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A megillapitds, miszerinta molekuldk térben
és id6ben létez6 objektumok, egyszerre trivid-
lis és elgondolkoztatd! Trividlis azért, mert a
molekulk, makroszkopikus viligunk objek-
tumaihoz hasonléan szintén szerves részét
képezik a hdromdimenziés térnek, és idébeli-
ségiik, ha masért nem, hdt véges voltuk miatt
teljesen kézenfekvd. Ennek ellenére valéban
olyan evidens megillapitis, hogy hdromdi-
menzi6s viligunkat hiromdimenziés pard-
nyok tltik ki? Aligha gondoltuk ezt mindig
érvényes tételnek. Szdzotven év sem telt el
azéta, hogy két kémikus, a holland Jacobus
Henricus van ’t Hoff és a francia Joseph
Achille Le Bel szinte egyidében, dm egymads-
16l teljesen fuggetlentl, elkezdte boncolgatni
amolekuldk térbeli jellegét. Ahogy azt Le Bel
maga irja a felfedezését megel6z6 tényekrdl,
ma mdr szinte kézenfekvének ldtszik, hogy
azok értelmezése, mintegy explicit médon
feltételezi a térbeliséget: ,Pasteur és méasok
munkdja teljes mértékben feltdrta a moleku-
laris szimmetria és a forgatoképesség kozotti
kapcsolatot. Ha az aszimmetria csak a kris-
tdlyos molekula sajdtja, csupdn a kristaly lesz
aktiv; ellenben ha a kémiai molekula aszim-
metrikus, az oldat mutat forgatoképességet

és gyakran a kristdly is, ha a kristaly szerkeze-
te megengedi, mint példdul a sztrichnin-
szulfit és az amil-amin tims6janak esetében”
irja Le Bel (Le Bel, 1874; Leicester — Klickstein,
1963). E leirdsbdl viligosan kittinhet bérki
szdmdra, hogy az oldatokat képezd moleku-
lik szimmetriatulajdonsdgai miatt sziikség-
szerll a feltételezés, hogy hdromdimenzids
objektumok! Ma ezt evidencidnak, a mole-
kuldris szint(i kémia egyik principiumdnak
fogadjuk el, de azért ne feledjiik, hogy ez a
felismerés torténelmi jelentdségi volt, és azt
sem érdemes elvitatni, hogy az ebbdl és ha-
sonlé tényekbdl levezetett késébbi megfogal-
mazés igazi virtuéz elmékre utal. Mert — bar
sokan ldthattdk és ismerhették a pasteuri
megfigyelést — mégis csak nekik jutott esziik-
be ezekbdl a tényekbdl kiindulva letenni a
molekuldris szintl sztereokémia alapjait.
Milyen igaz Szent-Gyorgyi Albert frappans
megfogalmazdsa: ,,A tudés az az ember, aki
mikézben mészkdl a vildgban, ugyanaze ldga,
mint barki mas; de mikozben ugyanazt ltja,
olyan dolgok jutnak eszébe, mint eltte soha
senkinek.” (Kassai, 1997)

De vajon nekiink, kémikusoknak, a vildg-
ban kériilnézve esziinkbe jut-e annak mole-
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kularis felépitettsége? Amikor legutoljdra

tednkba mézet kanalaztunk, gondoltunk-e

arra, hogyazabban jelenlévé monoszacharidok

koziil a frukeéz (38,2 %), a glitkéz (31 %) vagy

a diszacharidok kéziil (-9 %) a szachardz, a

maltéz, az izomaltdz, a maltuldz, a turandz

és a kojibi6z szerkezeti képlete hogy is néz ki

pontosan? Valészintileg nem! Es akkor azsem

olyan meglepd, hogy nem 6tlik szemiinkbe

a B-D fruktofuranéz kapcsin a molekula

elektronstirtiségének térbeli eloszldsa vagy az

arra konnyedén ratérképezhetd elektroszeati-
kus potencidlértékek nagysdga. Miért van ez

igy? Taldn azért, mert a primer tapasztalds

szintjén a méz még szimunkra is csak egy

stirtin folyd, édes, aranysdrga folyadék, nem

pedig egy kolloid, igy elsésorban az fzére, nem

pedig kémiai alkot6részeinek térszerkezetére

gondolunk. Mindez persze a tapasztalataink-
bl levezethetd imprinting, mas néven a ta-
nuldsi folyamat sordn kialakitott , bevésédés”
eredménye. Ugyanis a molekuldkkal val6

személyes kapcsolataink szdma a sz6 hétkoz-
napi értelmében kevés! Mikozben minden,
ami koriilvesz, vagy ami benniinket is felépit,
molekuldk — valamilyen szinten rendezett —
halmaza; akozben errdl a mikrovildgrél, a

pardnyok ,életérdl” kozvetlen tapasztalataink

nincsenek. Egyszertien azt is mondhatnank,
hogy a molekuldris megtapasztalds szintjén

ingerszegény kornyezetben éliink. Ennek a

kozvetlen tapasztalatnak a hidnya teszi nehéz-
z¢ a megismerést és megértést, és ennek ko-
vetkeztében a kémia atomi vagy molekularis

szint{i tanitasat is.

Ko6nnyi volt Isaac Newtonnak, mert 6
mint Addm és Fva vagy Tell Vilmos, ldthatta
megfigyelése tdrgydt; az almdt! Am ugyaneb-
ben az almdban rejtve van mindaz, ami a
kémikust érdekli. Az almdt: szinét, formdja,
s6t ropogdsan édes izét kozvetleniil megta-

pasztalhatjuk, dm az almdt felépité moleku-
lik kozvetlen megismerése nem lehetséges. A
kutatéi elme leleményes, és ott, ahol az evo-
Itcib sordn kialakult szerveink nem kell6en
alkalmasak a kozvetlen megismerésre, készii-
Iéket tervez és épit, hogy az észlelés hatdrait
kitolja. Litdsunk spekerdlis tartomdnya kor-
latozott, de infravérds vagy ultraibolya tarto-
mdnyban 14t6 egyszert késziilékekkel pétol-
hatjuk ezt a hidnyossdgot. Az 1950-es évektdl
nagyszdmu olyan eszkoz és késziilék kifejlesz-
tése tortént, amelynek koszonhetéen ma a
szerkezeti kémia és bioldgia tertiletén jobban
ldtunk, mint valaha. Az itt hamarosan széba
keriilé diffrakcids eljarasokkal le tudjuk ta-
pogatni a molekuldk elektronstirtiségét, meg
tudjuk hatdrozni térszerkezetiiket az Gket
felépité magnesesen aktiv magok viselkedése
alapjan. Mindez mdra lehet6vé tette nemesak
akémia vagy a biokémia, de az immunoldgia,
a virolégia, a névénybiolégia és mds fontos
szaktertilet szamdra is, hogy kutatdsaik targyat,
a szamukra fontos rendszerek molekuldris
komponenseit feltérképezzék. Osszefoglalva
tehdt: mdra megnyilt a lehetdsége annak,
hogy nemcsak a kisebb molekulatémegti
vegyliletek, de az azokbdl felépiil akdr sok
szdz vagy ezer kiloDalton 6ssztomeg szup-
ramolekuldris rendszereket is atomi szinten
megismerjiink.

Mig a merev térszerkezeti kismolekuldk
esetében (példdul 2-butén) a cisz- és transzizo-
merek megnevezése (I. dbra) mér a XIX.
szdzad végére tehetd (Johannes Wislicenus),
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addig a hajlékony butdn analég térszerkeze-
teivel, az in. szinperiplandris és antiperiplandris
konformdcidkkal csak az 1930-as években
foglalkozott Vladimir Prelog. Mindkét ve-
gytiletre jellemzd egyébként, hogy egyazon
konstitici6 esetében is egynél tobb téralkatot
kell meghatdroznunk és lefrnunk. Ma mdr
tudjuk, hogy a kiilonboz8 3D-térszerkezete-
ket —azaz lokdlis energiaminimumokat — po-
tencidlisenergia-gitak valasztjdk el egymdstdl,
amelyek nagysdga szabja meg, hogy adott
fizikai-kémiai paraméterek mellett izomerek-
kel vagy konformerekkel van-e dolgunk. Ha
a killonbozd szerkezeteket elvélaszté gdtak
magassdga alacsony, akkor konformerekrdl
beszéliink. Ez utébbi esetben csak a kiilon-
boz8 szerkezetek egyensilyi rendszerének
megismerését kovetden alkothatunk a mole-
kuldrol hiteles szerkezeti képet. A megkiilon-
boztetheté konformerekhez tartozé energia-
szintek betoltottsége az energiacloszldsnak
megfeleld. Hajlékony molekuldk jellemzése
soran, a Boltzman-féle determinisztikusleiris-
mdd értelmében minden egyes konformer
térkoordindtdi mellé, szerkezetenként egy-egy
valdszintiségi vdltozot is be kell vezetniink. Ha
ugyanezt a molekuldt egy szrochasztikus fel-
fogds szerint jellemezziik, akkor a molekuld-
ris rendszer egyfajta ,,bolyongdst” képzeljitk
el a konforméciés altéren. Ilyenkor a pontos
leirds megkoveteli a hagyomanyos térkoordi-
nétdk mellett az Ggynevezett idékoordindrik
bevezetését is. Mindkét leirdsméd — determi-
nisztikus vagy sztochasztikus — kézos abban,
hogy a szokdsos hdromdimenziés térkoordi-
ndtdk mellett egy a negyedik dimenziét is
megtestesitd Gj koordindta bevezetését teszi
sziikségessé.

Vannak merevebb vazu szerves molekuldk,
mint példdul egyes szteroidok; mig mds tipu-
sok esetében —ilyenek példdul a polipeptidek

és fehérjék, az oligo- és a poliszacharidok és
még nagyon sok mds természetes makromo-
lekula — inherens flexibilitds figyelhetd meg.
Az utébbi tipust vegyiletek vizsgalatira ér-
vényes az a mdr kordbban tett megdllapitds,
amely szerint csak tgy alkothatunk hiteles
képet a molekulak térszerkezetérdl, ha azok
konformdcianalizise esetén a konformerek
dinamikus egyensulyi elegyében szereplé
szerkezetek koziil mind tobbet meg tudunk
kiilonbéztetni.

JOl érzékelhetd tehdt, hogy a legtobb
makromolekula jellegzetes téralkat-csalddok-
kal jellemezhetd. Ez utébbiak termodinami-
kai lefrasa mellett, azaz a konformercsalidok
megnevezésén tdl, az egymdsba alakuldsuk
kinetikai jellemzése is fontos rendszerpara-
méter. Ha példdul vesziink egy fehérjemole-
kuldt, melynek feltekeredése jellegzetesen
csak egynéhdny mdsodpercig tart, ugyanen-
nek a molekuldnak az aggregdciéja — nagy
szerencsénkre — hosszi napokat vagy hénapo-
kat is igénybe vehet. Tehdt a fehérje , életére
és mozgisdra’ jellemzd id6skala egyik végén
napok esetleg honapok taldlhatdk, olyan idé-
tartamok, amelyek a mi életiinkben is értel-
mes egységként kezelhet6k. Ugyanakkor
egy-egy fehérje harmadlagos szerkezetének
kialakuldsdt megel6zi a masodlagos szerkeze-
tek feltekeredése, amely leggyakrabban mar
amdsodperc milliomod részéig sem tart. Még
ennél is gyorsabb a makromolekuldk lazibb
részeinek, a hurkoknak és kanyaroknak bille-
g6 mozgasa. Ezek a mi hétkoznapi vildgunk-
hoz viszonyitottan igen gyors mozgdsok a
pardnyok vildgdban, ahol az elmozdulsokat
nanométerben, azaz a méter egymillidrdod
részében adjuk meg, nem is olyan gyorsak.
Mindaz, ami a pillanat toredéke a szamunk-
ra, kell6en hosszt id6 ahhoz, hogy molekuldk

fel- és letekeredjenek, konformdciés aranyuk
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és egyenstlyuk médosuljon. A makromoleku-
lak forgd-haladé mozgdsa normdlis viszkozi-
tasti kozegekben csak néhany nanoszekundu-
mig tart, s ez id6 alatt a molekula ugyantigy
megfordul sajdt tengelye koriil, mint teszi azt
a Fold 24 6ra alatt. Ahogy a fold szogsebes-
sége megmérhetd, ugyanuigy egy-egy mak-
romolekula szogsebessége is ma mdr megha-
tarozhat6. A bukddcsolva és forogva haladé
molekuldkat felépitd atomok sajdtsigos belsé
mozgisa az el6bbinél szdz vagy akdr ezerszer
is gyorsabb lehet, amely amugy ultragyors
mozgdsok még mindig kozelébe sem érnek
a kémiai kotések mentén megfigyelhetd sza-
kadatlan vibrécidk sebességének. Jol érzékel-
het6 teht, hogy a paranyok vildga ugyanolyan
dinamikus, mint a mi vildgunk, csak éppen
ott azért minden egészen mds. Igy tehdr a
szerkezet és/vagy komponenseinek a kiilonbo-
6 id6skdldn torténé mozgdsai nem mdsok,
mint a molekuldk élettitjai térben és id6ben.
E rovid bevezetd, dttekintd és rdhangold
gondolatok végén hadd emlékeztessem a
tisztelt olvasékat Ludwig Wittgenstein egyik

hires monddsdra, miszerint ,a nyelvem haté-
rai a viligom hatdrai.” (Wittgenstein, 2004)
Ne feledjiik, hogy ez utébbi nem valami tu-
risztikai tandcsadds, hanem egy igen fontos
kijelentés, amelynek értelmében ,,amit nem
tudunk mondani, azt gondolni sem tudjuk”.
Vagy egy kicsit masként: ,,En vagyok a vildgon;
a viligom hatdra a nyelv, amelyen értek.”
Addig tudok elmenni gondolatban, elmélet-
ben, ameddig kifejezéseim vannak hozzd.
Ebbdl ad6dik az is, hogy ezen — mdrmint a
viligomon — tdl, amir8l még tudok szavak-
ban és kifejezésekben beszélni, nincsen sem-
mi mds. Onnan {r vesz koriil minket. Tgy
tehat, ha a molekuldk térbeni és idébeni 1é-
ér6l meg tudunk fogalmazni fontos dllitdso-
kat, akkor remélhetjiik, hogy nyelviink, s
ezen keresztiil vildgunk hatdra is kitolédik. Mi
mias lehetne a természettudds dlma és mun-
kdjdnak motorja?

Kulesszavak: @ molekulik lithatatlan vildga,

sztochasztikus bolyongds, determinisztikus le-
irdsmdd, a molekuldris mozgdsok iddskdldja
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