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Rabul ejtés a kémiában 
Molekuláris börtönök: fogoly—foglár komplexek 

Félreértés ne essék, a2 alábbiakban nem arról lesz szó, hogy hogyan ejti rabul a 
kémia a természettudományos ismeretekre éhező koponyákat. Bár a fenti lehetőség is 
fennáll, és e sorok szerzője is átesett e folyamaton zsenge ifjúkorában, az, amivel itt 
foglalkozni kívánunk, magában a kémiában és nem a kémiával történik. 

Ezek után valószínűsíthető, hogy lesznek, akik a dolgozat címét fejcsóválva fogadják. 
Hát már a kémiában is, mondhatják azok, akik a rabul ejtést kizárólag az élővilágra 
jellemző jelenségnek hitték. Optimistább alkatúak talán nem is a negatív kicsengést 
vélik kihallani a rabul ejtés mögül, hiszen romantikus emberi kapcsolatok során érzel-
mileg is rabul ejthető a partner. Lélekmelengetö leírások foglalkoznak ezzel a szépiro-
dalomban. A kémiában azonban mindez másképpen van. A fenti címben előrevetíti ár-
nyékát, mert a börtön szó felemlítése — a fogoly—foglár fogalmával tetézve — már felejtetni 
látszik a kapcsolati romantikát és szigorúbb kölcsönhatásokat ígér. Pedig még a kémiában 
is milyen szépen, barátságosan indult minden. 

1974-ben Donald és Jane M. Cram javasolták a „vendéglátó—vendég" kémiai elnevezést 
bizonyos kémiai kapcsolatok (komplexek) jelölésére [1]. Javaslatukat a már előzőleg meg-
fogalmazott kémiai elvek esztétikai kiegészítéseként Aiszkhülosz athéni költö és drámaíró 
egyik gondolatára is alapozták, akt 2500 évvel ezelőtt azt írta, hogy „a legkellemesebb 
(emberi) kapcsolat a vendéglátó és vendégének kapcsolata" [2]. Cram a területet a kö-
vetkezőképpen foglalta össze: „Az elmúlt 17 évben kutatásaink során a vendéglátó és a 
vendég közötti kellemes kapcsolattal foglalkoztunk a szerves molekulák szintjén. A ven-
déglátó, vendég komplex fogalmakat és kötéseiket a következők szerint definiáljuk [3]: 
A komplexek két vagy több molekulából, vagy ionból állnak, melyeket egyedi szerkezeti 
kapcsolat tart össze, mely-a vendéglátó és a vendég kötési helyeinek kiegészítő sztereo-
elektronikus elrendezését is magában foglalja... a vendéglátó komponens olyan szerves 
molekulával vagy ionnal jellemezhető, melynek kötési helyei a komplexben konvergálnak... 
a vendég komponens lehet mindazon molekula vagy ion, melynek kötési helyei a kom-
plexben divergálnak... általában az egyszerű vendégek bőségesen állnak rendelkezésre, 
míg a vendéglátókat meg kell tervezni és szintetikus úton elö kell állítani [4]." Az egész 
fogalomkört Container molecules and their guests (Konténer molekulák és vendégeik) c. 
monográfiájukban részletesen ismertették [5]. 

A tudományos közösség készségesen fogadta nézeteiket, melyek széles körű nemzet-
közi elismerésben részesültek. Cram ezt annak tulajdonította, hogy „egy új terület új 
terminológiát igényel, melyet ha pontosan definiálnak, analógia segítségével megkönnyíti 
a gondolkodást a kutatás területén" (3). 

Ez az utóbbi megállapítás elég hosszú ideig kristálytisztának és igaznak bizonyult 
[6], de később az elnevezés körül felhők kezdtek gyülekezni a vendéglátó—vendég kémia 
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egén. Ugyanis 1988-ban Cram és mtsai [7] az első karcerandok és karceplexek felfede-
zéséről adtak hírt. „Az eddig leírt több millió szerves vegyületen kívül léteznek olyan zárt 
felületű vendéglátók, melyeknek megerősített belső terük elég nagy ahhoz, hogy kovalens 
rácsok mögé olyan vendégeket tudjanak bebörtönözni, melyeknek mérete a közönséges 
oldószer molekulákénak felel meg. Erre a vegyületcsoportra a karcerandok megjelölést 
alkalmaztuk". 

Egy másik esemény, mely ugyancsak hozzájárult a vendéglátó—vendég kémia fent-
említett nevezéktani felhősödéséhez, a buckminsterfullerén és oligomérjeinek 1985-ben 
történt felfedezése volt [8,9]. Ezek a szén új allotrop módosulatai, melyeknek ugyancsak 
zárt a felületük, ü re s gömb alakúak, és potenciálisan elég nagy a belső terük ahhoz, 
hogy kis molekulákat, atomokat, vagy ionokat t ud j anak magukba zárni, ami az űn. 
endohedrális fullerének keletkezéséhez vezet [10]. A felhősödés abból a tényből származik, 
hogy a karceplexek és az endohedrális fullerének esetében olyan kifejezések, mint „rács 
mögött tartás", „bebörtönzés", „foglyok", „vendégek rács mögött" kezdtek feltűnni a mo-
lekuláris konténer vegyületekkel foglalkozó irodalomban. Nem szükséges túl bonyolult 
magyarázó nevezéktan ahhoz, hogy az ilyen viszony már nem tekinthető „kellemes kap-
csolatnak" Aiszkhülosz értelmezése szerint, mert az olyan „vendéglátó—vendég" kapcso-
latban, ahol a vendég nem tud szabadon jönni-menni, az ténylegesen „fogolyként" van 
jelen, azaz „rabul ejtett", „rács mögötti" vagy „bebörtönzött" lesz. 

Az alábbiakat azért vázoltuk fel, hogy megőrizzük Cram valóban vonzó Aiszkhülosz-i 
koncepcióját és összhangba hozzuk azt a karcerandok, fullerének és a 3D hálós vegyületek 
megjelenésével, valamint a karceplexekben, interpenetráló 3D szerkezetekben és endo-
hedrál is fullerénekben uralkodó a „vendéglátó—vendég" viszonyoknál „szigorúbb" kap-
csolatokkal. Ily módon a molekuláris konténerek kémiája [12J logikusan egy „vendéglá-
tó—vendég" kémiára, „molekuláris panzióra" és egy „foglár—fogoly" alapú, „molekuláris 
börtön" kémiára válik szét. 

Amint említettük, a koraplexeket, kriptaplexeket, szferaplexeket, kriptaszferaplexeket, 
hemiszferaplexeket, kaviplexeket stb. [5]. „vizitand" vegyületeknek tekinthetjük, mivel a 
„látogatás" folyamán a „vendéglátó—vendég" kellemes „vizitelő" kapcsolata érvényesül. 

Ezzel szemben pl. a karceplexek és az endohedrális fullerének (1. ábra) mint „kap-
tivand" vegyületek je lennek meg, a „foglár" molekulák a „foglyokat" „befogják" és irre-
verzibilisen kovalens rácsok mögött tartják, nem „kellemes" hanem „szigorú" „fogoly— 
foglár" kapcsolat következtében. Ami a fulleréneket illeti, ezek képződésük mechanizmusa 
szerint a következő csoportokba tovább rendszerezhetők: 

- „kapturandok", vagyis olyan endohedrális fullerének, amelyeket a grafit és egy ehhez 
kevert fémoxid (pl. ЬагОз) [12] ívgerjesztéses plazmásításával állítanak elő és amelyek a 
szén és fém plazmában in situ keletkeznek, amikoris néhány buckyball molekula kép-
ződése közben a p lazmában együtt lebegő fém atomokat fog be; 

-„penetrandok" vagyis olyan endohedrális fullerének, amelyek a már képződött, pl. 
zárt kalitkájú fullerének és különböző elemek atomjai között létrejött kölcsönhatás ered-
ményeképen keletkeznek. Ebben az esetben a „fogolynak" az előre elkészített kalitkába 
kell valamilyen mechan izmus út ján bejutnia. Az így keletkező vegyületeket a penetráció 
mechanizmusa szerint a következőképen rendszerezhetjük: 

- „kollizandok", amikor is a „fogoly" atom penetrációja nagyenergiájú bimolekuláris 
ütközés (kollízió) h a t á s á r a következik be egy tandem gyorsító tömegspektrométer beren-
dezésben [13], vagy úgy, hogy a fogoly atomot atomreaktorban történő neutronbesugárzás 
következtében nukleár is visszalökődés „lövi" be a zárthéjú fulleréngömbbe (14), 

- „diffuzandok" amikor is az endohedrális atomok a fullerén héjba termikus nagy-
nyomású folyamat során diffundálnak be [15] egy te rmikus „ablaknyitási" folyamat kö-
vetkeztében |16J. 

A „foglár—fogoly" komplexek szerkezeti leírására az endohedrális fulleréneknél alkal-
mazott jelölés haszná la ta alkalmazható. Ennél a jelölésnél a @ jeltől bal ra álló kompo-
nensek a „foglyok", míg a „foglárok" a @ jeltől jobbra találhatók. Ily módon а СбО-Ьа 
lan tán „bebörtönzésével" képződött vegyületet а Ьа@Сбо képlet jelképezi. A „bebörtönzött" 
oldószert és céziumot tartalmazó Cram-típusü karcerandok [12] képlete 
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FOGOLY 
(Lan tán) 

FOGLÁR 
(Fullerén) 

1. ábra 

(CH3)2NCHO. (CH2)40, CsCl@C8oH720i6S4 és a Robson vegyületet [111 a 
З/4С2Н2СЦ. 3/4CH3OH@Zn/CN/ / N 0 3 / / t p t / 2/3 
képlet írja le. 
A „foglár—fogoly" kémia nemcsak az itt ismertetett különböző t ípusú és alakú molekula 

konténerek képződésének tanulmányozásával foglalkozhat, hanem azzal a kérdéssel is, 
hogy vajon milyen jellegű kémiai reakciók já tszódhatnak le a foglár molekulák belső 
fázisába bezárt különböző „foglyok" között [5. 1 1]. 
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