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A miuszeres modszerek térhoditasa a hazai gyogyszerkutatasban*

SOHAR Pal”
ELTE TTK Kémiai Intézet

A Magyar Kémikusok Egyesiilete korabban felkérte a szerzo6t
egy olyan konyv szerkesztésére, amely a teriilet szakemberei
szamara Osszefoglalja a gyogyszerkutatasban alkalmazhatd
miszeres modszerek legalapvetdbb elméleti ismereteit,
méréstechnikai tudnivaléit ¢és alkalmazasi lehetdségeit.
Kikérve a harom nagy hazai gydgyszergyar illetékes
szakemberinek véleményét a tervezett konyv tematikajarol,
a targyalandd muszeres moddszerek tobb tucatjat felsorold
lista allt 6ssze. Mivel a listan szerepld valamennyi modszer
targyaldsa messze meghaladta volna az ésszeriiség és a
realis lehetdségek kereteit, a legfontosabbnak tekinthetdkre
szlikitve a listat, tiz fejezet megirasat tliztiik ki célul:

Diffrakciés  modszerek, elektron-spektroszkopia  ¢és
mindségbiztositas, elvalasztas-technika, emisszios
spektroszkopia, NMR spektroszkopia, IR spektroszkdpia,
NIR  spektroszkopia, pasztazd elektron-mikroszkopia,
termogravimetria ¢s tomegspektrometria.

Amikor napirendre keriilt az ez évi MTA kozgytiléshez
csatlakozd osztaly-eldadd iilés tematikajanak kivalasztasa,
Blasko Gabor akadémikus javaslatara a Kémiai Tudomanyok
Osztalya ugy hatarozott, hogy az ilés foglakozzék a tervezett
konyv anyagaval atfedd tudomanyterilettel, s az eldadok a
konyvfejezetek leendé szerzoi legyenek. Igy, mikozben a
szoban forgd kiadvany jovéje — anyagi forrasok hianyaban
— egyeldre bizonytalan, a témateriilet az eldadoi tilésen
nyilvanossagot kapott.

A miiszeres modszerek megjelenése ¢és elterjedése
Magyarorszagon a mult szdazad masodik harmadanak
kezdetével esik egybe. Mint minden ujdonsag, e
moddszerek is csak fokozatosan, gyakran hosszan tartd
bizalmatlansagot, sot ellenallast legy6zve hoditottak meg a
kés6bbi felhasznaldkat, a kémiai kutatasokkal, s ezen beliil
a gyogyszerkutatassal foglalkozd szakembereket. Eleinte
gyanakvassal, kétkedéssel, afféle ,uri huncutsagnak”
bélyegezve tekintett a vegyésztarsadalom az Uj
moddszerekre. Azok a szakemberek, akik egy-egy moddszer
hazai uttoréi voltak, nemcsak elédok, tanitdmesterek nélkiil
kellett elsajatitsak a valasztott mddszer elméleti alapjait,
gyakorlati ismereteit és felhasznalasi teriileteit, de el kellett
oszlassak a kezdetben fennalld bizalmatlansagot, meg
kellett gydzzek - ugyszolvan egyenként - kutato kollegaikat
a mérések hitelességérol, a segitségiikkel szerzett
informaciok megbizhatdsagarol, s a levont kovetkeztetések
helytallosagarol.

Es bizony el6fordult, hogy a kovetkeztetések, a mérési
eredményekre alapozott feltételezett szerkezetek tévesnek
bizonyultak. Egyes mérési modszerek mindmaig, de
eredetileg szinte valamennyi, csak kozvetett adatokat,
konnyen félreértelmezhetd informaciokat szolgaltatott

¢s elegendd tapasztalat hianyaban a téves interpretacid
lehetésége mindig fennallt. Egy-egy hibas kovetkeztetés,
téves szerkezet sok-sok sikeresen megoldott kutatasi
feladatot feledtetett és élesztette Gjra az adott mddszer iranti
idegenkedést.

Ellenkez6 eldjelli veszély is fenyegette a szerkezetkutatot:
egy-egy fontosabb kutatdsi probléma sikeres megoldasa
tulzott elvarasokat szilt és olyan kérdések tisztazasat
kivantdk meg a szakembertdl, amelyekre a moddszer
alkalmatlan volt. E szkillak és karibdiszek kozott lavirozva
kellett a szerkezetkutatonak, spekroszkopus szakembernek
modszere szamara kollegait megnyerni, mikozben eleinte
maga is gyakorlatlan kezdéként ismerkedett a szamara is
csak fokozatosan feltaruld lehet6ségek és csapdak vilagaban.
Megérdemlik tehat a miiszeres modszerek hazai pionirjai,
,alapito atyjai”, az utanuk jovok tanitomesterei, hogy a mai
eldaddi iiléssel, az itt elhangzé eldadasokkal tisztelegjiink
elottik, fejet hajtsunk kimagaslo teljesitményiik eldtt,
amelyeknek haszonélvezdi az utanuk jovo nemzedékek.

A miszeres modszerek koziil elsdként a lathaté és
ultraibolya (réviden UV) spektroszkdpia jelent meg a
hazai kutatési eszk6z0k kozott. A Szegedi Egyetem Fizikai
Kémiai Tanszékének vezetdje Kiss Arpad (1889 — 1968)
kezdeményezett UV-spektroszkopiai és kvantumkémiai
kutatasokat az 1920-as évek kozepén. Foként atmeneti-fém
vegytiletek, fém-komplexek vizsgalatdval foglalkozott.
Szamos, nagytekintélyli spektroszkopus, elméleti kémikus
és szerkezetkutato kertilt ki az altala alapitott iskolabdl.

Kiss Arpad

Az 1930-as évek elején a Budapesti Miiszaki Egyetemen
a tragikusan fiatalon elhunyt Schmid Rezsé (1904
— 1939) honositotta meg az UV-spektroszkopiai kutatasokat,

*A Kémiai Tudomanyok Osztalya 2012. évi MTA -kozgytiléshez csatlakozo eléadoi tilésén elhangzott eldadas nyoman.
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kétatomos  molekuldk  spektrumanak  vizsgalatara
koncentralva. Rovid palyafutdsa nemcsak ahhoz wvolt
elegendd, hogy az elméleti kutatasokban és a spektroszkopiai
méréstechnikéban érjen el jelentds eredményeket, de ahhoz
is, hogy évtizedeken at sikeresen miikodo, sok kivald
szakembert felneveld iskolat teremtsen. Kutatasait tobbek
kozott Budo Agoston és Gaspar Rezsé, a BME Atomfizikai
Tanszékén Bay Zoltan és Kovacs Istvan, a Fizikai Kémia
Tanszéken Varsanyi Gyorgy folytattdk. 1949-t61 Kovacs
Istvan a kétatomos molekulak elméleti vizsgalatat a KFKI
Optikai Spektroszkopiai Laboratoriuma vezetdjeként is
folytatta, ahol munkatarsa Szoke Jozsef muszerfejlesztési,
illetve -épitoi feladatokat végzett.

Schmid Rezso

A gyogyszeripar 1962 tajan ,fedezte fel” az UV-
spektroszkopiat. A Richter gyarban Bayer Jend és Gorog
Sandor akadémikus vezették be az UV-modszert. A B,
vitamin analitikdjaban ¢és szteroid-kutatasokban hasznaltak
fel a mérési eredményeket. Velik egy iddben Horvath
Gabor a Chinoin Gyogyszergyarban kezdett foglalkozni
UV-mérésekkel és a spektroszkopiai adatokat elsdsorban
heterociklusok  szerkezetigazolasaban, ¢és  benzol-
szarmazékoknal a szubsztitiicios hatasok tanulmanyozasaban
hasznositotta. A teriilet elismert szaktekintélye Lang Laszld
UV-spektrumatlaszt szerkesztett, amelynek az Akadémiai
Kiadé 24 kotetét jelentette meg.

A hazai krisztallogréafiai kutatdsok elinditdja Naray-Szabd
Istvan (1899 — 1972) volt, aki kiilf6ldi tanulmanyutjarol
(amelyet a szakteriilet Nobel-dijas megalapitdja, Bregg
mellett toltott) hazatérve, 1930-ban a Szegedi Egyetemen
rontgendiffrakcids laboratoriumot hozott 1étre. 1938-t6l
a II. Vilaghabora végéig a Miuegyetem Fizikai Kémiai
Tanszékének vezetdjeként folytatta kutatdsait Sasvari
Kalman munkatarsaval, a szakteriilet doyenjével, akinek
100. sztletésnapjat nemrég Unnepelhették meg baratai
és kollégdi. A milegyetemi professzorok rosszemlékii
koncepcids perének aldozataként tobb évre meg kellett
szakitania kutatomunkajat és derékba tort karrierjének
folytatdsara csak 1956-t6] nyilt lehetdsége az MTA
Kozponti Kémia Kutatdintézetében. Palyafutasanak utolsd
masfél évtizede elegendd volt arra, hogy kutatocsoportjaval
egy nemzetkozileg elismert, kiemelkedd teljesitményekkel
buszkélkedd  iskolat teremtsen, amelynek  vezetd

kutatoi Kalman Alajos akadémikus, Czugler Matyas
— a csoport jelenlegi vezetdje — , Parkanyi Laszlo és Argay

Gyula valamennyien tudomanyteriiletik kiemelkedd
szaktekintélyei.

Naray-Szab6 Istvan
A KKKI kutatécsoportja egy emberdltébn at a

krisztallografiai kutatasok egyetlen hazai bazisaként
széleskort egytittmiikodést alakitott ki szinte valamennyi
szamottevd magyarorszagi kémiai kutatohellyel, k6zottiik
a gyogyszergyarakkal és ipari gyogyszerkutatd intézetekkel,
igy a Chinoinnal is. A Chinoin kitiind szakembere, nemrég
elhunyt kollegank, Simon Kalman, évtizedeken at a
KKXKI-beli kutatokkal, az ott mikédd mérdberendezéseket
felhasznalva k6zosen oldotta meg a gyari szerkezetkutatasi
feladatokat és csak 1991-ben keriilt sor sajat miiszer
beszerzésére a Chinoinban. Két évvel késébb, 1993-ban
az ELTE Kémiai Tanszékcsoportjaban Naray-Szabd Gabor
akadémikus vezetésével krisztallografiai laboratdriumot
1étesitettek és helyeztek tizembe egy modern krisztallografot.
Ujabb harom év elteltével, 1996-ban a Debreceni Egyetem is
csatlakozott a hazai Rontgen-késziilék tulajdonosokhoz. Eza
muszer maig az egyetlen vidéken tizemeld ilyen berendezés.
Miikodtetdje Bényei Attila a Fizikai Kémia Tanszéken.

Az elvalasztas-technika, elsdsorban a gazkromatografia ma
mar minden kémiai laboratorium nélkiilgzhetetlen tartozéka.
A vegyészi munkat segitd miiszeres modszerek fegyvertarat
Magyarorszagon az 1930-as évek utolsé harmadatol kezdve
gyarapitja. Az elsd, 1937-ben megjelent kromatografiaval
foglalkozo tankényvet a Pécsi Egyetem oktatéi, Cholnoky
Laszlo és Zechmeister Lasz16 irtak. E témarol Szepesy Laszld
egész konyvsorozatot tett kozzé (1961, 1963, 1970, 1986). A
tudomanyteriilet kiemelked6 sikert, fél tucat idegen nyelvii
kiadasban is megjelent monografidja az ioncserélokrol
késziilt, szerzdje Inczédy Janos akadémikus. A hazai
gazkromatografiai kutatdsok kiemelkedd szaktekintélye
volt nemrég elhunyt akadémikus-tarsunk Nyiredy Szabolcs
(1950 —2006).

A BME Analitikai Tanszékén 1962 o6ta foglalkoznak
termoanalitikai vizsgalatokkal. Ezek kezdeményezdje Paulik
Ferenc (1922 — 2005) volt, aki testvérével, Paulik Jendvel
fejlesztette ki a széles korben elterjedt termogravimétert. Ez
az igen népszertivé valt kismiiszer valodi ,,hungarikum”-nak
tekinthetd.
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Paulik Ferenc

A kiroptikai spektroszkopia magyarorszagi ,atyja” Kajtar
Marton (1929 - 1991), a kiemelkedd pedagogus és
sokoldalu, kivalo kutatd. Kajtar, aki kezdetben szintetikus
peptid-kémiaval foglalkozott, 1967 tajan kezdett érdeklddni
az ORD moddszer irant ¢és egy bonni tanulmanyutat
kovetden, amidén 1970-ben Humboldt-6sztondijasként
egy ¢évig Gilinther Snatzke professzor, a CD- és ORD-
spektroszkopia nemzetkzi szaktekintélye mellett dolgozott,
teljes kutatokapacitasat ennek a tudomanyteriiletnek
szentelte. Szintetikus kollegaival egytittmiikodve nemecsak
a legkiilonb6zobb vegyiiletek szerkezet-vizsgalataban vett
részt, de a teriilet elméletét is alapvetd 0j felismerésekkel
gazdagitotta. Nevéhez fliz6dik pl. a tioamidok u. n. szektor-
szabalyanak kidolgozasa.

Kajtar Marton

ORD-méréseket szorvanyosan korabban masok is végeztek
— igy a Szegedi Egyetem Szerves Kémiai Intézetében az
otvenes évek végén, az MTA Biokémiai Kutatointézetében
a hatvanas évek kozepe tdjan, peptidek, illetve fehérjék
szerkezetvizsgélata eszkozeként —, de a preparativ szerves
kémiai kutatasokbeli alkalmazasok Kajtar és munkatarsai
nevéhez flizodnek. A Kajtar-iskola mai vezetd kutatoi
Holldsi Miklos és Perczel Andras akadémikusok.

Tomeg-spektrometriaval hazankban elséként Cornides
Istvan az ELTE Kisérleti Fizikai Tanszékén az 1950-es

évek elejétdl foglalkozott. A késdbbi Nobel-dijas Békéssy
Gyorgy tanarsegédjeként kezdte szakmai palyafutasat.
Elsésorban a muszerfejlesztésre és a méréstechnikara
Osszpontositotta kutatdsait, de az oktatas is igen fontos
szerepet kapott tevékenységében. Nagyformatumu tudos,
elhivatott és szuggesztiv tanitomester, tiszteletreméltod és
kozszeretetnek orvendd karizmatikus személyiség volt.
Részvétele és vezetd szerepe az 1956-os forradalomban
¢s szabadsagharcban (az ELTE TTK-n 6t valasztottdk a
Forradalmi Bizottsag elnokévé) kettészakitotta meredeken
felfelé¢ iveld kutatdi karrierjét. 1957-ben t6bb honapra
bebortonozték. Szabadulasat kovetéen Kazincbarcikan a
Borsodi Vegyi Kombinatban miiszerész-szakmunkasként
dolgozott. Pungor Ernd akadémikus kzbenjarasara 1966-tol
a Banyaszati Kutatd Intézetben folytathatta kutatomunkajat
nyugdijazasaig. Osszefogta, szervezte, tanitotta és iranyitotta
a hazai tomeg-spektroszkopus kozosséget, s bar maga kémiai
szerkezetkutatdssal nem foglakozott, az e téren mukodo
szakemberek szinte kivétel nélkiill az 6 tanitvanyaként
ismerkedtek meg a szakteriilettel. Arra is jutott ideje ¢és
energidja, hogy a Nyitrai Pedagogiai Féiskolan (a késobbi
Konstantin Egyetemen) magyar nyelven fizikat és kémiat
oktasson. Ezt az aldozatos munkat 1968-t6l szinte halalaig,
még nagybetegen is folytatta.

Cornides Istvan

Az 1960-as évek elejétdl az MTA KFKI-ban is MS-kutatasok
indultak. Matus Lajos és Opauszky Istvan izotop-arany-
meghatarozasra, fémanalitikai célra és gazfazisi reakcidok
tanulmanyozasara alkalmaztdk a tomeg-spektrometriat,
de, esetenként szerves vegyliletek szerkezetvizsgalatara
is sor kertlt laboratériumukban. Rendszeres szerkezet-
felderitést szolgald mérések 1963-t6l1 az MTA KKKI
Szerkezeti Kémiai Kutatdo Laboratoriumaban Tamas Jozsef
vezetésével folytak. A labor miiszerépités és méréstechnika
terén nélkiilozhetetlen szakembere Ujszaszy Kalman volt,
jelenlegi vezetdje Vékey Karoly, akinek érdeklodése egyre
nagyobb mértékben fordult a biologiai, s6t orvosi problémak
iranyaba.

Az MS-miszerek és mérési mddszerek az elmult
évtizedekben igen latvanyos fejlédésen mentek at (pl.
ujfajta ionizacios eljarasok, MALDI, TOF, stb., kapcsolt
IR-MS, NMR-MS, GC-MS, tandem-mérések). Ennek, a
kis anyagigénynek és az igen széleskori, a kémia szinte
valamennyi agat lefedd alkalmazasi lehetdségeinek
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koszonhetden a kémiai szerkezetkutatais NMR és IR
spektroszkdpia, valamint az egykristaly-diffrakciéo mellett,
negyedikként a legfontosabb, legnélkiilozhetetlenebb
segédeszkozévé fejlodott. Erthetd tehat, hogy minden fontos
kémiai kutatohely igyekezett ezt a modszert sajat falai
kozott meghonositani. Kevesen tudjak, hogy az iparban mar
1960-ban sor keriilt MS-mérésekre. Az Egyesiilt 1zzoban
Tahy Péter gazanalizisre hasznalta a tdmeg-spektrometriat.
Az ipari kutatok koziil elsdként, 1967-ben a MAFKI-ban
végeztek MS-méréseket. Décsy Zoltan és Prokai Laszld
egylittmikodés keretében a POTE karotinoid-kutatasaiba
kapcsolddott be MS-mérésekkel. 1970-ben a BME
Szervetlen Kémiai Technologiai €s Analitikai Tanszékein, az
ELTE Altaldnos és Szervetlen Kémiai Tanszékén, tovabba
a Gyodgyszerkutatd Intézetben indultak MS-vizsgalatok.
A BME-n Szepesy Laszl6 az MS-t, mint GC-detektort
alkalmazta, Balla Jozsef GC-MS-méréseket kezdeményezett.
Az ELTE-n Borossay Jozsef a gdzanalizisben ¢és szilicium-
vegyiiletek szerkezetvizsgalataban alkalmazta a modszert.
A GYKI-ban a Sohar Pal vezette Spektroszkopiai
Munkacsoport keretében Iétesiilt MS-labor, Horvath Gyula
iranyitasaval. A KLTE 1975 koriil kapcsolodott be a hazai
MS-vizsgalatokba Dinya Zoltan kozremiikodésével, aki
késébb az MS kornyezet-kémia alkalmazasainak teriiletére
koncentralta kutatésait.

Az UV-lathaté spektroszkopiat kovetden, a leggyorsabban
elterjedt ¢és a legszélesebb korben, a kémia szinte minden
tertiletén felhasznalhatdé miiszeres modszer kétségteleniil
az infravords spektroszkopia. A molekuldk biztonsdgos
azonositasan kezdve (az IR spektrum atlagosan 30-50
savbol all, ennyi fliggetlen, az olvadasponttal azonos értékii
jellemzd adat egytittesét joggal nevezziik a molekulak
ujjlenyomaténak), a funkcidés csoportok felismerésén
at, Osszetétel-meghatarozasra, kinetikai vizsgalatokhoz,
reakcidmechanizmusok felderitésére, tisztasag-ellendrzésre,
s szamtalan mas célra alkalmasak az IR spektrumbdl
nyerheté informaciok. A mérdmiiszer nem kimagasldan
koltséges, a méréstechnika egyszert, az tzemeltetés
kiilonleges felkésziiltséget, specialis miiszaki feltételeket
nem igényel. Nem csoda, hogy a modszer elterjedése igen
gyorsan jatszodott le az elsé IR-spektrométerek, 1957-
ben megtortént tizembe helyezését kovetden. Az 1960-as
évek végére minden fontosabb hazai kémiai kutatohelyet
felszereltek IR-késziilékekkel. Az IR-szakemberek szama
joval lassabban novekedett, mert az IR-spektrumok
sikeres értelmezése igen nagy gyakorlatot, tapasztalatot és
alapos elméleti felkésziilést kovetel. Ezért tag tere nyilt az
egylittmikodéseknek néhany hazai IR-szaktekintély és a
népes felhasznaloi kor, a preparativ vegyészek kozott.

A két elsé IR-kutatdocentrum a Varsanyi Gyorgy vezette
BME-KKKI kozos laboratoriuma és a veszprémi MAFKI,
ahol Bor Gyorgy volt a kutatomunka iranyitéja. E két
kutatohelyen 1957-ben helyeztek tizembe egy-egy, a nyugati
vilagban mar akkor elavultnak mindsiil6, szovjet gyartmanya
egysugaras (IKSZ-11) berendezést. Varsanyi foként egyszerii
normalrezgések hozzarendelésével, Bor Gyorgy fém-
karbonilok szerkezetvizsgalatdval foglalkozott. Varsanyi
nevéhez flizodik az elsd hazai egyetemi IR-targyu specialis
eléadas (a BME vegyészkaran az 1956/7-es tanévtdl) és a
nagysikeri ,,alapkonyv”, tobb szaz benzolszdrmazék IR-

crer

Varsanyi Gyorgy

Az 1956-0s szabadsagharc ¢és forradalom vérbefojtasa
utan romokban heverd, éhezé Magyarorszagot a ,,barati”
Szovjetunid gyorssegélyben részesitette, melynek keretében
harom, IKSZ-12 (az IKSZ-11 némileg tovabbfejlesztett
tipusa), még mindig egysugaras késziilék érkezett az
orszagba. Ne firtassuk, hogy erre volt-e akkor a legnagyobb
sziikség, am ettdl eltekintve is, e miiszerek tonkrement
allapotban érkeztek: harom legfontosabb épitdelemiik, a
detektor (vakuum-termoelem), és az optikai erdsitd két
fo-része a fotocella és a torzidszalas, tikros galvanométer
hasznalhatatlan volt. A ,boldog” tulajdonosok: a szegedi
egyetem Fizikai-Kémiai Tanszéke, a Richter-gyar és a GYKI
voltak. E sorok irdja, friss diplomasként els6 feladataul kapta
a GYKI miiszerének tizemképessé tételét és mikodtetését.
Egy kitliné miszer-szakértd (Kliburszky Béla) segitségével,
regénybeillden kalandos uton, egy évnyi megfeszitett
munkaval sikeriilt ,.feléleszteni” a GYKI miszerét. A
dolognak hire ment, s megbiztak a masik két késziilék
megjavitasaval is. Mivel sikertlt, ez valt kiindulé pontjaul
munkahelyen kiviili tudomanyos egytittmiikodéseimnek.

Az IKSZ-12-vel teljes napi munkat kovetelt egy hasznalhatd
IR-spektrum elkészitése. Szerencsére ez a korszak nagyon
rovid ideig tartott: 1960-ban az ELTE Szerves Kémiai
Tanszéke kapott egy Zeiss-gyartmanyu, két-sugdrmenetes
UR-10 késziiléket, amelyet a Tanszéken és a GYKI-ban
folyé kutatasok kiszolgalasara Ruff Ferenc kollegammal
mikodtettiink. 1962-ben a KFKI, 1964-ben a KLTE Szerves
Kémiai Tanszéke jutott UR-10 késziilékhez. A KFKI-ban
Mink Janos és Szoke Jozsef végezték az IR vizsgalatokat,
a KLTE Szabo Sandorra és Dinya Zoltanra bizta a miiszer
mikodtetését, akik az ELTE laborban ismerkedtek meg a
miuszerrel és az IR szerkezetkutatasbeli alkalmazasanak
tudnivaloival.

Arra nincs lehet6ség, hogy tovabb kovessik az IR-
spektroszkopia hazai térnyerését, de, mint emlitettem,
néhany évvel késébb mar szinte minden jelentésebb hazai
kutatohelyen miik6dott IR-berendezés.

Az IR-moédszert targyalva, feltétlentil meg kell emliteni az
MTA kiilsé tagjanak, Sandorffy Kamillnak (1920-2006)
Norman Jones-szal kozos konyvfejezetét, amely 1956-ban, a
Weissberger-sorozatban (Technique of Organic Chemistry),
a IX. kotetben jelent meg (The application of infrared
and Raman spectrometry to the elucidation of molecular
structure), mint az elsd, a moddszer szerkezetkutatasbeli
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alkalmazasait targyald terjedelmesebb publikaciot, és az
elsé és maig egyetlen magyar nyelvii IR-targyt monografiat
(Holly Sandor és Sohar Pdl: Infravords spektroszkopia,
Miiszaki  Kiado, 1968), amelybdl a kezdé hazai IR-
szakemberek sok éven at els6 ismereteiket szerezték e
tudomanyteriiletrol.

Sandorffy Kamill

A napjainkban vitathatatlanul legfontosabb, a kémia
minden tertiletén ¢és valamennyi természettudomanyban
legelterjedtebben alkalmazott nagymiiszeres mddszer a
magneses magrezonancia (NMR-) spektroszkdpia. Amig
a tobbi ilyen méréstechnika szokasos karrierje soran a
kezdeti sikereket és lelkesedést kovetden, amidon a modszer
alkalmazasa a publikdciok cimében kapott helyet, hosszabb-
rovidebb id6 utan, rutinszerii részévé valt a kutatasoknak és
a mérési eredmények kozlése a kisérleti részben kotelezd
feltétele lett a kéziratok befogadasanak a nivdsabb
szaklapokban, addig az NMR-spektroszkdpia idérdl-idore
Hujjasziiletett”, mert az elméletben és a méréstechnikaban
olyan forradalmi fejlédés ment végbe, ami az alkalmazasok
¢s a megoldhatd problémak szempontjabol addig
elképzelhetetlen uj lehetdségek sokasagat nyitotta meg a
kutatas szamara.

Valoszintlileg kevesen tudnak arrol, hogy még az elsd
sikeres  rezonancia-kisérleteket —megelézéen Simonyi
Karoly munkatarsaival a BME Bay Zoltan vezette Fizikai
Intézetében atomsugarakkal atommagok giromagneses
faktoranak mérésével foglalkozott, egy idében a hasonld
amerikai kisérletekkel. Ezek a kisérletek elokészitoi, uttoroi
voltak az NMR-spektroszkdpidnak, s méltan lehetiink
biiszkék arra, hogy kozottik voltak a hazankban folyd
kutatasok is. A haboru megtorte a kezdeti lendiiletet, s
évekre megszakadtak a sikeresnek indulé munkak.

Elobb az ELTE Fizikai Intézetében, késobb, oda attelepiilve,
a Kozponti Fizikai Kutatéintézetében munkatarsaival,
Farag6 Péterrel, E. Gécs Madriaval és Mertz Janossal Bay
Zoltan kezdeményezte, illetve folytatta az NMR-kutatasokat.
Hazilag barkacsolt szélessavii miiszerekkel, szilardtest-
fizikai problémakkal foglalkoztak. A miszerépitésben is
résztvevd Tompa Kalman vezetésével kiilonb6zo fémekben
¢s otvozetekben a toltésstlirliség-oszcillacidt tanulmanyoztak.
Kommersz késziilékhez csak évtizedek multan (1973-ban)
jutottak. Kutatomunkajuk relaxaciés idok meghatarozasara,
illetve szovetmintak in vitro mérésére dsszpontosult.

A KFKI-s csoport, bar kémiai problémak vizsgalataval nem
foglalkoztak (ezt nem is tették lehetévé méroberendezéseik),
konferencia- és ismeretterjesztd eladasokkal és oktatasi
tevékenységlikkel szallds-csinaloi voltak, a hazai NMR-
spektroszkopianak. A hazai kémikusok élészoban eldszor
1963-ban, a szegedi vegyészkonferencian hallhattak az
NMR-moédszer kémiai szerkezetkutatasbeli alkalmazasarol.
A kanadai tanulmanyutjardl akkor hazatért Fodor Gabor
szamolt be 1) vegyiletek szerkezet-felderitésérol NMR
vizsgalatokkal.

Hazankban, tobb, mint egy évtizedes késéssel, 1964-
ben nyilt lehetéség NMR-mérésekre a kémikus kutatdok
munkajanak segitésére. Ekkor helyeztek tizembe egy 60
MHz-es AEI-gyartmanyu késziiléket a KKKI-ban, amelyen
Neszmélyi Andrés és Radics Lajos dolgoztak. Elsésorban az
intézetiikben felmertilt problémak tisztazdsdban mukodtek
kozre, de az egy ideig egyetlen hazai nagyfelbontasu
késziilék miikddtetéiként monopol-helyzetiikbél adddéan
sok hazai kutatdhellyel alakitottak ki egyiittmiikodést.
Ezért a legktilonb6zobb kémiai problémak vizsgalataban, és
igen sokféle vegyiiletfajta tanulmanyozasaban vettek részt.
Kulcsszerepiik volt a mddszer hazai megismertetésében ¢€s
elterjedésében. Kezdeti tudomanyos eredményeik koziil
kiemelendd a gatolt rotacid és a nitrogén-heterociklusok
kvaternerezési reakcidinak sztereokémiai tanulmanyozasa.
Radics mas kutatohelyeken szakértdként, a Varian-cégnél
szoftver-fejlesztoként is tevékenykedett, Neszmélyi a 70-es
évektdl a természetes anyagok ¢s szénhidratok vizsgalatara
és a "C NMR spektoszkopiara, illetve a pulzustechnikak
hazai bevezetésére 9sszpontositott.

A gybgyszeriparban, kozelebbrél a Gyogyszerkutatd
Intézetben Sohar Pal vezetésével 1966-ban indultak NMR-
kutatasok. Egy korszerlitlen, gyenge teljesitményi 60
MHz-es muszert (JEOL C-60) 1972-ben sikeriilt felcserélni
egy lényegesen jobb teljesitményt (JEOL 60-HL), majd
pedig egy ugyancsak 60 MHz-es, de korszerii ¢s specialis
kiegészitd vizsgalatokra (multinukledris-, DR- és VT-mérés,
szamitogépes spektrumakkumulacid) is alkalmas Varian
berendezésre. Az NMR-munkacsoport széleskorii hazai
¢s nemzetkozi egyiittmiikodéseket alakitott ki és mintegy
iskolaként is miikodott. Szamos kivaldé NMR-s szakember
(igy pl. Téth Gabor, Manyai Gyorgy, Méhesfalviné Vajna
Zsuzsa, Pelczer Istvan, Sotiné Tolvaj Marta, Kovesdi Istvan,
Polos Katalin, Dvortschak Péter) palyafutasa indult innen
és tobb tucat hazai és kiilfoldi vendégkutato, kozottik
tobb  kivald szaktekintély, ismerkedet meg az NMR-
spektroszkdpiaval a munkacsoportban. Sohar Pal a szerzoje
az els6 magyar NMR-monografianak (Akadémiai Kiado,
1976 és CRC Press, 1983-84) és ugyancsak nevéhez flizodik
az elsd magyarorszagi egyetemi NMR-kurzus, amelyet az
ELTE kémiai Intézetében, illetve kezdetben az 1969/1970-es
tanévtdl a Szerves Kémiai Tanszéken, négy évtizeden at, két
féléves specialis kollégiumként adott, illetve ad eld.

Az 1964-1970-es évek a 60 MHz-es miiszerek korszakat
jelentik Magyarorszagon. A KKKI-t és a GYKI-t kovetden,
1968-ban a BME Szerves Kémiai Tanszékén helyeznek
iizembe egy Perkin-Elmer R-12 berendezést, amelyen
Kolonits Pal dolgozik. Az ELTE Szerves Kémiai Tanszékén
1970-t61 ZEISS gyartméanya 60 MHz-es késziilékkel végez
méréseket Mezey Pal, Osapayné Balogh Klara ¢s Kovesdi
Istvan. 1971-t61 a POTE és a MAFKI csatlakozik a 60
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MHz-es késziilék-tulajdonosokhoz. Pécsett Aradi Ferenc
és Foldesi Andras az els6 NMR-szakemberek, a MAFKI-
nal Szalontay Gébor, aki a Veszprémi Egyetem szamara
is végez méréseket. Az egyetemek koziil utolsoként a
SZOTE helyez tizembe egy JEOL 60 MH-es spektrométert
1973-ban, s itt Dombi Gyo6rgy az NMR-specialista. A nagy
gyogyszergyarak is felismerik az NMR jelent6ségét és sorra
sajat mérdeszkozrol gondoskodnak. A Chinoin mar 1970-
ben tizembe allit egy 60 MHz-es Perkin-Elmer késztléket, s
ezen Dvortschak Péter, kés6bb Podanyi Benjamin dolgozik.
A Richter 1964-ben csatlakozik a 60 MHz-esek taborahoz, s
a Varian berendezésnek itt ifj. Szantay Csaba a gazdaja. Az
EGYT 1976-ban helyez tizembe egy Perkin-Elmer Hitachi
muszert, amellyel els6ként Kis-Tamasné Kovacs Agnes
végzi a méréseket.

Az 1970-es évtized a 100 MHz-es, elektromagnessel
mikodé Fourier-transzformacios berendezések korszaka.
Az els6, JEOL-gyartmanyu ilyen késziiléket a Debreceni
Egyetem (akkor KLTE) Szerves Kémiai Tanszéke kapta
és Szilagyi Laszlo miikodtette. Hozza a 80-as évek
elején csatlakozott E. Kovér Katalin és Batta Gyula.
Az NMR-labor regionalis igényeket is ellatott és igen
hamar behozta a kezdeti lemaradast: rovid id6 alatt a
legjelentdsebb hazai NMR-kutatohelyek kozé emelkedett.
A rezonancia-mddszerek oktatasa a 70-es évek kozepétol
folyik Debrecenben és fontos szerepet jatszik a gradudlis
és posztgradualis képzésben. Kutatasaik kozéppontjaban
a szénhidratok, antibiotikumok ¢&s peptidek szerkezet-
felderitése, illetve molekuladinamikai tanulmanyozasa
all, de metodikai munkaik, igy a heteronukledris NOE-, a
szelektiv és nem szelektiv, egy- és két-dimenzios pulzus-
szekvencidkat alkalmazd mérési technikak fejlesztése is
nemzetk6zi elismerést vivott ki.

A KKKI 1973-ban, a GyKI 1976-ban jutott Varian
gyartmanyu FT-berendezéshez. Ez mindkét intézményben a
rutin-szer( hozzaférést tett lehetévé a *C NMR mérésekhez,
jelentésen bovitve ezzel a megoldhatd szerkezetkutatasi
problémak korét. Lehetévé valt nukleotidok, bonyolultabb
antibiotikumok és peptidek vizsgalata is, amelyeket a KKKI-
ban az id6kozben Peredyné Kajtar Mariaval és Baitzné Gacs
Eszterrel, késébb Sandor Péterrel kiboviilt NMR-csoport,
szamos ¢értékes publikacidt eredményezve végzett. A BME
Analitikai Tanszékén 1978-ban helyeztek tizembe egy JEOL
100 MHz-es késziiléket, amely a labort vezeté Toth Gabor
szamara kutatasainak sikeres kiterjesztését tette lehetdvé,
tobbek kozott "N NMR- vizsgalatokra.

Az 1980-as évek elején megjelentek Hazankban is a nagy-
terd, szupravezetd magnessel miikodo szamitogép-vezérelt
csucsmiiszerek. Elsdkként, 1981-ben, minddssze néhany
oras eltéréssel Debrecenben, a KLTE-n kezdett mukodni
egy 200 MHz-es, s az EGIS-ben egy 250 MHz-es Bruker
spektrométer. Néhany évet varni kellet a kovetkezd nagyterii
berendezés lizembeallitasara. Egészen 1985-ig, amikor
a KKKI szerzett be egy Varian 400 MHz-es késziiléket.
Ezutén ismét nagyobb sziinet kovetkezett, amig 1991-ben a
veszprémi, 1992-ben pedig a szegedi egyetemen installaltak
egy-egy 300, illetve 400 MHz-es berendezést, majd 1995-ben
a FEFA-III palyazattal elnyert tamogatassal az elsé hazai 500
MHz-es spektrométert az ELTE Kémiai Tanszékcsoportjanal.
Ettdl kezdve siirtisodtek a hazai cstucsmiiszer-beszerzések és
mara minden jelentdsebb kémiai kutatohely fel van szerelve
nagyteri NMR-késziilékkel. Ezek puszta felsorolasa is
ésszertitleniil megnovelné e rovid 6sszefoglalast a miiszeres
modszerek elterjedésérol és térhoditasardl Magyarorszagon.

Itt kell minden kollegamtdl elnézést kérnem, akik kutatasi
eredményei, esetleg maga az altaluk miivelt mérési modszer
is, kimaradt ebbdl a rovid attekintésbol, de valamiképpen
keretek koz¢ kellett szoritani a roppant szerteagazo témat és
jozan hatarok k6zé a terjedelmet.

Azért remélem, hogy a legfontosabb idevagd tudnivaldkbol
nem maradt ki semmi.

Az NMR spektroszkopia mara nélkiilozhetetlenné ¢s
mindennapos rutin-miiszerré valt nemcsak a kémiaban, de
a biologidban (gondoljunk csak a biopolimerek, peptidek,
enzimek szerkezet-felderitésére) és az orvostudomanyban,
sOt az orvosi diagnosztikaban is (MRI) , s ha nem is tartunk
ott, mint pl. Japan, ahol az ipari minéségbiztositast tobb-tucat
NMR miiszernek otthont add, varosrésznyi Orias-laborok
szolgaljak ki, az a tragikus miszerezettségbeli lemaradas,
ami a hazai kémiai szerkezetkutatast sok évtizeden at
sujtotta, jelentdsen mérséklodott.

A miuszeres modszerek elterjedése és mindennapossa
valasa a mérési eredmények félreértelmezésének, s
igy a molekulaszerkezeteket illetd tévedések veszélyét
jelentdsen csokkentette. A spektroszkopus, az egyes mérés-
technikdkra specializalédott szakemberek munkéja egyre
biztonsagosabba (s amit, némi nosztalgiaval kell hozzaftizni
chhez: ezzel kevesebb elméleti tudast és tapasztalatot
igénylové) valt, s egyre valdsziniitlenebb, hogy tévedése
nyoman — Dogovics Tituszként — magaval rantsa szintetikus
partnerét a hibas szerkezetek szakadékaba.
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