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Az atomok ,,1lluzidja”

és a molekuldk realitdsa kozott
félaton: véltozatok négy elemre
in memoriam Kajtdr Mdrton'

Vajon mi jelent nagyobb mentdlis kihivast: elképzelni azt, hogy
egy tdrgy akdr végtelenszer is kettéoszthat6 — a hangstly a
végtelenen van —, vagy az, hogy van egy olyan mérettartomany,
amely utdn az osztott rész(ek) mdr mindgségileg eltérnek az ere-
detit6l? Nehéz elgondolni és mélységében felfogni azt, hogy az
tires tér és az id§ folytonos (nem diszkrét), és végtelenszer osztha-
t6 anélkiil, hogy barmely osztdst kovetGen mingségi véltozds jon-
ne létre. Ugyanakkor ebben a térid§-kontinuumban®* a térgyak
egyike sem folytonos. Vegyiink példdul egy doboz kockacukrot,
amely el6bb kockdkra, azutdn kristdlyszemcsékre, majd mikro-,
azt kovetSen pedig nanométeres darabokra oszthaté szét. Bér az
osztéssal keletkez§ darabok egyre kisebbek, ezért egyre ,,élesebb’
eszkozokkel tudunk csak apritani, a munkdhoz pedig egyre na-
gyobb felbontdst mikroszkGpok sziikségesek, egy ideig mégsem
torténik lényeges dtalakulds. Az eredeti kristdlycukrot oszthatjuk
akdr 25 egymdst kovetd 1épésben, dm szamottevé mingségi val-
tozds csak akkor kovetkezik be, amikor eljutunk a kristélyt fel-
épitd molekula szintjéhez, a nanométer (10~ m) méretd szacha-
rézmolekuldhoz. Ha viszont mdr elkiilonitettiink egyetlen szacha-
rézmolekuldt, akkor azt nem tudjuk tovdbb osztani anélkiil, hogy
mindségi valtozds be ne kovetkezne. A szachardzt kettévagni ugyan
nem lehet, de kénnyen ketté-hidrolizélhatjuk, és igy a molekuldt
felépit két egységét, a D-gliikéz- és a D-fruktéz-molekuldkat
kapjuk, amelyek mdr eltérnek nemcsak a kiinduldsi szachardz-
kristdlytdl, de egymdstdl is. A taldn legismertebb D-gliikdz (sz8-
16cukor) 6 szén-, 6 oxigén- és 12 hidrogénatombdl épiil fel, azaz
eljutunk a periédusos rendszer elemeihez, azon beliil is a cimben
szerepl§ négy elembdl hdromhoz (Kajtdr Mdrton: Vdltozatok négy

1A cikk tisztelgés a 90 éve sziiletett Kajtdr Mdrton (1929-1991) sztereokémikus szellemi
és emberi nagysdga, valamint Vdltozatok négy elemre cimii konyvének origindlis vi-
ldglatdsa eldtt.

2 A folytonos térid§ dsszekapcsolt fogalmdbdl, nevezetesen abbdl, hogy nincs kiilon tér
és idd, csak ezek csatolt létezése, kiolvashaté (vagy legaldbbis erre rimel) a ,,creatio ex
nihilo” tanitdsa, mely szerint a szabadon és a semmibdl teremtett anyag értelmezhe-
tetlen az id6n kiviil. Mds sz6val Isten a térrel egyszerre id6(ke)t is teremtett.

3 Fizikusok egy csoportja meggydz8 érvrendszert fejlesztett ki a (szuper)hir elmé-
let(ek) létezése kapcsdn, amelyet M-elméletnek neveznek — egy 11 dimenzids térben ir-
jak le azt —, és magdt a ,teret” is kvantdltan fogjék fel. Céljuk, hogy egyetlen kongru-
ens keretrendszerben irjdk le mind az dltaldnos relativitdselméletet, mind a kvantum-
mechanikdt, s igy az dsszes erGhatdst egyetlen elméletbe stritsék.
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elemre, Gondolat Kiadd, 1988). Az atomrdl — az atomosz gorog sz6
jelentése oszthatatlan — ma madr tudjuk, hogy oszthatd, hogy nem
a legkisebb kvantumegység, hiszen szubatomi részecskékbdl épiil
fel. A protonok, neutronok és elektronok koziil csak az elektron
elemi részecske, a proton és a neutron oszthatdk.

A periédusos rendszer elemei tehdt mind tovébb oszthatdk, igy
nem képezik az anyag fundamentumét még akkor sem, ha a ké-
mikus sokrétlien és kreativan tud az atomok szintjén gondol-
kodni a molekuldkrdl, bel§liik molekuldris, sét akdr makroszko-
pikus tulajdonsdgok tucatjaira kovetkeztetni. A kémia, a bioké-
mia, a nano- és polimerkémia mint diszciplindk tehdt valahol az
atomfizika (kvantummechanika) és az asztrofizika kozott he-
lyezkednek el. Az elébbi a mindent felépit§, mindenben jelen le-
v mikrokozmosz alkotdira fékuszdl, mig az utdbbi a ,.felettiink’
elhelyezked§ csillagos égen dt a Tér, az Univerzum mibenlétét ku-
tatja. Wedres Sdndor hires sora — ,,Alattad a fold, folétted az ég,
benned a létra” — j6l érzékelteti ezt az inspirdld vertikumot, az
emberi kivdncsisdgban rejl§ lehetGséget, azt, hogy a tapasztalds
és a gondolkodds (kognicid) eszkdzével megismerjiik a fold és az
ég titkait, az asztrofizika és az atomfizika rejtélyeit.

Legjobb tuddsunk szerint az Univerzumot (mdsok szerint a
Multiverzumot) 96%-ban a s6tét anyag és a sotét energia tolti ki,
amelyek koziil egyik sem azonosithaté a 150 éve lefektetett és az-
Gta kiegészitett periédusos rendszer elemeinek egyikével sem. A
kémikus otthonosabban érzi magdt a megmaradt 4%-kal, amely
lényegében a periédusos rendszer els§ periédusdnak (sordnak)
2 eleme, a hidrogén (H) és a hélium (He). Az (r iiressége, a csak
két elem jelenléte elgbb csalédottsdggal és hidnyérzettel, utébb
szorongdssal tolthet el minket. Mintha megdllt vagy taldn el sem
indult volna az abiogenezis? Mintha csak a magfuzié hétterét adé
H-atom (75%) megalkotdsdra szoritkozott volna a természet? Csak
a csillagok tiizelanyaga, a H és ,,égésterméke”, a He (24%), va-
lamint e fuziét kisérd ,kellékek” lennének csupdn jelen a vildg-
ban? A ,legelterjedtebb” oxigén- (0,06%) és szénatomok (0,03%)
mellett az dsszes tobbi elem egyiittesen ~0,11%-ot ha kitesz. Fo-
lottiink az ég sotét, tires és dltaldban hideg, néhol viszont fényes és
nagyon meleg, de dsszességében elég unalmas hely lenne tehdt?

Létszolag nem jobb a helyzet ,lent” sem. Ernest Rutherford
atommodellje szerint az atom elektronfelhdje ,,iires” (>99%), a

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



pozitiv atommagban 1év6 protonok és neutronok dtmérdje cse-
kély (d~107" m), az elektron ,mérete” pedig szintén a ~107° m
mérettartomdnyba esik. A kémikus nem érzi magdt otthonosab-
ban akkor sem, ha a periédusos rendszer elemeinek alkotdira te-
kint, ha a proton és a neutron belsejébe ,,néz8” részecskefizikusra
figyel. Hiszen az az érzésiink tdmad, hogy a femtométer (~107"
m) és az attométer (~107"® m) mérettartomdnyba zsugorodd szubsz-
tancia ott egyszerten ,elenyészik’, megszinik a sz6 klasszikus
értelmében anyagnak lenni. Ugyanis a proton és neutron tome-
gét az azt felépit§ 3-3 kvark ossztomege csak ~1%-ban teszi ki.
A ,,hidnyz6” tomeg 99%-dt tehdt a kvarkok kinetikus energidjd-
nak és az azokat osszetarté gluonmez§ (gluontér) energidjanak
osszegében, az m = E/c? dsszefiiggés értelmében kell keresniink.
Az energidba kédolt, abban manifesztdlédé tomeg fogalma hét-
koznapi értelemben véve felettébb kontraintuitiv, még akkor is,
ha sem a femto- és attométer, sem az ilyen méretd proton és ne-
utron belsejébe ,,14t6” (azaz: mdr ilyen de Broglie-hullimhosszu)
elektron ~50 GeV-nyi energidja nem a hétkéznapokban megszo-
kott és haszndlt energia- és tavolsagegységiink. Mégis hitborzon-
gaté az iires fent és lent megsejtése.

JAddm: Orjongd roptiink, mondd, hovd vezet?

Lucifer: Hdt nem vdgytdl-e menten a salaktdl, magasb korikbe,
honnan, hogyha jdl értettelek, rokon szellem beszédét, hallottad?

Addm: Az igaz, de ily ridegnek, nem képzelém feléjok vitamat. E
tér oly puszta, ollyan idegen, mint hogyha szentségsértd jdrna ben-
ne...” (Maddch Imre: Az Ember tragédidja, 13. szin)

1. abra. A molekulak realitasa az Univerzum liressége
és az atomok ,illuziorikus” volta k6zé szorulva talalhaté

Niels Bohr, Erwin Schrodinger és mdsok munkdjanak koszon-
hetGen a kémia kvantitativ elmélete, a kvantumkémia jegyében
az atommagokat és az elektronokat szétvalaszthatjuk. Az atom-
magokat a klasszikus mechanika torvényei szerint, mig az
elektronokat a kvantummechanika diszciplindjaval 6sszhang-
ban kezeljiik. A ,,rogzitett” atommag-koordindtdknak koszonhe-
téen a kémikus igy sokkal kényelmesebb helyzetbe kertil, hiszen
ugy rajzolhat molekulaszerkezetet, uigy beszélhet molekulakon-
formdcidrdl és -konfigurdciérdl, hogy kozben az elektronok hul-
ldmtermészetének figyelembevétele mellett relative helyes és a
mérésekkel Gsszevethetd pontossdgu szdmoldsokat és megfigye-
léseket végezve hasznos informdcidkat gydjthet a molekuldkrdl.
Ha nem is olyan lankds és otthonos ez a ,,kémiai tér”, mint Mi-
cimacké szdzholdas pagonya, de megjelenik benne a potencid-
lisenergia-felszin, PEF, a modern kémikus centrdlis magyardzé
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eszkoze. A 21. szdzad mdsodik évtizedének végén — megdllva fél-
tton az atomok ,,illdziéjdnak™ és a molekuldk realitdsdnak hatd-
rdndl — a kémikus minden pillanatban ott billeg a newtoni me-
chanika klasszikus vildga és a kvantummechanika ,,ingovdnyos”
tertilete kozott.

Mi csoddsabb az embernél? — kérdezhetnénk, és valéban. Bar
az elemek koziil az oxigén- és a szénatomok csak tizezrelék
nagysdgrendben vannak jelen az Univerzum egészében, ez az
ardny jelent§sen megvéltozik akkor, ha el6forduldsukat akdr a
Foldon dltaldban, akdr az emberi test egészében nézziik. Durva
becslésként megdllapithatjuk, hogy a mintegy 37 billié (10%) sej-
tiink 99%-ban csak a cimadé négy elembdl épiil fol. Mintegy
63% (10 tomeg%) hidrogénatom, 24% (65 tomeg%) oxigénatom,
12% (18 tomeg%) szénatom és 1%-nyi (3 témeg%-nyi) nitrogén-
atom teszi ki a mintegy 7 kvadrillidrdnyi (10”) atomot egy dtla-
gos emberi test esetében. Ahogy a kordbban emlitett GeV és a
femto- és attométer egységek is tdvol esnek a hétkoznapi mér-
tékegységeinktdl, dgy a 37 billiényi sejt vagy az ezeket felépitd
7%10% darab atom szdmdval is érdemes bardtkozni. Ha példdul
ezt a sejtmennyiséget ldncfiizérbe rendeznénk, akkor az mintegy
tizennyolcszor érné korbe a Foldiinket. S ha gondolatban a sejte-
ket felépit§ atomokat rakndnk sorba egymds mellé, akkor az igy
kijelolt tdv a Fold-Nap tdvolsag kozel egymillidszorosa lenne, vagy-
is mintegy négyszer lenne hosszabb a mi Napunkhoz legkézelebb
esd Proxima Kentauri csillag tdvolsagdndl.

A szénbdl, oxigénbdl, nitrogénbdl és hidrogénekbdl felépiils
molekuldk sokasdgdnak kialakuldsa — amit szokds a kémiai tér
evolucidjdnak nevezni — az elmult 4 millidrd év alatt merében
mdsképpen alakult, mint ahogy a ,,bioldgiai tér” molekuldi fej-
16dtek. A kémiai tér méretére a Foldon ma még csak Gvatos becs-
léseket tehetiink, noha mdra tobb mint 150 millié molekuldt ka-
talogizdltak és irtak le. Azonban mdr e sokasdg elemzése is rd-
mutat arra, hogy a szerves molekuldkra a szerkezeti sokszintiség
és a nagymérvii szerkezeti vdltozatossdg a jellemz§. Ezektdl a tu-
lajdonsdgoktdl hatdrozottan eltér a bioldgiai tér foldi evoldcidja
sordn hangstilyossd valt pdr szdz ,alap” szerves molekula (cukrok,
aminosavak, nukleinsavak stb.), amelyek (6n)szervezddése és
komplex evolucidja tette lehet§vé a poliszacharidok, polipepti-
dek, fehérjék és polinukleotidok megjelenését és diverzifikdcié-
jat. A sejtépitd szerves és biomolekuldk szama kozel sem olyan
nagy, mint ahogy azt elsdre gondolhatndnk. Kis tulzdssal leszo-
gezhetjiik, hogy csupdn pdr szdz alapvegytilet Gsszetett nano- és
mezorendszere képessé valt arra, hogy hordozza az élet amugy
nehezen definidlhat6 csoddjét. J6 példa erre a huszonhdrom hu-
mdn kromoszémapdrban azonosithaté, mintegy 20 000 génr6l
leolvasott nagyjdbdl szdzezer fehérje esete, amelyek mindegyike
rendre ugyanabbdl a 20 fehérjeépitd aminosavbdl épiil fel. Csu-
pén csak 20! A sejtjeinket és szoveteinket alkotd szupramoleku-
léris fehérjék mindegyike tehdt kivétel nélkiil az evolticié sordn
valahogy — még nem ismert mddon - kivdlasztott 20 épitGelem-
bél (,,Lego-kockafajtdbdl”) rakddik ossze.

Az informéci6 sziiletésének, fejlédésének, hordozdsdnak, 4t-
addsdnak és lecsengésének megértése kulcsfontossdgu kihivds.
Az informécidhordozds mibenlétének tanulmdnyozdsa rdvildgit

+ A vildgmindenséget dsszetartd erd és rendezdelv, a Logosz, amelyre jellemzd, hogy
w»Minden dltala lett, és ndla nélkiil semmi sem lett, ami lett” (Jn 1,3), azaz Isten, a sem-
mibdl, szabadon, egy konkrét, de mégis ismeretlen idGpillanatban teremtette meg az
Univerzumot. Taldn a keresztény teoldgia e tanitdsdra (,creatio ex nihilo”) — a semmi-
b6l valé teremtésre — reflektdl az atomok klasszikus értelemben vett anyagénak {ires-
sége ugyantgy, mint magdnak az Univerzum ,,iirességének’ a ténye is. Ez a kiilonds
iiresség az, amit a szerzd illazidként aposztrofal.

LXXIV. EVFOLYAM 12. SZAM « 2019. DECEMBER « DOI: 10.24364/MKL.2019.12 367



= A PERIODUSOS RENDSZER EVE

biolégiai tér - komplexitas

organizmus

szovet
sejt]
szupra-
molekularis
komplex

nanorendszer

~100

biomolekula
evolucidja

S g i >150 millie

ndltdk, példdul a takdcsok szovdszékeik au-
tomatizdldsa érdekében. E mtiszaki megoldds
20. szdzadi analdgjdnak tekinthetjiik a lyuk-

kértyds szdmitégépes informdciéhordozést.
iv) Evezredek 6ta rogzitenek 3D formdban
is kozvetleniil informdci6t archaikus agyag-
plasztikdk, kdszobrok és fémontvények for-
mdjdban, fiiggetleniil attdl, hogy olyan na-
gyok-e, mint Stonehenge kovei vagy a New
York-i Szabadsédg-szobor, vagy éppen olyan
pardnyiak, mint egy asszir fiilbevalé vagy nyak-
7 ék. A mikrokozmosz vildgdban a molekuldk
i rendre 3D informdciét hordoznak. Az atom-
magok jellege és elhelyezkedésiik sztereoké-
midja hatdrozza meg az elektronok térbeli el-
oszldsdt, kédolja a 3D informdciét. Ha egy
/ izoldlt molekuldt vagy egyetlen molekulafaj-
/ ta homogén rendszerét tekintjiik, akkor kons-
tans peremfeltételek mellett, gyakran idGben
dllandé kéddal, 3D molekuldris informdcié-
s val van dolgunk. Am ezen 3D objektumok to-

kémiai tér - sokszintiség

2. abra. A foldi koriilmények kozott a kémiai és a bioldgiai tér eltéré modon fejlédott
az evolucio évmilliardjai alatt: mig a szerves molekulakra altalaban a szerkezeti
sokszinliség a jellemzd, addig az evolucié soran alig par szaz ,alap” szerves vegyiilet
(cukrok, aminosavak, nukleinsavak stb.) és polimerjei kaptak kiemelt hangsulyt

arra, hogy az onmagdban is mennyire ktédik a térhez és idghoz,
mds széval arra, hogy mennyire lehetetlen az a téridén kiviil:

i) Iddben linedris egydimenzids (ID) informécié példdul a hang-
(rezgés) — jeladds, ének vagy beszéd —, amely id6ben véges, le-
cseng és elenyészik. Arra alkalmas mddszerrel, linearizélt formd-
ban kddolva régzithetjiik analég médon a hangzdsban rejlg in-
formdciét, példdul mechanikusan, ,,pockdk és bardzddk segitsé-
gével a gramofonon, hanglemezen, verkli vagy gépzongora forgé
munkahengerén.

ii) A hang és a beszéd informdcidjanak kédoldsa elvezet az in-
formécié térbeni rogzitéséhez, melynek linedris (ID) formdja ma-
ga az {rds, vagy zene esetében a kottakészités. Agyagtdbldra és
papiruszra mdr sok ezer éve rogzitiink informdcidt, dm az szd-
mitott igazdn forradalmi lépésnek, amikor ennek sordn megje-
lentek az absztrakt kédok. Nyomon kovethet§ példdul a sumé-
rok esetében, amikor a konkrét térgyak (kancs6, maddr, kunyhé
stb.) lerajzoldsa mellett mér betdjelekként is rogzitették a hangok
absztrakt formdit. Az irés ilyetén fejl6dése lehetGvé tette a tomor és
kevés elemd szimbélumkészlet — akdr csak 18 betti — kialakuld-
sdt, s ezdltal vélt leirhatévéd barmely tdrgy vagy fogalom infor-
mdcidtartalma a megfelel§ szavakon keresztiil. Mindekdzben az
emberi beszéd, irds és végeredményben a gondolkodds absztrakt
jellege hihetetleniil meger§sodott.

iif) Kép (rajz vagy festmény) formdjdban 2D informdcidt rég-
Gta rogzit az emberiség, gondoljunk csak Lascaux vagy Altamira
csoddlatos falfestményeire, melyeket az emberi agy és szellem koz-
vetleniil és nem linearizélt médon dolgoz fel. A 2D szint(i informéd-
ci6 direkt kédoldsa nem j jelenség tehdt, s6t azt gépek vezérlé-
sére — vezérl§ utasitdsként — a 18. szdzad dta bizonyosan hasz-
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vabbi kiilonos sajdtsdgokkal rendelkeznek,
olyanokkal, amelyek a makroszkopikus ,,ro-
konaikra” nem jellemz8k. Hiszen az a 3D kéd
nemcsak dinamikus — az atommagok bels§
relativ mozgdsa még 0 K-en sem sztinik meg
-, de gyakran tranziens is. Alkalmas hetero-
gén molekuldris rendszerek és/vagy viltozé pe-
remfeltételek esetén ugyanis ez a térbeli in-
formécié dtalakul, és 4j 3D kéd sziiletik,
amelynek hdtterében a molekuldris reaktivitds
vagy mds sz6val a komponensek kémiai re-
akcidja rejlik. Az 4j atommag- és elektronszerkezet 4j térbeli 3D
informdciét kédol, amely 4j molekuldris sajitsdgok kifejl6désé-
hez vezethet. Ellentétben a makroszkopikus vildg tdrgyaival, ame-
lyek iitkdzése ritkdn konstruktiv, a molekuldk esetében a termi-
kus mozgds és reaktivitds nyujtotta lehet§ségbSl merdben j en-
titds keletkezhet, megteremtve ezzel az evoltcié molekuldris szint-
jét. A molekuldris evolicié manapsdg is szakadatlanul zajlik,
ugyanugy, mint jol ismert bioldgiai analdgja a fajok esetében.
Ahol két molekula két reakcidra alkalmas része dsszekapcso-
lédott, ott alapveten alakult 4t a molekula elektronszerkezete.
Az 1j molekuldt dj kanonikus molekulapélydk, 4j elektronelosz-
lés és elektronstirtiség fogja jellemezni, tehdt a rész megvdltoza-
sdval egyszerre az egész médosul. A polipeptid- vagy fehérjeldnc
kialakuldsdnak szemléltetésére j6 példa, ahogy a ldncszemekbd]
fiizér lesz: éppugy keriilnek egymds mellé az aminosavak is, ahogy
a ldncszemek. Hasonl6 pdrhuzamot vonhatunk azzal is, ahogyan
a Lego-elemek egymdsmellettisége kiad egy osszeépitett vj for-
mdt. De mert minden magyardzat sdntit, a molekuldris épitkezés
kapcsdn is hidnyosak ezek az analdgidk, mert a makromolekuld-
ban az épitGelemek és ldncszemek nem egyszertien csak egymds
mellé keriilnek a térben, hanem 4j molekuldvé olvadnak ossze.
Az aminosavak 6sszekapcsoldddsa sordn tehdt a rendre kialaku-
16 amidkétések mingségileg 4j formét, 1j informdcidszegmenst
kédolnak, mert az elektronszerkezet alapvetGen mds lesz, mint a
csupdn egymds mellett 1év6 aminosavak dsszességéé. Erdemes
megjegyezni, hogy a csak egymds mellé keriil§ aminosavak N- és
C-termindlisai kozott (-NH3[+] és —COO[-]) elektrosztatikus kap-
csolat jon létre, amely segitheti az aminosavak térbeni orientdcié-
jdt ugyan, de bioldgiai koriilmények kozstt nem teszi lehet§vé az
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amidkotések kialakuldsédt. Az 4j molekula tehdt dj informdciét
hordoz, a megvdltozott elektronszerkezet miatt megvéltoznak an-
nak térszerkezeti, konformédcids és bels§ dinamikus jellemz§i! A
molekula egészének informdciGtartalma tehdt sajitsdgos médon
tobb, mint a részek egyiittese. Ezért egy molekula adott részének
a befolydsoldsa vagy megvdltoztatdsa elvben minden esetben a
molekula egészét is befolydsolja, fiiggetleniil a molekula méreté-
t6l. Makroszkopikus analégidink ebben az esetben is sdntithat-
nak, hiszen azt gondoljuk, hogy példdul egy hdz bdvitése, egy
szoba dtalakitdsa vagy kifestése aligha befolydsolja a mdsik szo-
ba méretét vagy kinézetét. Hasonlé médon egy miiszaki leirds
utolsé bekezdésének megvdltoztatdsa nem vonja maga utdn az elsg
sorok tartalmdnak médosuldsdt. Am a molekulaszerkezet és az
elektroneloszlds olyan, mint a vers: sehol sem vdltoztathat6 biin-
tetleniil, minden rim, minden versldb mddositdsa természetsze-
riien kihat a koéltemény egészére.

A molekuldk tovabbi sajdtsdga az, hogy a benniik kédolt in-
formdci6 nemcsak dinamikus és tranziens, de adaptdcidra is ké-
pes a molekuldris kornyezet fiiggvényében. A molekuldk reflexiv
mddon reagdlnak a kornyezetiiket alkoté tovdbbi molekuldkra
akkor is, ha a kémiai reakcié ,,elmarad”, dm egymads tér- és elekt-
ronszerkezetét gyenge kolcsonhatdsok révén befolydsoljdk, amely
hatdsok ugyan reverzibilisek, am mégis kihatnak a szupramole-
kuldris rendszer (és igy a hordozott komplex informdcid) egé-
szére. J6 példa erre a fehérje térszerkezete (konformécidja), amely
a kornyezete fiiggvényében vdltozik. A fehérjék bizonyos kozeg-
ben globuldris foltekeredettséget mutatnak, mig mds esetben ren-
dezettnek nevezett térszerkezetiiket elveszitik, és ezdltal a hor-
dozott molekuldris informdci6 (pl. bioaktivitds) megvéltozik vagy
elvész. A termodinamika torvényeinek segitségével ezt a rugal-
mas adaptivitdst szdmszer(sithetjiik a szabadentalpia mennyi-
ségének viéltozdsdval, amelyen keresztiil a kiilsnb6z8 konformer
dllapotok jellemezhetdk és osztélyozhatdk. Egy példa kedvéért te-
kintstink ugy a kérnyezetfiiggd molekuldris adaptivitdsra, mint
az él6vildgban ismert szin- és alak-kamufldzsra. Szdmos rovar és
hiill§ képes arra, hogy pdncélja vagy bdre szinét, st alakjit is dl-
cdzza, noha az 6nmagdt dlcdzo dllat dltaldban nem hat vissza a
kornyezetére, nem valtozik a békdhoz hasonldan az azt hordozé
levél vagy fadg szine vagy alakja. A molekuldk esetében viszont
az adaptdcié kolcsonos, mivel nemcsak a fehérje véltoztatja alak-
jt a vizben, de a vizmolekuldk elrendez§dése is véltozik, éppen
a véltozd alaku fehérjemolekula miatt, annak kozvetlen és koz-
vetett kornyezetében. Ezek az egyre komplexebbé véld, moleku-
ldris informdciét hordozé nanorendszerek mint egészek ,torek-
szenek’ a szabadentalpia optimumdt jelentd konfigurdcidra vagy
»elhelyezkedésre”. Mivel f6ldi koriilmények kozott a molekuldk
leggyakrabban heterogén forméban, kis és nagy molekuldk so-
kasdgdban taldlhat6k, ezért az adaptiv és kolcsonhat6 elemek ha-
talmas — valéban beldthatatlan méret(i — rendszerérél kell min-
den esetben beszélniink. Ennek az egész nagy rendszernek az in-
formdcidtartalmét kell egyként felfogva érteniink, és alkalmasint
egy adott célnak megfelel§en mddositanunk. Ma még nem tud-
juk a priori megmondani, hogy az adott aminosav-szekvencia
hogyan és milyen médon befolydsolja a térszerkezet(ek) dinami-
kus rendszere dltal kédolt informdci6t. Taldn erre beldthat6 idén
beliil képesek lesziink, mégis e fontos dttorés is csak csepp lesz a
tengerben. Mennyivel dsszetettebb az el6z8 feladatndl az, ha egy
fehérjét sejtes kornyezetében, sok tizezer molekula egymdsra és
az egészre gyakorolt hatdsa kozepette akarjuk megismerni, meg-
érteni, egyes beavatkozdsok hatdsait tudoményosan elGre jelezni.
Am ha ezt a feladatot is sikerrel abszolvalnank, akkor is ott t4-
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tong a nagy kérdés, nevezetesen, hogy mit jelent az informdcié-
hordozds béviilése szempontjdbdl az, amikor nem egy, hanem 37
billi6 sejt molekuldi keriilnek egymdssal kolcsonhatdsba, egyiitt
alkotva meg az emberi testet. Ha mindez nem volna kell§en
komplex és egyben csoddlatos, akkor ne feledjiik azt sem, hogy
mindez elsGsorban szinte kizdrélag csupdn négy elem, a szén-,
az oxigén-, a nitrogén- és a hidrogénatomok kombinaldsdval va-
16sul meg.

i

Kajtar Marton (és a szerzé) 1988-ban

Egy 0,5 mg adrenalint tartalmazé Epinefrin injekcid életet
ment, amikor a megdllt szivet Gjrainditja, vagy lefékez egy élet-
veszélyes allergids rohamot. A patikdkban ma kaphaté ~2-3000
hatéanyag tobbsége hasonlé szerves kismolekula — amelyek szin-
tetikus termékek — az elmult 100-130 év szerves és szintetikus
kémikusainak munkdjét dicséri. Am a szintetikus kémia messze
tobb és szertedgazdbb a fenti példdndl, hiszen ruhdzatunk, okos-
eszkozeink, jarmiveink, és ha tovdbb vessziik, akkor életiink
szinte minden teriiletének haszndlati, dekordcids stb. tdrgyai szin-
tetikus anyagok okosan osszerakott rendszerébdl éllnak. A poli-
mer- és a nanokémia, valamint az anyagtudoményok akdr ipari
volumenben gyértott termékei mind a molekuldris megfontold-
sok és szaktudds eredményei. Napjainkban a szintetikus biolégia
létvényos elGretorésének lehetiink szemtandi, remélve, hogy a fe-
hérjekészitmények (pl. MAB-ok) segitségével kordbban gydgyit-
hatatlannak diagnosztizdlt betegségeket lehet kezelni. De a 1ét-
fontossdgu kornyezetvédelem tartds és komoly megolddsainak je-
lentds része is a kémikusok leleményességétdl, a molekuldris el-
jardsok ,,zoldiilésétl”, az dj technolégidk és molekuldris megol-
ddsok megjelenésétdl fiigg. A 21. szdzad elejére a molekuldris 14-
tdsmad, tudds és technoldgia realitdssd vdlt, ezer szdllal szovi dt
életiinket, gazdasdgunkat és jovénket.

A kémikus tehdt ldtszélag tigyesen evezett tdvolabbra az frds
elején emlitett stlyos tudomdnyfilozéfiai dilemmadk vizétdl, az Uni-
verzum (rjének riaszté csendjétdl és az atomok illizidjdnak
Szkiilla és Khariibdiszét6l. ,,Fecseg a felszin, hallgat a mély” - hi-
szen az el6bb oly sikeresnek aposztrofdlt molekuldris tudomd-
nyok tdrgydt, a molekuldkat felépit§ atommagokat azok az elekt-
ronok tartjdk dssze, melyek mint elemi részecskék kvantdltak, és
hullimtermészetiik révén klasszikus médon nem kezelhetk. De
aggdlyos lehet az is, hogy az atommagokat ,,4ll6 helyzetd” klasz-
szikus részecskeként kezeljiik, az ismert valésagot a sikeres Born—
Oppenheimer-kozelitésmdd alapjdn leegyszer(Gsitjiik pusztdn azért,
hogy a kvantumkémia eredményeit egyszerre érezziik sikeresnek
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(azaz: relative pontosnak) és mégis ldtvdnyosnak, illetve kony-
nyebben értelmezhetének. Hiszen nemcsak kvantumfizika és
kvantumkémia, de kvantumbioldgia is 1étezik, mivel egyes (élet)-
jelenségek megértése kvantumos magyardzatot igényel. A logika
azt mondatja veliink, hogy a fenti diszciplindk egymadsba dgya-
zottsdga miatt kell ilyen jelenségeknek lenniiik. Lehet, hogy nem
akarjuk vagy nem tudjuk ezeket kell§ mélységben kezelni ma
még?

Hol és merre vannak fontos, az élet egyes jelenségeinek megér-
tése sordn kvantumos kozelitésmddot igénylS kérdések? Az élet
ugyanis nem kozel 0 K-re hiitve, nem majdnem tokéletes vd-
kuumban, nem a fénysebesség 99%-an zajlik, ott, ahol a részecs-
kefizikusok dolgozni szeretnek azért, hogy egy-egy kvantumje-
lenséget a lehetd legkisebb zaj mellett figyelhessenek meg. A ka-
rikatdrdk szintjén persze létezik a ,kvantumsiel§”, aki képes
tritkkosen ldba kozé véve mégis kikeriilni az utjdban 4ll6 fét. Ez
a kép vicces, de egyben nagyon is kontraintuitiv! Bizonyosan
nem ilyesmirdl szdl a kvantumbioldgia problémafelvetése. Ideva-
g6 kérdésekrdl olvashatunk mdr Erwin Schrodinger ,,Kvantum
(effektusok) az életben” (What is Life?/Cambridge Univ. Press) ci-
m, 1944-es konyvében, vagy a Life on the Edge: The Coming of
Age of Quantum Biology cim( alkotdsban (Jim Al-Khalili & Johnjoe
McFadden/Bantam Press, 2014). A kovetkez8 néhdny példdban
kiilongsen idekivdnkozik a megfigyelés komplexebb, kvantumbio-
légiai értelmezése:

i) A Napban zajlé fuzids reakcié magyardzata csak az alagut-
hatds (quantum tunnelling) figyelembevételével vélik teljessé, de
ugyanigy a hidrogénhidban 1év§ proton dtaddsa a DNS két szdl4t
Osszetartd, példdul adenin-timin bédzispdr esetében is csak az
alaguthatdssal lesz teljes, amely esetben, ha rossz oldalra keriil a
proton, akkor az mutdciéhoz vezethet. (Nota bene a mutdcié az
evolucid zdloga.) De az alaguteffektus jelensége feltételezhetd
egyes enzimek elektron- vagy protonszdllit képessége mogott
is, azok sikeres dtaddsa esetén, és segit értelmezni azt, hogy ho-

gyan tud egy katalizdlt reakcid ilyen gyors, szelektiv és hatékony
lenni.

ii) Baktériumokban (chlorophyl, reaction center) a kvantum-
koherencia jelensége figyelhet§ meg egyes fotonok befogdsa és
tovdbbaddsa kapcsdn. E jelenségnek koszonheten valdsulhat meg
hatékonyan, parhuzamos reakcidutak segitségével egyszerre az a
folyamat, amely sordn a foton energidja sikerrel konvertdlddik
»kémiai energidva”

iii) A vorosbegy ( European Robin) vindormaddr a Fold még-
neses terének segitségével tdjékozddik tgy, hogy repiilés kozben
valészintleg kihaszndlja a kvantum-osszefonédds jelenségében
rejlé navigdcids lehetGséget. Ugy tinik ugyanis, hogy a Fold gyenge
mdgneses tere befolydsolja a maddrban éppen azt a kémiai re-
akcidt, amely segiti a vdindormaddr térbeli tdjékozdddsat. A vo-
rosbegy retindjdban a FAD kofaktort tartalmazé kriptokrom fe-
hérje (cryptochrome/Cry4) tartalmaz egy olyan elektronpdrt, amely-
r6l kimutattdk, hogy kvantumosan csatolt (Ritz T.: Quantum
Effects in Biology: Bird Navigation. Proc. Chem. 2011; 3: 262-275).

A periédusos rendszer megsziiletésének 150. évében bétran hi-
vatkozhatunk D. Mengyelejev monddsdra: ,,Az idgvel tévesnek bi-
zonyul6 hipotézis is jobb, mint a semmilyen.” Kiilondsen igaz le-
het ez akkor, amikor egy megérzés késdbb kvantummechanikai
szintd aldtdmasztdst nyer. ,Nature isn’t classical, dammit, and if
you want to make a simulation of nature, youd better make it
quantum mechanical, and by golly it's a wonderful problem, be-
cause it doesn’t look so easy” - dllitja Richard Feynman. Az ato-
mok ,,illiziéjat” megérteni kemény di6, dm a molekuldk klasszi-
kus realitdsa csak ideig-Grdig tarthaté fent. Bizonyos, hogy a jovs-
ben egyre messzebb lehet jutni azon az tton, ahol egyre komple-
xebb makromolekuldk és egy nagyobb (él6) rendszerek ma még
nehezen érthetd jelenségeit kvantumos magyardzattal indokol-
hatunk meg. Hiszen ,,... a vildg drok misztériuma a megérthetd-
sége... csodds az a tény, hogy megérthetd...” — mondta Albert
Einstein.

Az ELTE Kémiai Intézet Szerkezeti Kémia és Biologia Laboratériuma és az MTA-ELTE Fehérje Modellez6é Kuta-
tocsoport munkatarsai (2019), a szerz6 munkatarsai és baratai a molekulak megismerésének kalandos utjain
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