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Beszamol6 az MTA Kémiai Osztdlydnak Tudomdnyos iilésérdl

Molekuldk térben és idGben

madr évek 6ta ismétlddGen visszatérd
Magyar Tudomany Unnepének kap-
csdn az MTA Kémiai Osztdlya ez évben
»Molekuldk térben és idében” cimmel
Holl6si Miklds és Perczel Andrés koordi-
néldsdban szervezte tudomdnyos iilését,
amelyen Perczel Andrds bevezetd gondo-
latain és Holldsi Miklés zdrszavédn kiviil
nyolc el§adds hangzott el. Ezek rovid 6sz-
szefoglaldsat adjuk most kozre. Az el§-
addk tudomdnyteriiletiiket, munkdjukat
illetéen hdrom kérdésre adtak vdlaszt;
ezek az 6sszefoglaldk utdn pontokba szed-
ve olvashatdk.

A kérdések:

1. Az el6addnak milyen vizidja van sa-
jdt szakteriiletérdl és annak jovibeli je-
lentdségeérdl/kifutdsdrdl?

2. Hogyan illeszkedik a tér és idd fogal-
ma az on szakteriiletéhez?

3. Mit tekint eldaddsa legfontosabb iize-
netének?

A levezet§ osztélyelnok, Medzihradszky
Kdlmdn akadémikus megnyitéjat kovets-
en Perczel Andrds bevezetGje kovetkezett,
amelybdl néhdny részletet emeliink most
ki.

Bevezetd
»Hfilozofikus”

gondolatok

Perczel Andrés

M ELTE, Szerves Kémiai Tanszék, http://szerves.chem.elte.hu

Vajon tényleg olyan evidens megdllapi-
tds-e az, hogy hdromdimenziés vildgun-
kat hdromdimenzids pardnyok toltik ki?
Nincs még 150 éve sem annak, hogy két
kémikus — egy holland és egy francia -
szinte egyszerre, dm egymdsrél nem tud-
va kezdte boncolgatni a molekuldk tér-
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beli jellegét. Azért, mert ma ezt a tényt
szinte evidencidnak, a molekuldris szint(
kémia egyik principiuménak fogadjuk el,
ne feledjiik, hogy e felismerés torténelmi
jelent@ség, és azt sem érdemes elvitatni,
hogy az ebbdl és hasonlé tényekbdl leve-
zetett késGbbi megfogalmazds igazi virtu-
6zokra utal. De vajon nekiink, kémiku-
soknak, a vildgban koriilnézve esziinkbe
jut-e annak molekuldris felépitettsége?
Amikor példdul legutoljdra tednkba mé-
zet kanalaztunk, gondoltunk-e arra, hogy
az abban 1év8 monoszacharidok koziil a
fruktéz, a glikéz vagy a diszacharidok
koziil a szacharéz, a maltéz, az izomaltdz,
amaltuldz, a turandz és a kojibioz szerke-
zeti képlete hogy is néz ki pontosan? Vald-
szintileg nem! Es akkor az sem olyan
meglepd, hogy nem 6tlik szemiinkbe a [3-
D-fruktofuranéz kapcsén a molekula elekt-
ronstrlségének térbeli eloszldsa, vagy az
arra konnyedén rdtérképezhetd elekt-
rosztatikus potencidlértékek nagysdga.
De vajon miért van ez igy? Taldn azért,
mert a primer tapasztalds szintjén a méz
még a kémikus szdmadra is csak egy stiriin
folyd, édes, aranysdrga folyadék, nem pe-
dig egy kolloid, és mikor esziinkbe jut,
akkor elsdsorban az {zére, nem pedig ké-
miai alkotérészeinek térszerkezetére gon-
dolunk. Mindez persze a tapasztalataink-
bdl levezethetd ,imprinting” vagy mds
néven tanuldsi folyamat so-
rdn kialakitott ,,bevésédés”
eredménye. Ugyanis a mole-
kuldkkal val6 személyes kap-
csolataink szdma a szé hét-
koznapi értelmében ala-
csony! Mikozben minden,
ami koriilvesz vagy ami min-
ket magunkat is felépit, vég-
eredményben molekuldk -
valamilyen szinten rendezett
— halmaza, akézben errdl a
mikrovildgrél, a pardnyok
»Eletérdl” kozvetlen tapaszta-
lataink nincsenek. Egyszerd-
en azt is mondhatndnk, hogy
molekuldris megtapasztalds 2

szintjén ingerszegény kornyezetben éliink.
Ennek a kozvetlen tapasztalatnak a hid-
nya teszi nehézzé a megismerést és a
megértést, és ennek kovetkeztében a ké-
mia atomi vagy molekuldris szint{ tani-
tdsdt is. Konny volt Newtonnak, mert § -
tgy, mint Tell Vilmos — ldthatta megfi-
gyelése tdrgydt, az almdt! Am ugyaneb-
ben az almdban rejtve van mindaz, ami a
kémikust érdekli. Az almdt: szinét, for-
mdjdt, s6t ropogdésan édes izét kozvet-
lentil megtapasztalhatjuk, dm az almdt
felépitd molekuldk kozvetlen megismeré-
se nem lehetséges. A kutatdi elme lele-
ményes, és ott, ahol az evoluicié sordn ki-
alakult szerveink nem kell6en alkalma-
sak a kozvetlen megismerésre, késziilé-
ket tervez, majd épit, hogy az észlelés ha-
tdrait kitolja. Latdsunk spektrdlis tarto-
ménya korldtozott, de infravérosben
vagy ultraibolydban 14t6 egyszerd készii-
lékekkel pétolhatjuk ezt a hidnyossdgot.
Az 1950-es évektSl nagyszdmu olyan
eszkozt és késziiléket fejlesztettiink ki,
amelynek koszonhetGen ma a szerkezeti
kémia és bioldgia teriiletén jobban ldtunk,
mint valaha.

Mdra megnyilt a lehet§sége annak,
hogy nemcsak a kisebb molekulatomegt
molekuldk, de az azokbdl felépiil§ akdr
sok szdz vagy ezer kilodalton 6ssztomegd
szupramolekuldris rendszereket is atomi

A méz cukortartalmanak kémiai jellege és hozzavetéleges
Osszetétele

<

Monoszacharidok:

fruktdz (38,2%)

gliikoz (31%)

Diszacharidok (~9%):

szachardz, maltdz, izomaltdz, maltuldz,
turanoz és kojibioz

Oligoszacharidok:

(4,2%) viszonylag alacsony
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szinten megismerjiink. Vannak mere-
vebb vdzud szerves molekuldk, mint pél-
ddul egyes szteroidok; mig mds tipusok
esetében - ilyenek példdul a polipeptidek
és fehérjék, az oligo- és a poliszacharidok
és még nagyon sok mds természetes mak-
romolekula — inherens flexibilitds figyel-
het§ meg. Az utdébbi tipusd vegyiiletek
vizsgélatdra érvényes az a mdr kordbban
tett megdllapitds, amely szerint csak ugy
alkothatunk hiteles képet a molekuldk
szerkezetérdl, ha azok konformdciéana-
lizise esetén a konformerek dinamikus
egyensulyi elegyében szerepl§ szerkeze-
tek kozil mind tobbet meg tudunk kii-
lonboztetni. J6l érzékelhetd tehdt, hogy a
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legtobb makromolekula jellegzetes téral-
kat-csalddokkal jellemezhet§. Ez utébbi-
ak termodinamikai lefrdsa mellett, azaz a
konformercsalddok megnevezésén til, az
egymadsba alakuldsuk kinetikai jellemzése
is fontos rendszerparaméter.

A bevezet§ gondolatok végén érdemes
megemliteni Ludwig Wittgenstein egyik
hires monddsat, miszerint ,,a nyelvem ha-
tdrai a vildgom hatdrai”, amely 4llitds ér-
telmében ,,amit nem tudunk mondani, azt
gondolni sem tudjuk”. Vagy egy kicsit mds-
ként: ,,En vagyok a vildgom; a vildgom ha-
tdrai a nyely, amelyen értek.” Addig tudok
elmenni tehdt gondolatban, elméletben,
ameddig kifejezéseim vannak hozz4. Eb-

bél adddik az is, hogy ezen — mdrmint a vi-
ldgomon - tul, amirdl még tudok szavak-
ban és kifejezésekben beszélni, nincsen
semmi mds. Onnan @r vesz koriil minket.
Igy tehdt, ha a molekuldk térbeni és id6be-
ni [étérdl meg tudunk fogalmazni fontos
dllitdsokat, akkor remélhetjiik, hogy nyel-
viink s ezen keresztiil vildgunk hatdra is ki-
tolédik. S mi mds lehetne a természettudds
dlma, munkdjdnak motorja, ha nem ez?

A bevezetdt kovet§ kovetkezd elGadd-
sok pazarul megteremtett vildgunk csodd-
latos részleteit tértdk fel és a jelenlevsk
gazdagodhattak 4j fogalmakkal, képekkel,
amelyek nyelviinket és ezdltal taldn vild-
gunkat is tdgftottdk.

Enantiomerfelismerés a gazdamolekula-vendégmolekula

komplexek korében

HllSZthy Péter M BME, Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, http://www.oct.bme.hu

Az €18 természetben gyakran elgforduld
és 1étfontossdgu — a molekuldris felisme-
rés specidlis esetének tekinthet§ enan-
tiomerfelismerés alatt — azt értjik, ami-
kor egy kirdlis molekula, amelyet gazda-
molekuldnak hivhatunk, eltérg kolcson-
hatdsba 1ép egy mdsik kirdlis molekula,
a vendégmolekula két enantiomerjével
szemben. Ez az eltérés megmutatkozhat a
komplexek kialakuldsdnak, illetve disz-
szocidcidjdnak a sebességében, vagy a
madr kialakult komplexek stabilitdsdban.
Az enantiomerfelismerés révén létrejott,
egymadssal diasztereomer viszonyban 1é-
v§ gazdamolekula-vendégmolekula komp-
lexeket nem kovalens kétések, hanem a
sztereoelektronos szempontbdl komple-
menter csoportok kozotti, tobb ponton
dthaté mdsodlagos vagy gyenge kotGerk
tartjdk Ossze. A komplexek stabilitdsdt
noveli, ha minél t6bb ponton, minél erd-
sebb mdsodlagos kolcsonhatds alakul ki.
A szelektivitdst illet6en azonban, mint az
az el@adds példdibdl is kitlinik, a taszitd
kolcsonhatdsoknak is jelentds szerepiik
lehet.

Néhdny évtizeddel ezelStt az enan-
tiomerfelismerést kizdrdlag az €16 szer-
vezetekben 1év§ bonyolult biomolekuldk
sajatjanak tekintették. Az utébbi évtize-
dek eredményei azonban egyértelmtien
bizonyitottdk, hogy ez a jelenség kivéltha-
t6 viszonylag egyszerd szintetikus gazda-
molekuldkkal is.

Az ilyen egyszerd szintetikus gazda-
molekuldkkal végzett enantiomerfelis-
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merés tanulmdnyozdsa nemcsak azért
fontos, mert ezek révén jobban megért-
het§ és megismerhet§ az é16 szervezetek-
ben fellép§ bonyolult enantiomerfelis-
merés, hanem azért is, mert az ilyen jelle-
gl kutatdsok hatékony enantioszelektiv
szenzor- és szelektormolekuldk kifejlesz-
tését eredményezhetik.

A kérdésekre adott valaszok

A jelen elGadds egyszert példdk alapjdn
igyekszik révildgitani azokra a tényezdkre,
amelyek a gazdamolekuldk és vendégmo-
lekuldk enantioszelektiv komplexképzését
befolydsoljdk, és azt is bemutatja, hogy
ezen tényez8k elemzésébdl kiindulva ho-
gyan lehetséges enantioszelektiv szenzor-
és szelektormolekuldkat kifejleszteni.

1. Az utdébbi évtizedek eredményei egyértelmiien igazoljék, hogy az €16 természetben
dltaldnosan fellelhetd és létfontossdgu enantiomerfelismerés jelensége kivélthat6 vi-
szonylag egyszer( szintetikus gazdamolekuldkkal is, mint amilyenek példdul a koro-
naéterek.

Az ilyen egyszerd szintetikus gazdamolekuldkkal végzett enantiomerfelismerés
tanulmdnyozdsa nemcsak azért fontos, mert ezek révén jobban megérthetd és meg-
ismerhetd az él§ szervezetekben fellépd bonyolult enantiomerfelismerés, hanem
azért is, mert az ilyen jelleg(i kutatdsok hatékony enantioszelektiv szenzor- és szelek-
tormolekuldk kifejlesztését eredményezhetik.

Az elGadds egyszerti példak alapjan igyekezett ravildgitani azokra a tényezékre, ame-
lyek a kirdlis gazdamolekuldk és kirdlis vendégmolekuldk enantioszelektiv komplex-
képzését befolydsoljék, és azt is bemutatta, hogy ezen tényezGk elemzésébdl kiindulva
hogyan lehetséges enantioszelektiv szenzor- és szelektormolekuldkat kifejleszteni.

2. Az enantiomerfelismerés mértékét, vagyis az enantioszelektivdst a 3D térben fellé-
p6 vonzé és taszité kolcsonhatdsok killonbsége szabja meg. Mig az egymdssal
diasztereomer viszonyban 1évé komplexek stabilitdsdt noveli, ha minél tobb ponton
minél tobb mdsodlagos vagy gyenge intermolekuldris vonzé kéolcsonhatds 1ép fel a
gazdamolekula, illetve a vendégmolekula sztereoelektronos szempontbdl komple-
menter részei kozott, addig az enantioszelektivést jelentGsen befolydsolhatjdk a ta-
szitd kolcsonhatdsok (nem kotott atomok, illetve csoportok kozotti taszitds) is.

3. A kutatds végs§ célja, hogy olyan kirdlis HPLC-dll6fdzisokat készitsiink, amelyek
hatékonyan vélasztjak el a racém biogén protondlt aminok, aminosavak és szdrma-
zékaik, vagy esetleg mds tipusu racemdtok enantiomerjeit. Ez analitikai és pre-
parativ szempontbdl egyardnt fontos lehet a gydgyszer-, novényvéddszer-, élelmi-
szer-, illatszer- és egyéb ipardgakban.

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



A rontgensugdrzds szorédasa: képalkotds atomi folbonta

Czugler MétYé.S B MTA KK, www.chemres.hu

A Laue 1912-es kisérletét kvetd Nobel-
dijak sora is jelzi, hogy a rontgensugdrzds
— f6ként egykristdlyokon vald — széréda-
sdnak mddszere a kémiai, majd a bioké-
miai szerkezetvizsgdlat, a kiilonféle mole-
kuldkrdl vald képalkotds egyik leghatéko-
nyabb eszkozévé lett. Ennek az dltalunk
kozvetlenil megismerhetd vildgtél mére-
teiben is nagyon eliitd mikrokozmosznak
amegismerése a sajdt, ,,kézzelfoghat6” vi-
ldgunk képét is megvaltoztatta. Az atomi
szintl szerkezeti részletek vildgitanak rd
egyes klasszikus kémiai fogalmaink — pél-
ddul a sztéchiometria vagy a kiralitds —
antropomorf voltdra, azok valddi termé-
szetére.

Hérom példdn keresztiil bemutatjuk,
hogy kutatécsoportunk jelenlegi munkd-
jéban hogyan létszik a kristdlyokban ¢éI§
molekuldk vildga. Az elmondottakat de-
monstrédlandé kivalasztottuk

eegy 1861 Gta ismert, de alig tanulmad-
nyozott anion dltalunk szintetizdlt szer-
vetlen/szerves komplex akirdlis sdi éltal
alkotott kirdlis kristdlyszerkezeteinek f6l-
deritését;

ea Pintér Istvdn dltal folfedezett ribdz-
szdrmazékok 1j sékomplexeinek szerke-
zetmeghatdrozdsdt, ami megvildgitotta
sztochiometridjuk valédi természetét, ez-
zel egyiitt a kozonséges alkélisék vératlan
»képességeit”;
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e egyes borkdsavszdrmazékok reszolvd-
ldsi kisérleteibdl kapott kristédlyok szerke-
zetei pedig a kirdlis molekuldris folismerési
folyamat molekuldris részleteit tdrjak fol.

E kiragadott példék csak illusztrdcick, de
nem csak a rontgensugdr széréddsa dltal
foltdrt kép méretei, vagy ezek részletei mi-
att izgalmasak: a molekuldris mozgdsok, el-
oszldsok is megjelennek az értd szem el6tt.
A rontgensugdrzds szdrdsa a kristélyt alko-
t6 elektroneloszlds térbeli és iddbeli dllapot-

—

sal

osszegzésével azok dtlagdt mutatja meg a
diffrakcids kisérlet eredményeként. Ennek
kozvetlen kovetkezményeként valdjdban
nem egy molekula szerkezetérél kapunk in-
formdciét, hanem az elébbi dtlag tér- és
iddbeli eloszldsi képét lathatjuk. Persze,
megfelel§ korldtokkal, de ez az eloszlds fol-
lebbentheti a fdtylat a szildrd fdzisban @l
molekuldk dinamikdjdnak, egyes reakcid-
utjaiknak lehetdségeirdl, vagy molekuldris
mozgdsoknak az irdnydrol is.

A kérdésekre adott valaszok

1. Az egykristdlyra es§ rontgensugdrzds hulldmainak széréddsa a kristdlyt alkotd
elektroneloszlds (tér-) és (iddbeli) dllapotosszegeinek (dtlagdt) adja meg a szért su-
gdrzds foltjaiban. Ez az dtlag nemcsak a kozvetleniil nem ldthaté vildgrdl ad informd-
ciét, de egyes fogalmaink is mds megvildgitdst kapnak. Ennek illusztrdcidjaként a
klasszikus kémia egyik alapvet§ fogalmédval, a (sztochiometridval), illetve annak e
mikrovildg dltal feltdrt valds jelentésével foglalkozom néhdny, dltalunk djabban ta-
nulmdnyozott kristdly szerkezetét bemutatva. Az el6adds mdsik része tjabban vég-
zett kisérleteinkbdl kapott eredményekkel a szerkezeti modellek (id6fiiggs visel-
kedésének) leirdsdt mutatom meg.

2. A szérdsi kép optikai folbontdsa elvileg az alkalmazott sugdrzds fél hullimhossza.
A praxisban ,,atomi felbontds” alatt a szerves vegyiiletekben kozonségesen elGfordu-
16 atomok egymdstdl vald elkiilonithetdségét értjiik. Ez tdvolsdgokban kifejezve ko-
zonségesen a 0,84-1,2 A (0,084-0,12 nm) kozti felbontdsi tartomany elérését jelenti,
aminek elérhetdsége erdsen fiigg a kristdly mindségétdl is. A médszer dinamikus
(azaz 1d6fiiggd) jelenségek (pl. szildrd fdzisd reakcidk kovetése, vagy kristdlyos asz-
szocidtumok bomldsdnak foltérképezése) tanulmdnyozdsdra is alkalmas lehet.

3. A mdédszer fontebb vézolt alkalmazdsai utt6rék, a tanulmédnyozott és bemutatott
rendszerek, ill. megkozelitésiik is vilagviszonylatban is egyedieknek mondhatéak.

Peptidfoldamerek ,,gépi kédja™:
de novo hélixtervezés sztereokémiai mintazatokkal

Martinek Tamés—Fulop Ferencm Szegedi Tudomdnyegyetem, Gyégyszerkémiai Intézet, www.pharm.u-szeged.hu/gyki

Az onstabilizdlt szerkezeti elemek vagy
roviden foldamerek 6nrendez8dési folya-
matainak irdnyitdsa jelent§s kihivds.
Nagy érdeklédésre tart szémot ez a terii-
let, mivel az eredményil kapott bio-
mimetikus szerkezeteknek tobbféle alkal-
mazdsuk lehet a bioaktiv anyagoktdl a
nanostruktdrdk létrehozdsdig. Az 6nren-
dez8dd, B-aminosavakat tartalmazé pep-
tidek a leginkdbb vizsgdlt molekuldk kozé
tartoznak, mert szdimos mdsodlagos szer-
kezeti tipust képesek szabdlyozhaté md-
don létrehozni.

A {6 célkitilizéstink az volt, hogy élta-
ldnos osszefliggést taldljunk a ldnc szte-
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reokémiai mintdzata és az indukdlt m4-
sodlagos szerkezet kozott. Ehhez definidl-
tunk egy kontextusfiiggetlen bindris leird
paramétert az onrendezs-

désért felel§s kirdlis épit6- Peptidgerinc mint analog szamitogép
elemekre, majd megvizsgdl-
tuk a deszkriptor mintdza-
tait a mdr ismert mdsodla-
gos szerkezeteken. A felis-
mert szabdlyszertiségek se-
gitségével de novo tervez-
tiink és szintetizdltunk he-
likdlis foldamerszekvencid-
kat. Az oligomereket mole-
kulamodellezés, NMR-spekt-

roszképia és cirkuldris dikroizmus spekt-
roszképia segitségével jellemeztiik. Ered-
ményeink szerint a bindris deszkriptor és

[011°[10]°[00]P[01]°[10]*[00]P[01]°[10]"
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a szabdlyok predikcids ereje megfeleld; a
szabdlyok szerint tervezett oligomerek az
irodalomban eddig nem ismert hélixeket
formaltak, mig a kontrollszekvencidk nem

zetet.

A kérdésekre adott valaszok

1. A foldamerek olyan szintetikus oligomerek, amelyek utd-
nozni képesek biomolekuldk szerkezeti és/vagy funkciondlis
tulajdonsdgait: térszerkezetiiket hierarchikusan és onrendezé-
dé médon alakitjdk ki. A peptidfoldamerek a természetes -
peptid-szegmensek homologizdlt szdrmazékai lehetnek, és
idetartoznak a legalaposabban vizsgdlt B-peptidek. Jol ismert
a bioldgiai homokiralitds jelensége, eredetét gyakran 6sszeko-
tik az élet eredetével. Azonban a foldamerek konformdcids és
sztereokémiai viselkedése arra utal, hogy a homokiralitds tul
szigoru feltétel az onrendezddéshez. Bemutattuk, hogy a pep-
tidfoldamerek gerince mentén a sztereokémiai konfigurdcid-
kat megfelel§ periodikus mintdzatban kédolva az 6nrendezd-
dés szabdlyozhat6 és a mdsodlagos szerkezet raciondlisan ter-
vezhet§. Ebben a vonatkozdsban a polipeptidldnc analég kom-
puternek tekinthetd, amely a bindris sztereokémiai utasitdsso-
rozatot (gépi kddot) végrehajtva rendezett kimenetet ad.

2. Mint ahogy a fehérjék bioldgiai funkcidja szorosan §sz-

mutattak periodikus médsodlagos szerke-

Ezek a megfigyelések egy érdekes ana-
16gidt vetnek fel. A bindris sztereokémiai

deszkriptorok szekvencidja programként
hajtédik végre a peptidgerincen mint ana-
16g szdmitégépen, ahol a kimenet a méd-
sodlagos szerkezet.

szekapcsolddik a térbeli szerkezetiikkel, az ket utdnozé funk-
ciondlis foldamerek térszerkezete is kulcsfontossdgu és nagy
befolydssal van az esetleges bioaktivitdsukra vagy magasabb
szintli 6nrendezddésiikre. Kiilongsen fontos az aszimmetria
térbeli megnyilvanuldsa mdr a monomerek szintjén, mert igy
jol haszndlhat6 eszkozt ad a keztinkbe a térszerkezet tervezett
kialakitdsdhoz.

3. A foldamerek jelentGsége abban 4ll, hogy egyrészt képesek
fehérjékkel specifikusan kélcsonhatni, illetve 6nrendez8dés ut-
jén nanostrukturdlt részecskéket alkotni. Hat6anyag-felfedezé-
si szempontbdl az el§bbi tulajdonsag tarthat érdeklGdésre szd-
mot. Bizonyos fehérje-fehérje kolcsonhatdsok nem, vagy nehe-
zen befolydsolhaték kismolekuldkkal. Ilyenkor a jol ismert an-
titestmegkozelités mellett a foldamerek meriilhetnek fel mint
az antitestek kotddését utdnozé hatéanyag. Ennek egy példdja,
amikor a p53 tumorszupresszor és a hDM2 onkoprotein kol-
csOnhatdsdt gatoltdk egy H14 hélix foldamerrel.

Fehérjék tanca

Géspérl Zoltén m ELTE, Kémiai Intézet, http://www.chem.elte.hu/departments/protnmr

Eladdsomban az élet molekuldi, a fe-
hérjék a f8szerepldk, méghozzd olyan
néz&pontbdl, amelybdl taldn kevesen is-
merik Gket. A mozgds az élet minden
szintjén jelen van: az dllatok mozgdsa
nyilvdnvald, de a sejtek belseje is folya-
matos dramldsban van. Ennél kisebb
struktdrdkat mdr nem tudunk kozvetle-
nill megfigyelni, a sejtalkoték mozgdsa
esetében a mégoly sok kisérleti adat ér-
telmezésekor is a fantdzidnk 1ép elStér-
be. Bdr az egyedi fehérjék, fehérjemodu-
lok mozgdsdt is csak kozvetett mddsze-
rekkel tudjuk leirni, arra kivdnok rdmu-
tatni, hogy az ezen a szinten kapott kép a
valdsdgot tiikrozi.

A fehérjék térszerkezetének ismerete
elengedhetetlen miikodésiik pontos meg-
értéséhez. A térszerkezet felderitésének
egyik legcélravezet6bb mddja a rontgen-
krisztallogréfia, amely bér kismolekuldk
esetében immdr mintegy 100 éve rendel-
kezésiinkre 4ll, a fehérjék hatékony vizs-
gdlata csak a XX. szdzad mdsodik felében
valt gyakorlattd.

A kristélyban a fehérjék tobbé-kevésbé
rogzitettek, krisztallografidval errdl a ,,ki-
merevitett” konformdciérdl kapunk egy
preciz, informativ, de alapvet§en statikus
képet. A fehérjék azonban nem merev

14

molekuldk, erre utal, hogy mtikodésiik
kiillonboz§ fézisaiban ,lencsevégre kap-
va” Gket sokszor mds-mds, akdr nagy-
mértékben eltérd térszerkezetet kapunk.
A sejt-sejt kapcsolatokat kozvetit§ integ-
rinek, melyek a sejtek membrénjdba ftiz-
ve taldlhatdak, a villamos dramszeddjé-
hez hasonléan rendelkeznek egy zdrt és
egy nyitott dllapottal, utébbiban kapcso-
lédnak a szomszédos sejteken, illetve a
sejt kozotti dllomdnyban 1évé mds mole-
kulédkhoz. Mintegy 20 éve képesek va-
gyunk oldatfdzisban is térszerkezetet meg-
hatdrozni NMR-spektroszképia segitsé-
gével. Az oldatfdzisban nyert térszerkeze-
ti informdcidk azonban a fehérjék belsd
mozgdsaibdl adédéan kevésbé tléinnek
preciznek, mint a rontgekrisztallogrd-
fidbdl kapott adatok, és tipikusan tobb
konformer is megfeleltethet§ nekik. Ezért
egy szerkezetcsalddot kapunk, amely
azonban nem tiikrozi a molekula valds
dinamikdjét. A fehérjemolekuldk ugyanis
széles idGskdldn dinamikusak, kiilonbozd
tipusd mozgdsaik mintegy 14 nagysdg-
rendet olelnek fel. Ez nagyobb idétarto-
mény, mint egy szivdobbands és az em-
beri élet hossza kozotti killonbség.

A fehérjék mozgdsai szdmos mddszer-
rel vizsgdlhatéak, atomi szintd felbontdst

azonban a kisérletes vizsgdlati médszerek
koziil csak az NMR-spektroszképia ad. A
fehérjék mozgdsai koziil a leglassabbak az
Osszetett folyamatok, mint példdul a fel-
tekeredés, amelynek sordn a molekuldk
egy tobbé-kevésbé nyujtott dllapotbdl in-
dulva felveszik a miikodéshez sziikséges,
alacsony energidjd, kompakt térszerkeze-
titket. Ennél lényegesen lassabbak az al-
egységek mozgdsai, amelyek esetében egy-
egy kiterjedtebb molekularészlet mozdul
el, ennek sokszor funkciondlis jelent§sé-
ge van. Végiil tobb idGtartomdnyt 6lelnek
fel az ennél gyorsabb, tipikusan kisebb
részeket, kotéseket érint mozgdsformak.
A ps-ns idéskéldji dinamikdt NMR-
spektroszkdpidval atomi szinten jelle-
mezhetjiik. A kapott rendezettségi para-
méterek a kotések mozgdsainak kiterje-
désére jellemzdek.

A mérések sordn kapott paramétereket
a szerkezetcsaldd szdmitdsakor felhasz-
nélva statikus képek sorozatdt kapjuk,
amelyek esetében az egyes egyedi szerke-
zetek kotései kozotti kiilonbségek megfe-
lelnek a mérési eredményeknek. Az eset
hasonlé ahhoz, amikor a végtaté 16 moz-
gdsat dlloképek segitségével elemezziik,
és ebbdl kovetkeztetiink a mozgds valddi
természetére. A fehérjék esetében az
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egyedi kotésvektorok mozgdsdnak para-
métereit felhaszndlva olyan, tn. dinami-
kus sokasdgot kapunk, ahol az egyes kon-
formerek kozotti kilonbségek nem bi-
zonytalansdgbdl fakadnak, hanem leg-
jobb tuddsunk szerint a valés dinamikét
titkrozik. A dinamikus sokasdgok elgélli-
tdsdhoz haszndlt mddszer esetében a
nukledris Overhauser-effektusbdl szdr-
mazé térbeli és a relaxdcids mérésekbél
kapott dinamikai paramétereket egyiitte-
sen haszndljuk fel. A konkrét médszer-
ben tigyeliink arra, hogy a kiilonboz§ ti-
pusu paramétereket mds-mds méret so-
kasdgra vegyiik figyelembe, mig a dina-
mikai paramétereket példdul akdr 8 mo-
lekuldra egyszerre vessziik figyelembe, a
térbelieket pdronként dtlagoljuk a mole-
kuldkra.

A kutatécsoportunkban is vizsgélt
Tc5b becenevii molekula az egyik legki-
sebb ismert olyan fehérje, amely vizes ol-
datban jél meghatdrozott térszerkezettel
rendelkezik. Kivdlé modellrendszer a fe-
hérjék stabilitdsdnak és dinamikdjdnak
modellezésére, és nem mellesleg egyik
szdrmazékdt idén vezették be gydgyszer-
ként a cukorbetegség gydgyitdsdra. Tobb
véltozatdt is elkészitettiik ennek a fehér-
jének, melyek koziil az eredeti mellett egy
stabilizdlt és egy destabilizdlt véltozatot
mutatok be. Egyetlen, a hurokrégiéban

A kérdésekre adott valaszok

elhelyezkedd aminosav cseréje nem csu-
pén a hdstabilitds, hanem a térszerke-
zet és a bels§ dinamika megvéltozdsat is
okozza.

A fehérjék szerepiiket tipikusan nem
onmagukban t6ltik be, hanem partner-
molekuldkkal, példdul egyéb fehérjékkel
kolcsonhatdsba Iépve. Egy dltalunk is ta-
nulmédnyozott bemutatott példa egy en-
zim és fehérjetermészetd gdtléja, inhibi-
tora kozotti interakcié. Az inhibitor egé-
szen kicsinek szdmit a
tehérjék kozott, és bdr
hdrom diszulfidhid is
stabilizdlja, igen jelen-
t6s mozgékonysdgot mu-
tat a ps—ns idgskdldn. A
partner kimotripszin l¢-
nyegesen nagyobb ndla,
és emiatt nem is vizsgdl-
hatd olyan részletesség-
gel, mint az inhibitor,
ezért a kolcsonhatdst az
inhibitor szemszogébdl
nézziik. Az inhibitor vi-
szonylag kis részlete 1ép
kozvetlen  kolesonha-
tdsba a partner enzim-
mel, mégis, NMR-spek-
troszkdpidval kovetve a
molekula egészében ész-
leliink véltozdsokat.

e

A dinamikai vizsgdlatok azt is megmu-
tattdk, hogy a szabad formdban mért di-
namika egy része megmarad a kotott dlla-
potban is, tehdt a két molekula nem csu-
pén térben illeszkedik, hanem dinamikai
értelemben is 6sszeillik.

Osszefoglaldsul elmondhatd, hogy a fe-
hérjék széles iddskdlan dinamikusak, ez a
dinamika szorosan Osszefiigg a miiko-
déssel, valamint a mai eszkozokkel oldat-
fazisban atomi szinten jellemezhetd.

Az NMR-spektroszkopiabdl szarmazé térbeli és dinamikai
paraméterek felhasznalasaval olyan dinamikus sokasagot
kapunk, amely hiien tiikr6zi a molekula mozgékonysagat,
hasonléan ahhoz, amikor a vagtato 16 mozgasat képkockan-
ként elemezziik

1. A mozgds az egyedi fehérjének szintjén szdmos idgskdldn
megjelenik. A fehérjék dinamikdja szoros dsszefiiggésben dll md-
kodésiikkel, ezen molekuldknak kiilonboz§ funkciondlis dllapo-
toknak megfelelGen tobb, lényegesen eltérd konformerje is lehet-
séges, a fehérje-fehérje kolcsonhatdsokban pedig a partnermole-
kuldk nem csupdn térben, hanem dinamikailag is komplenetrei

2. A fehérjék esetében a széles idGskdldn megjelend dinamika a
térszerkezettel 9sszemérhetd jelentGséggel bir a bioldgiai funkeié
kialakitdsdban.

3. Ha képesek vagyunk atomi szinten jellemezni és megérteni a
fehérjék belsé mozgdsait, akkor lehet6vé vdlhat adott mozgé-
konysdggal rendelkezé molekuldk tervezése, s igy kivant tulaj-

egymdsnak. A fehérjék dinamikdja a ps—ns id§skdldn tn. dina-
mikus sokasdgok segitségével atomi szinten jellemezhetd.

donsdgokkal (enzimaktivitds, partnermolekula-aktivdlds vagy
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-gdtlds) rendelkezd biomakromolekuldk tervezése és elgdllitdsa.

Fehérjék masképp: rendezetlenség a proteomban

Tompa Péter mMta szBK Enzimoldgiai Intézet, http://www.enzim.hu

Az el8adds célja annak bemutatdsa, hogy
vannak olyan fehérjék, amelyek nem en-
gedelmeskednek a fehérjékkel kapcsolat-
ban feldllitott klasszikus szabdlyoknak.
Nincs hidroféb magjuk és katalitikus
centrumuk, mtikodésiikhoz nem sziiksé-
ges jol definidlt térszerkezet, funkcidjuk
nem tdrsul evoldcids konzervéltsdghoz,
egyes kornyezeti hatdsokra rendkivil ér-
zékenyek, mdsokkal szemben viszont
szokatlanul ellendlléak.

LXIV. EVFOLYAM 1. SZAM +2009. JANUAR

A kozelmtlt eredményei azt mutatjdk,
hogy ezen ,furcsa” fehérjék szerkezeti
rendezetlensége funkciondlis elényoket
jelent, a sejt alapvetd folyamataiban jét-
szanak szerepet és a genom jelentds része
ilyen fehérjéket kédol. Az el§adds a ren-
dezetlen fehérjék szerkezeti sokféleségét,
dinamikdjdt, szokatlan evolucidjét, sokré-
td és gyakran inkdbb valdszintiségi, sem-
mint determinisztikus funkciéit mutatja
be. Létiikk a fehérjék vildgdban alapvetd

funkciondlis munkamegosztdsra utal,
amennyiben a rendezett — globuldris — fe-
hérjék katalitikus, szerkezeti és receptor-
funkcidkat ldtnak el, mig a rendezetlen fe-
hérjék elsGsorban a szabélyozdsban vesz-
nek részt. Az elGadds végkovetkeztetése an-
nak bemutatdsa, hogy a rendezetlen fehér-
jék Iéte, dinamikdja, szerkezeti és funkcio-
nélis sokfélesége tulmutat a molekuldris
biolégia hagyomdnyos determinisztikus
szemléletén.
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A kérdésekre adott vilaszok

1. A hagyomdnyos szerkezet-funkcié osszefiiggés szerint a
fehérjék miikodéséhez jol definidlt hdromdimenzids térszer-
kezetre van sziikség. Ujabban felismertiik, hogy sok fehérje,
illetve fehérjeszakasz nem rendelkezik ilyennel, hanem ren-
dezetlen. Ezek a fehérjék nagyszdmu alternativ szerkezet ko-
zott fluktudlnak, mégis fontos funkcidkat ldtnak el, elsGsor-
ban a jeldtvitelben és a transzkripcids szabdlyozdsban. Sok
rendezetlen fehérje betegségekkel is kapcsolatban van. Ezek-
nek a fehérjéknek a szerkezeti-funkciondlis jellemzése a mo-
lekuldris bioldgia uj kihivdsa, ugyanakkor a fehérjékrdl alko-
tott nézeteink lényeges kibGviilését eredményezi.

2. A rendezetlen fehérjék miikodésének lényege a dinami-
ka, mivel statikus szerkezeti képpel nem lehet a funkciéju-
kat értelmezni. Funkciéik {6 megnyilvdnuldsa vagy a part-
nerhez val6 kot§dés és rendez8dés, ami konformdcids sze-
lekcié révén valésul meg, vagy a rendezetlenség kozvetlen
megnyilvdnuldsa. Ez utébbiakat ,etropikus ldnc” funkcid-

nak hivjuk, lényegiik, hogy a fehérje nagyszdmu alternativa
kozotti fluktudcidja révén kiilsG hatdsokkal szembeni erdt
fejt ki, ami a sejt alkotdinak plasztikussdgot kolcsonoz. A
fehérjék ilyen szintd megértéséhez a szerkezeti sokasdg di-
namikdjdnak, vagyis az alternativ szerkezeteknek, illetve
dtalakuldsuk kinetikdjdnak pontos leirdsa nélkiilozhetet-
len.

3. A teriilet szdmos részteriiletén vdrok lényeges elGrelépést.
Uj bioinformatikai eszkdzokkel jésolni tudjuk a rendezetlen-
séget és funkciondlis kovetkezményeit. Proteomikai megko-
zelitések nagyszdmau ilyen fehérje azonositdsdt segitik elg. A
szerkezeti vizsgdlatok és funkciondlis elemzések pontos le-
irdst tesznek lehetdvé, ami a szerkezet-funkcié paradigmét
lényegesen kiterjeszthetik. Mindezen eredmények odavezet-
nek, hogy a rendezetlen fehérjék és partnereik kotgdését fel-
haszndlva 4j, fehérje-fehérje interakcidkat gdtlé gydégyszere-
ket lesziink képesek kifejleszteni.

Az élet édes szavai, avagy mit rejt a szénhidratkéd?

Somsdk LdszlG m Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tanszék, http://szerves.science.unideb.hu/oktatok/sl/sl-hun.htm

A bioldgiai informdcidtdrolds és -dtadds
alapfolyamatai a nukleinsavakhoz és fehér-
jékhez kapcsolhatdk. Az intra- és intercel-
luldris felismerési jelenségek dtfogé megér-
tése azonban nem lehetséges pusztdn a nuk-
leotidok és az aminosavak mdr igen jol is-
mert kédrendszerének segitségével. A fel-
néttkorba 1épd 1j tudomédnyteriilet, a gliko-
bioldgia mind tobb és tobb bizonyitékot
szolgdltat egy harmadik bioldgiai jeldtado és
-felismerd rendszer létezésére és miikodé-
sére. E rendszer kddszavait cukrok alkotjdk,
az ezekbdl Gsszedllé mondatok pedig a
szénhidrét-felismerd fehérjék egyik specid-
lis csoportja, a lektinek dltal olvashaték. A
szénhidrdtkdd szerepe olyan alapvetd jelen-
ségekben kulcsfontossdgd, mint példdul a
sejtadhézid, a sejtosztédds kontakt gétldsa,
a patogének elleni immunvédelem, az ivar-
sejtek egymdsra taldldsa.

A sejtszintd felismerés kddjdnak igen
szigord kovetelményeket kell kielégitenie a

biokémiai affinitds, az informdcié félreért-
het8sége vagy éppen félremagyardzdsa te-
rén. Ehhez igen nagy tdrolékapacitds és ez-
zel egyiitt az egyszer( el@éllitds, illetve to-

vardsoknak megfelelni, mely statikus és
dinamikus kémiai és sztereokémiai sajdt-
sdgaik biztositjdk az egyes sejtek ujjlenyo-
matdnak kialakitdsét, illetve ezen ismere-

vébbi mddositds lehet(sége sziikséges.
Az el§addsban bemutatjuk, hogy a szén-
hidrdtok milyen médon képesek a fenti el-

tek felhaszndldsi potencidljdt példdul
szénhidrétalapt gydgyszerek kifejlesztésé-
ben.

A kérdésekre adott vélaszok

1. A szénhidrdt-oligomerek informécidhordozé és -tdrold kapacitdsa a legnagyobb a bi-
olégiailag fontos makromolekuldk kozott, ami egy sejtszintd jeldtadd és azonosité kéd
létezésének az alapja. Ennek a kddnak vagy taldn még inkdbb nyelvnek a megértése, egy
adott sejt teljes szénhidrdtkészletének, a glikomnak a feltérképezése és azok bioldgiai
funkcidinak feltdrdsa osszemérhetd jelentGségli a genom/proteom szerepének felderité-
sével, és a bioldgia teljes vertikumdban j felismeréseket alapozhat meg.

2. A szénhidrdtok inherens kiralitdsa és multifunkcionalitdsa az alapja a kédrendszer va-
riabilitdsdnak, melyet kibGvit a konformédcids tér kitoltottségén alapulé differencidlis fel-
ismerés.

3. A szénhidrdtok jelentdsége biokompatibilitdsuk miatt sokrétd: diagnosztikumok,
vakcindk, specifikus gydgyszerek tervezése, elGdllitdsa; gyGgyszerek (sejt)specifikus cél-
bajuttatdsa gy, hogy kozben a mellékhatdsok minimalis szinten tarthatok.

Részletes reakciomechanizmusok felhaszndldsaval
elért sikerek a kornyezetvédelemben és a technoldégidban

Tur él’lyl Tamés M ELTE Kémiai Intézet, Reakcidkinetikai Laboratérium, www.turanyi.eu

A kémiai folyamatok sordn a kiinduldsi
anyagokbdl a termékek tobb szdz, vagy
akdr tobb ezer reakcidlépésen keresztiil
keletkeznek. A folyamat reakcidkinetikd-
janak vizsgdlata magédban foglalja annak
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leirdsdt, hogy melyek ezek a reakcidlépé-
sek és azok sebessége hogyan fiigg a reak-
ci6 korilményeitdl, példdul a h6mérsék-
lettSl vagy a nyomdstdl. Mindezeket az is-
mereteket a részletes reakciémechaniz-

musok tartalmazzék. Ha egy kémiai folya-
matra részletes reakciémechanizmus dll
rendelkezésre, akkor meg lehet hatdrozni
azokat a kortilményeket, amelyek esetén a
folyamat kornyezetbardt mdédon megy
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végbe. Ipari folyamatok esetén a kornye-
zetvédelmi szempontok mellett fontos a
technoldgiai optimalizélds is, ami bizto-
sithatja a gydrtds gazdasdgossdgdt. Ma
madr nagyon sok kémiai folyamat vizsgdla-
tdnak egyik elsd 1épése a pontos, részletes
reakciémechanizmus meghatdrozdsa. Az
elGadds sordn tobb sikertorténetet ismer-
tetiink, amelyekben fontos szerepet jdt-
szott a reakcidmechanizmus alkalmazdsa.

Az Stvenes években az autéforgalom
novekedésével az iparilag fejlett orszd-
gokban nyaranta megjelent a fotokémiai
szmog. Ennek kémiai oka, hogy a levegd-
be keriilt szénhidrogének és a leveg6 oxi-
génjének reakcidjédbdl, a napsugdrzds és a
nitrogén-oxidok katalitikus hatdsdra,
6zon és mds légszennyezGk keletkeznek.
Hamar kideriilt azonban, hogy a keletke-
z8 6zon mennyiségét a szénhidrogének és
a nitrogén-oxidok mennyisége egyiitt ha-
tdrozza meg, és a folyamat lejdtszoddsd-
hoz tobb érdra van sziikség. A részletes
reakcidmechanizmus alapjdn olyan szd-
mitégépes modellt lehetett késziteni,
amely nemcsak a nagyvédrosok levegdmi-
ndségének szamitdsdra alkalmas, de meg-
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adja azt is, hogy a szennyezett vdrosoktdl
akdr tobb szdz kilométerre milyen kdro-
sodds érheti a szdnt6f6ldi novényeket. A
modell alapjédn optimalizdlni lehet a leve-
glszennyezést csokkentd intézkedéseket.

Néhdny évvel azel6tt a foldgdztizelésd
villamos er6mtvek nagy mennyiség nit-
rogén-oxidot bocsdtottak ki és ezzel je-
lent§sen hozzdjdrultak a fotokémiai szmog
kialakuldséhoz. A foldgdz égésének kémi-
djét és a nitrogén-oxidok keletkezését az
égések sordn viszonylag jél
ismerjiik. A részletes reak-
ciémechanizmus felhasz-

fogyasztdsa. Kevés tizemanyagot fogyasz-
t6 auték kevés szén-dioxidot bocsdtanak
ki, igy kevésbé jdrulnak hozzd a globdlis
felmelegedéshez is. A motorbenzin égésé-
nek kémidjdt mdr eléggé jol ismerjiik ah-
hoz, hogy ennek alapjdn az autémotorok
miikodése optimalizdlhaté legyen. A leg-
tjabb autémotorok sokkal gazdasdgosab-
bak és ugyanakkor kevesebb szennye-
zGanyagot bocsdtanak ki, mint az akdr né-
hény évvel kordbbiak.

A vegyiiletek egymasba alakulasa a metan égése soran

néldsdval olyan mddositd-
sokat lehetett kidolgozni,
amivel tizedrészére lehetett
csokkenteni a nitrogén-oxi-
dok kibocsdtdsdt. Ezeket a
mddositdsokat végrehajtot-
tdk a m(k6ds erémiiveken
és az ij erdmtivek mdr ilyen
elvek alapjdn késziilnek.

A kdolaj drdnak ugrds-
szeri novekedésével még
fontosabb lett a gépjarm-

(CHa |

fCHZOH}"—l )

| C2He | (caHs)| (Car2]
(Caha)
(carz]  (H2ccocH
(Cc)
(CH2HCO]
C2H
tﬁﬁc’i% (H2cGoH)

vek alacsony tizemanyag-

1. A reakcidkinetika most mdr eljutott oddig, hogy tobb ezer re-
akciélépésnek ismerjiik a sebességi egyiitthatéjdt, pontosab-
ban a sebességi egyiitthaté h6mérséklet- és nyomdsfiiggését.
Tovabbi tobb tizezer reakcié esetén ezekre az adatokra jé becs-
1és 4ll a rendelkezésiinkre. Ezek alapjdn részletes reakciéme-
chanizmusokat lehet 9sszedllitani. A kisebb részletes mecha-
nizmusok jellemzen 50 anyagfajta 500 reakci6lépését, a na-
gyobbak pedig 2000 anyagfajta 10 000 reakcidlépését tartal-
mazzdk. Ezek alapjdn szdmos tudomdnyos és ipari szempont-
bél fontos folyamatot lehet redlisan modellezni.

2. A kémiai reakcidk a 3D térben jdtszédnak le gy, hogy jel-
lemzGen minden pontban mdsok a koncentrdciék, a h6mér-
séklet és esetleg a nyomds is. Fejlett matematikai és szdmitds-
technikai eszkoz6k ma mdr lehet§vé teszik, hogy redlis és rész-
letes kémidval modellezziink idében lezajlé folyamatokat.

3. Ez a teriilet most éri el az elsd sikereit és robbandsszer( no-
vekedése varhatd a kozelebbi és tdvolabbi jovében. A gyors no-
vekedésnek a kovetkezdk az okai:

— Egyre tobb ismeret gytlik 6ssze az elemi reakcidék kine-
tikdjdrdl. Gyorsan fejlddnek az elméleti kémiai és a kisérleti
mddszerek is, ezek alapjdn egyre pontosabban hatdrozzdk meg
a kinetikai paramétereket és egyre tobb reakcidra.

— Egyre tobb ismeret gytilik 6ssze a magas hémérsékletii fo-
lyamatokrdl, példdul a molekuldk kozotti energiadtaddsrol.

— Egyre novekszik a szdmitdgépek sebessége, igy évrdl évre
egyre gyorsabb és pontosabb szimuldciék vélnak lehetségessé.

— A numerikus matematika fejlédése egyre gyorsabb és pon-
tosabb szdmitdsi mdédszereket szolgéltat a merev parcidlis diffe-
rencidlegyenletek megolddsdra. Jelenleg mér lehet ipari szem-
pontbdl fontos rendszerek modellezését elvégezni, de a rend-
szer geometridja gyakran egyszerdsitett és a végeredmény még
kozelit§ pontossdgu. A fejlédés sordn bonyolultabb rendszere-
ket, egyre jobb térbeli és idébeni felbontdssal, egyre pontosab-
ban fognak szimuldlni. Ez a hatékonysdg és a szennyezGanyag-
kibocsdtds tovdbbi jelentds javuldsdhoz vezet, aminek kozvetlen
pozitiv hatdsai vannak a kdrnyezetvédelemre.

Molekuldk onszervezédése: idGben és térben periodikus reakciék

Orbén Mlkl()S M ELTE Kémiai Intézet, Nemlinedris Kémiai Dinamika Laboratérium, ttp://www.chem.elte.hu/node

Egy kémiai rendszerben a specieszek — io-
nok, molekuldk — koncentréciéja mind id6-
ben, mind térben rendezddhet, ha a reagdld
anyagok kozotti brutté reakciéban (+)
és/vagy (-) visszacsatoldsok érvényesiilnek.
A rendezGdés eredménye a kémiai oszcilld-
cié, mds szdval a periodikus viselkedés.

LXIV. EVFOLYAM 1. SZAM +2009. JANUAR

Az oszcilldlé kémiai reakciékban a
rendszer egyes elemeinek koncentrécidja
és az ehhez kapcsolédéd tulajdonsdgok,
paraméterek periodikusan véltoznak az
idgskéldn. Ha az oszcilldciéra képes reak-
ciékban a rendszer keveredését megaka-
délyozzuk, a visszacsatoldsok és a diffd-

zi6 kolcsonhatdsdban térben periodikus,
dinamikus és staciondrius mintdzatok
jonnek létre. Az eladds a kémiai rend-
szerekben megvalésulé spontdn 6nszer-
vezGdések kialakuldsdnak feltételeit is-
merteti és sor keril egy-egy jellemz§ pél-
da részletes bemutatdsdra is.
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A kérdésekre adott valaszok

1. Specidlis tulajdonsdgokkal bir¢ ké-
miai rendszerekben — specidlis feltéte-
lek teljesiilése esetén — a molekuldk
makroszkopikus onszervezddése ko-
vetkezik be, amely folyamdn a kezdet-
ben homogén rendszerek idében vagy
térben szabdlyos (periodikus) struktd-
rdkkd rendezddnek. Iddben periodikus
struktdraként tekintjik az oszcilldlé
kémiai reakcidkat (itt a koncentrécid
az id§skdldn periodikusan véltozik).

2. A térkoordindtdk mentén kialakulé
periodikus koncentrécideloszlds 1, 2
vagy 3D formdjui mintdzatképzddés ki-
alakuldsdhoz vezet. Az id6ben és térben
jelentkezd koncentrdcidoszcillicié és
rokon jelenségek (pl. kdosz, multista-
bilitds, gerjeszthet§ség) szdmos kémiai
rendszerben megvaldsul vagy megvald-
sithatd, kialakuldsuk torvényszertiségei
tanulmdnyozhatdk és megismerhetdk.
3. Az igy szerzett ismeretek felhaszndl-
haték az €I és élettelen természetben
(bioldgiai, technoldgiai, tdrsadalmi fo-
lyamatokban) gyakran és sokkal bo-
nyolultabb szinten megnyilvdnulé pe-
riodikus jelenségek jobb megértésében
és befolydsoldsdban.

Epilogus

HOH(SSI MlkIéS M ELTE, Kémiai Intézet Kiroptikai
Szerkezetvizsgdlé Laboratérium, http://szerves.chem.elte.hu

Mit jelent a tér és az id§ a bioldgidban? A
tér a sejt, az id§ a biokémiai reakcidk 6rid-
si sebességével kapcsolatos. A legkisebb
baktérium mérete 1 mikrométer koriil van,
protoplazmdjéban mintegy 800 milli¢ (!)
molekula taldlhaté. A baktériumok kb. 70
stlyszdzalék vizet tartalmaznak. A makro-
molekuldk (fehérjék, nukleinsavak és poli-
szacharidok) mennyisége 22%, kb. 5000
téle makromolekula fordul el§ a sejtekben.
A szervetlen ionokbdl (1%) legaldbb 20 féle
taldlhatd a baktériumokban.

A novényi és dllati sejtek sokkal nagyob-
bak és bonyolultabbak. Mit jelent az id§?
Az E. coli osztdddsdhoz 20 percre van sziik-
ség, a DNS-szintézis 1000 bdzispdr/s se-
bességgel folyik. Mindez csak a sejt hihe-
tetlen szervezettsége mellett képzelhetd el
(a baktérium j6l szervezett és vezérelt gydr,
ahol molekuldris futészalagok juttatjdk el a
molekuldkat a megfeleld id6ben a megfele-
16 helyre). A jelen és a j6vG egyik oridsi fel-
adata a sejtek csodélatos szervezettségé-
nek vizsgdlata. Osszedllitotta: P. A.
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Magyar vonatkozdsu
kémia- és vegyipartorténeti

éviorduldk

Préder Istvdn
B OMM Vegyészeti Miizeuma

5EVE

2004-ben a Sanofi-Synthélabo egyesiilt az
Aventisszel, ezzel Eurépa legnagyobb
gy6gyszervallalata jott létre Sanofi-Aven-
tis néven. A véllalatcsoportnak tagja a Chi-
noin is.

2004-ben a Messer Hungarogdz Kft. 25%-
os kapacitdsb@vitést hajtott végre a TVK
4j Olefin-2 gydra és polietiléniizeme nit-
rogén és levegd elldtdsdra.

2004 6ta az Orszdgos Miszaki Mizeum
(OMM) filidléjaként miikodik a székes-
fehérvdri Magyar Aluminiumipari M-
zeum, OMM Aluminiumipari Mizeuma
néven.

2004. mdj. 1-jén a Nitrokémia Rt. (Balaton-
fizf§) értékesitette I6poriizemét, egyut-
tal bezdrta nitrocelluléziizemét.

2004 mdsodik félévében a TVK Rt. nagy st-
rliségi polietilént gydrté 4j tizemében
(HDPE-2) lefolytattdk az tizembe helye-
z¢és munkdlatait, az tizem termékei 2005
janudrjdtél kereskedelmi forgalomba
keriiltek.

2004. nov. 4-én a MOL és a német E.ON
Ruhrgas International képviseldi part-
nerségi szerzddést kotottek a MOL gdz-
tizletdgdnak tovabbi kozos miikodteté-
sérél.

2004. nov. 19-én a TVK Rt.-nél, Linde-tech-
noldgidval épiilt Olefin-2 iizem elérte a
mechanikai komplettség éllapotdt és
megkezdddtek iizembe helyezésének
munkadlatai.

2004. mdrc. 24-én hunyt el Kékedy LdszId
vegyész, a kolozsvéri Babes-Bolyai Tu-
domdnyegyetem egyetemi tandra. A Szer-
vetlen és Analitikai Kémia Tanszéken
oktatott, kutatdsait az elektroanalitika,
a termoanalitika és a félvezet§-alapu
gdzszenzorok teriiletén végezte. Az Er-
délyi Mizeum Egyesiiletnél tudomdny-
szervez§ és tudomdny-népszerdsitd fel-
adatokat vdllalt. A Mizeumi Fiizetek f6-
szerkeszt8i teenddit is elldtta.

2004. dpr. 13-dn hunyt el Horvéth Csaba

vegyészmérnok, egyete-
mi tandr. 1952-ben véd-
te meg vegyészmérnoki
diplomdjdt a Budapes-
ti Miszaki Egyetemen.
1956 utdn a Farbwerke
Hoechst AG-nél kapott
¢ dllast, majd PhD-érte-
~ kezését 1960-bana J. W.
Goethe Egyetemen készitette el. 1964-
t6l haldldig a Yale Egyetemen (New
Haven) dolgozott. A nagy hatékonysdgu
folyadékkromatogréfia (HPLC) megte-
remtGjeként tartjék szdmon. Kiemelke-
dg eredményeket ért el a forditott fazis
alkalmazdsa, az els§ micropore HPLC-
oszlop kifejlesztése, a kiszoritdsos pre-
parativ HPLC, a nagy hatékonysdgu ka-
pilldris elektroforézis (HPCE), a kapilld-
ris elektrokromatogréfia (CEC), az ult-
ragyors és az extrém hdmérsékletd elva-
lasztdsok teriiletén. A szerkesztésében
megjelent konyvsorozat: High Perfor-
mance Liquid Chromatography, Advan-
ces and Perspectives (New York, 1980)
a szaktertilet alapvetd forrdsmunkdja.

2004. jul. 11-én hunyt el Sziics Miklds ve-

gyészmérnok, cimzetes egyetemi tandr,
a Fdvdrosi Gdzmivek nyugalmazott
miiszaki igazgatohelyettese. Az Obudai
Gdzgydr tizemvezetdje, majd f6techno-
l6gusa lett. 1969-t6l a Févarosi Gdzmii-
vek fejlesztési f6mérnokeként, majd
miszaki igazgatdéhelyetteseként dolgo-
zott. Szakteriilete a kémiai technoldgia
és energetika volt. Elgkészitette a fgva-
ros foldgdzra torténd 4tdllitdsdt. Szak-
cikkei a tiizel§anyag-celldk alkalmazdsa
témakdorben jelentek meg.

10 EVE

1999-ben 100 millié Ft értékd fejlesztési

programot valdsitott meg barcsi gydrd-
ban a Henkel Magyarorszdg Kft.

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



