem
félniink kell t6liik, hanem megérteniink Sket! A
hiba a tudomdny fejlédésének szerves része: egy
Uj tudomdnyos eredmény sokszor nemcsak an-
nak felfedezésérdl szdl, hogy a dolgok hogyan
vannak, hanem arrdl (is), hogy hogyan nincse-
nek — azaz miért gondoltuk Gket eddig rosszul.

A konyv hdrom nagyobb részt tartalmaz. Az
elsd rész egyetlen 87 oldalas fejezetbdl dll (Szdn-

nos, dr. Sdnta Zsuzsanna és dr. Szakdcs Zoltdn.
A kivétel egy ddn fizikus, dr. Lars Hanson, aki az egyik elméleti fe-
jezet iréja.

A cim mdr onmagaban is kiilonosnek tinhet, nem beszélve a
cimlapon szerepl§ grafikdrdl, ami egy 6sszekucorodé embert for-
madld emberi agyat dbrdzol. A cim felvetheti a kérdést: vajon mi
djat lehet mondani a mdgneses magrezonancia (NMR) spektrosz-
képidrdl és a tomegspektrometridrdl (MS), legyen az akdr e méd-
szerek fizikai elmélete, akdr alkalmazdsuk példdul a szerkezet-
vizsgdlatok terén? E mddszerek elméleti alapjai ldtszolag szildrdak,
és mdr vagy hatvan éve lefektették Gket, tovdbba széles korben is-
mertek és elfogadottak tankonyvi szinten is. A szerkezetvizsgalati
alkalmazdsokat tekintve pedig mérhetetlen mennyiségti, kivd-
16bbnal kivalobb tudomdnyos cikket taldlhatunk a szakirodalom-
ban. A megfejtés ezekre a kérdésekre a cimben emlitett ,,emberi
tényezGben” rejlik. Ugyanis a konyv, egészen eredeti mddon, az
emberi gondolkodds inherensen sériilékeny, mondhatni fallibilista
szemsz0gébdl tekint ezekre a kérdésekre, megkérddjelezve alap-
vet§ paradigmadkat és rdmutatva téves értelmezési mitoszokra az
elmélet terén, valamint elemezve azt, hogy mennyire kénnytf hi-
bds kovetkeztetésekre jutni a szerkezetvizsgdlatokban. A kémiai
szakirodalom meglepGen jelent§s szdzalékban tartalmaz ilyen
okokbdl hibdsan meghatdrozott molekulaszerkezeteket. Ezeknek a
tévedéseknek a hdtterében olyan ,,meggondolatlansdgok” 4llnak,
amit a szerz8k ,,szakértdi hibdnak” neveznek. A szakért6i hiba kon-
cepcidja arra utal, hogy a széban forgé tévedések nem a kutaté
képzettségének, tuddsdnak vagy tapasztalatdnak a hidnyossdgai-
bél adédnak, hanem a gondolkoddsunkat alapvetGen és rejtett mé-
don befolydsol6 ,,mentdlis csapddkbdl”. A mentdlis csapddk mi-
benlétének a megértése elvezet az ,,Antropikusan tudatos” gon-
dolkodds fogalmdhoz, amelynek lényege, hogy a kovetkeztetéseink,
dontéseink, feltételezéseink sordn mindig tudatosan szémoljunk
gondolataink emberi mivoltdval (ezt szimbolizdlja az ellap grafi-
kdja), és ebbdl adéddan a csapddk rejtett hatdsdval. Ez a fajta tu-
datossdg lehetvé teszi a szakértdi hibdk meglétének vagy lehetd-
ségének felismerését és elkeriilését.

Az emberi tévedésekkel vald szembesiilés kényes téma, kiilono-
sen a tudomdnyban. A kényv azonban rendkiviil pozitiv attit{id-
del, bétorsdggal, Gszinteséggel, s6t néhol provokativ médon nyul
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tay Csaba), ami tdrgyalja az antropikusan tu-
datos (tudomdnyos és nemcsak tudomdnyos) gondolkodads filozé-
fidjat és pszicholdgidjdt, ezen beliil pedig 45 olyan, mélyen az em-
beri mivoltunkbdl adédé mentdlis csapddt, ami a konyv tovabbi
részeiben is visszakoszon. A fejezet alapvetd tézispontjai kozott
emlitendd az a megkdozelités, hogy a tudomdnyos igazsdgok nem
abszolut kategoridk, hanem rengeteg olyan, szubjektiv értelme-
zésnek teret ad¢ ,,szlirke zondt” tartalmazhatnak, amirél nem szi-
vesen vesziink tudomadst. A kutaték gondolkoddsa a valésdgban
kozel sem annyira tisztdn raciondlis és objektiv, mint azt szeret-
nénk hinni, hanem dtszovik olyan érzelmi vagy érzelmi-jellegti fak-
torok, amik egyrészt nélkiilozhetetlenek egy tudomdnyos problé-
ma feltdrdsa és az elméletek kidolgozdsa sordn, mdsrészt viszont
komoly hibaforrdsok is lehetnek abbdl a szempontbdl, ahogyan
ezeket az elméleteket értelmezziik, vagy ahogyan kisérleti adatok-
bdl tényszeri kovetkeztetéseket vonunk le. A fejezet felvet olyan
koncepcidkat is, mint példdul a megértés illizidja, a valdsdg és a
tudomdnyos modellek viszonya, a gondolkoddsunk alapvet§en
metaforikus jellege, a paradigmdk szerepe és veszélye stb. A tdr-
gyaldst igen eredeti grafikdk (Szirmai Néra szobrdszmiivész mun-
kdi) is illusztrdljdk. A fejezet pozitiv kicsengése az, hogy a mentd-
lis csapddk megértése és tudatossd tétele olyan ,kihegyezett” tu-
datdllapotot eredményez, aminek birtokdban konnyen tetten ér-
hetjiik az emberi tényezdk, érzelmi faktorok hatdsdt mind a sajdt,
mind pedig mdsok gondolkoddsdban, a tudomanyos életben és a
mindennapi életiinkben egyardnt.

A konyv tovdbbi két nagyobb részében a szerz8k az elsg fejezet
gondolatisdgat tltetik dt a gyakorlatba.

A mdsodik rész négy olyan fejezetbdl dll (a 2-estdl az 5-6s feje-
zetig), amelyek az NMR-elméletének fundamentumaihoz nytdlnak
vissza ,,antropikus” szemmel. Ez a rész t6bb, a szakmdban dltald-
nosan konszoliddltnak tekintett fizikai magyardzatot dj, vagy uj-
szer( értelmezésben tdlal, illetve rdmutat néhdny széles korben el-
terjedt félreértésre az NMR alapjelenségét tekintve. Ennek szelle-
mében a 2. fejezet (Szdntay Csaba) er§sen modell-centrikus felfo-
gdsban tdrgyalja az NMR-alapjelenség klasszikus fizikai értelme-
zését. E fejezet sajdtossdgai kozé tartozik példdul a rezonancia me-
revtest-dinamikai értelmezése és a relaxdcié statisztikus fizikai le-
irdsa. A 3. fejezet (Lars Hanson) az NMR-alapjelenség kvantum-
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mechanikai értelmezését taglalja, tobb helyen rddobbentve az ol-
vasot arra, hogy eddig valdszintileg mennyire illuzérikus volt az
ezzel kapcsolatos megértése. Erre egy példa a feles spinti magok
esetében az NMR-rel osszefiiggésben szinte mdr ikonikussd valt
kétkénusz-modell félrevezets voltdnak az elemzése. A 2. és 3. feje-
zet egymadssal szoros osszefiiggésben van, és az itt lefektetett kon-
cepcidk egy része megalapozza a 7. fejezetben leirtakat is (ldsd
aldbb). A 4. fejezet (Szdntay Csaba) azt a problémdt jdrja korbe,
hogy értelmezhetG-e a rdadiéfrekvencids (RF) NMR-pulzus tn.
»off-rezonancia” hatdsa a Heisenberg-féle bizonytalansdgi elv se-
gitségével (ez az értelmezés tipikus az irodalomban). Ezzel ossze-
fuggésben a fejezet djszerti médon kezeli a Fourier-transzformd-
cié matematikdjdt, és rdmutat t6bb széles kord félreértésre, ami a
Fourier-transzformdcié matematikai, illetve fizikai lényegét érin-
ti. Az 5. fejezet (Szdntay Csaba) a gerjeszt§ RF-besugdrzds miben-
léte koriili mitoszokat elemzi, részletesen tdrgyalva azt, hogy a
matematikai fogalmak fizikai értelemmel vald reflexszer ,felru-
hdzdsa” hogyan vezethet a megértés illizidjahoz, és ezen keresztiil
téves értelmezésekhez. A fejezet egy ezzel kapcsolatos kozeli ana-
légiaként tdrgyalja az optikai forgatds jelenségének értelmezési
problémdit is.

A harmadik rész 10 olyan fejezetet tartalmaz (a 6-ostdl a 15-s
fejezetig), amelyek témdja az NMR és az MS alkalmazdsa a kis-
molekulds szerkezetkutatdsban. Itt fontos megemliteni, hogy a
szerzGk vildgszinvonald cstcsmiiszereken dolgozé f&dllasa NMR-
és MS-spektroszkdpusok, akik tobb mint 25 év szerkezetkutatdsi
tapasztalatat stritették ezekbe a fejezetekbe mind szakmai, mind
emberi szempontbdl. Ez a tapasztalat egy olyan gydgyszeripari
kozegben sziiletett, ahol az NMR és MS kozott napi szinten tu-
datos és kozeli egytittmikodés valésul meg, tovabbd szoros ha-
tdrid6k mellett kell nagyszdmu mintdrdl ersen mingségi szem-
lélet orientdlt mdédon, a lehet§ legmagasabb konfidenciaszintd,
valamint publikdcids igényességgel jellemezhetd szerkezetmeg-
hatdrozdst végezni.

Minderre a kiilénleges tapasztalatra alapozva, a 6. fejezet (Szdn-
tay Csaba) egy ,,antropikusan tudatos” szemlélet mentén dttekin-
tést ad a kismolekulds szerkezetvizsgdlatok tényleges mibenlété-
rél, rdmutatva a kémikusi tdrsadalomban ezzel kapcsolatban ural-
kodé szdmos kozhiedelemre és félreértésre. Ez a fejezet olyan hasz-
nos tandcsokkal van megfiiszerezve, amelyek nem elsGsorban a
szerkezetvizsgdlatok technikdjdt, hanem a pszicholégidjdt tdrgyal-
jdk, elemezve azt a problémdt, hogy milyen kénnyt tévedni még a
legprofessziondlisabb emberi és miiszeres tudds mellett is, és ajdn-
l4st adva arra, hogy milyen mikodési protokollt célszer megva-
16sitani az ilyen hibdk elkertilése érdekében.

A 7. fejezet (Szakdcs Zoltdn és Sdnta Zsuzsanna), valamint a 8.
fejezet (Hdda Viktor és Dékdny Miklés) dttekintést nydjt azokrdl
a legfontosabb modern NMR- és MS-technikdkrdl, amiket a kis-
molekulds szerkezetvizsgdlatok mddszertandban alkalmazunk,
ugyancsak épitve az els§ fejezet gondolatisdgdra. Ez a két fejezet
dnmagdban és technikai tartalmdt tekintve is rendkiviil hasznos
lehet barkinek, aki szerkezetvizsgdlattal foglalkozik, vagy tobbet
szeretne annak médszertandrol megtudni. A 7. és 8. fejezet célja
egyuttal az is, hogy felvdzolja mindazt a mifszaki ismeretet, ami
sziikséges a tovdbbi hét fejezet megértéséhez.

A 9. fejezet (Béni Zoltdn, Szakdcs Zoltdn, Sdnta Zsuzsanna) azt
a fontos problémakort analizdlja, hogy a szdmitégépes spektrum-
értékeld szoftverek ki tudjék-e keriilni az adat-interpretdcié so-
rdn fellépd humdn tényezdket, ezzel biztos szerkezeteket generdl-
va. A tomor vélasz az, hogy igen is meg nem is, az adott problé-
matdl és a kisérleti adatok mingségétdl fiiggGen; ebben a kon-
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textusban a mentdlis csapddk ismeretének birtokdban érthetjiik
meg igazdn az ilyen szoftverek haszndlatdnak jelent§ségét és kor-
latait is.

A 10-15. fejezetek néhdny konkrét és kifejezetten izgalmas
szakmai detektivmunkdt igénylg szerkezetkutatdsi problémédn ke-
resztill illusztrdljdk azt, hogy a sikeres szerkezetvizsgalatokhoz mi-
lyen kritikusan fontos az emberi tényezdk tudatos kezelése mind
sajat magunkon beliil, mind a szakmai egyiittmikodéseinkben.
Ezeknek a fejezeteknek egy része kordbban mar nivds szakmai
lapokban kozlésre kertiilt, azonban — a publikdcids szokdsoknak
és elvdrdsoknak megfelelen — csak a tényekre szoritkozé for-
madlis és ,,steril” tdlaldsban. Ezzel szemben a konyvben ezek a
szerkezetvizsgdlatok, igen tanulsdgos médon, a valé életnek meg-
felel§ torténetiséggel és a detektivmunka sordn felbukkané men-
télis csapddk Gszinte tdlaldsdval vannak tdrgyalva, az ebbdl a
szempontbdl lényegtelen technikai részletek mell§zésével. A 10.
fejezet (Béni Zoltdn) az uliprisztdl-acetdt nevii hatéanyagtdl kro-
matografidsan elvalé és ezért ldtszolag nyomszennyezéként je-
lentkez§ természetes deutérium izotopoldg szerkezetének para-
digmavaltdsokat igényl§ szerkezetfelderitési folyamatdt irja le. A
11. fejezet (Dubrovay Zséfia és Hada Viktor) egy uj vinkrisztin
nyomszennyezd kalandos azonositdsat elemzi; ennek sordn az
NMR és MS kozott olyan szakmai pingpong-meccs jatszédott le,
amelynek minden 1épésénél konnyen (de tévesen) hihetd lett vol-
na, hogy a szerkezet mdr meg van fejtve. A 12. fejezet (Szakdcs
Zoltan és Koti Jdnos) a ziprazidon hatéanyag egy bomldstermé-
kének igen komoly kihivdsokat tartogaté szerkezetvizsgdlatdt tag-
lalja. A 13. fejezet (Sdnta Zsuzsanna és Hdda Viktor) egy olyan
esetet targyal, ahol az els§dleges NMR- és MS-adatok megfelelni
ldtszottak a szintetikusan elddllitott molekula kémiailag vért
szerkezetének, azonban egy meglepd eseményt kovetd mélyebb
vizsgalatok kideritették, hogy a tényleges szerkezet megdobben-
t6 mddon eltér ettdl az elGzetes konkliziotdl. A 14. fejezet (Szdn-
tay Csaba és Demeter Addm) annak felfedezését mutatja be, hogy
egy, a kémiai kontextus és az NMR-spektrumban mutatkozé jel-
kett§z8dések alapjdn diasztereomer keveréknek vélt mintdban a
kett8z3dést valdjdban az enantiomer-onfelismerés kiilongs, ke-
véssé ismert, és nem vdrt mértéki jelensége okozza. E fejezet
egyik tovdbbi érdekessége, hogy elsGként fekteti le (didaktikus
mddon) ennek a jelenségnek az elméleti alapjait. A 15. fejezet (De-
meter Addm) egy olyan ismeretlen vegyiilet azonositdsét irja le,
ahol a szerkezet megfejtésének kulcsa abban a meglepd és kuta-
t61 bdtorsdgot is igénylg felismerésben volt, hogy a vegyiiletben
lev§ pirimidingytiri a szénen protondlédott.

Kiknek ajédnlhaté a konyv? Tekintettel az tizenetek széles spekt-
rumdra, egy hasonléan széles spektrumu szakmaisdgot képvise-
16 olvasétdbor szdmadra lehetnek fontosak ezek az izenetek. A
szerkezetkutatds filoz6fidjdt, valamint ennek gyakorlatdt bemu-
tat6 fejezetek szemléletileg is djszertek és a gyakorlatban is fon-
tosak és hasznosak szintetikus kémikusoknak és analitikusoknak
egyardnt. Ezeknek a fejezeteknek a megértése nem igényel kiils-
nosebb NMR- vagy MS-el§ismereteket. Az elméleti részek inkdbb
azok szdmdra lesznek érdekesek, akik tobb vonzalmat éreznek a
fizika és a matematika irdnt, azonban szdmukra ezek a fejezetek
»szemfelnyit6” élményt fognak jelenteni. Az elsé fejezet minden-
kinek ajdnlhatd, aki a természettudomdnyokban érintett, bele-
értve a pszicholégusokat is. Osszességében a konyv izgalmas és 4j
szemléletet, gondolkoddsi mddot tiitkroz, amely minden olvasdjd-
nak dt fogja alakitani a vildgldtdsdt és a gondolkoddsdt — mind a
tudomdnyban, mind pedig a mindennapi életben.
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