
H E L Y Z E T E L E M Z É S 
az MTA Anyag- és Molekulaszerkezeti Munkabizottsághoz 

tartozó tudományterületekről: 
 

A múlt évezred hazai kutatási eredményei, s a közeljövő várható 
nemzetközi trendjei a felmért területeken 

 
 
 A Fizikai Kémiai és Szervetlen Kémiai Bizottság elnökének felkérésére készült a helyze-
telemzés, amely az eredményeket mintegy öt évre visszamenőleg, a tárgyalt tudomány-területek 
várható kutatási főirányait a közvetlen előttünk álló évekre kísérelte meg áttekinteni.  
 

Az eredmények tekintetében, bár törekedtünk a teljességre, de részben hiába kért, részben 
hozzáférhetetlen információk hiányában, részben a rendelkezésre álló időbeli és terjedelemi kor-
látok miatt, ez a törekvés nem teljesülhetett maradéktalanul. A trendeket illetően, egyes tudo-
mány ágazatok igen gyors fejlödése miatt nagy a kockázata mindenféle jóslásnak. 
 

Az Anyag- és Molekulaszerkezeti Munkabizottság, alapokmánya értelmében, olyan szer-
teágazó területek gondozására vállakozott, amelyek áttekintése egy személy számára, kellő sza-
kértelem és tájékozottság hiányában, teljesen lehetetlen. Ezért, az egyes kutatási területek kie-
melkedő hazai szaktekintélyeit kértük föl a helyzetelemzés pontjainak öszeállítsára. Néhányan 
közülük jónak látták, ha maguk is további szakembereket vonnak be a munkába. Az egyes pontok 
összeállítóit a pontok elején feltüntetjük, s a rész-dokumentációk egységes anyaggá összeállított 
formáját megvitattuk, illetve egyeztettük velük. 
 
 A felmérésekből is kitűnt az a ma már közhelynek számító tény, hogy az egyes kutatási 
területek elkülönítése lehetetlen: nemcsak a munkabizottsághoz tartozó területeken és a Bizott-
sághoz, illetve az Osztály többi bizottságaihoz tartózó munkabizottságok között, hanem a kémia 
és más tudományok vonatkozásában is. Egyre inkább a feladat-orientált kutatások irányába hala-
dunk, amikor a problémák megoldására csak interdiszciplináris kutató-team-ek vállakozhatnak, 
amelyeken a problémák jellege szerint igen rugalmasan váltózó összetételű szakember-csoporto-
sulások értendők. 
 
 Az Anyag- és Molekulaszerkezeti Munkabizottság e tekintetben előtte járt korának, mert 
módszer-orientált felépítése eleve a korábbi években még ritkábban előforduló komplex kutatáso-
kat vonzotta érdeklödési körébe. Az anyagok és molekulák szerkezetének nagyműszeres és elmé-
leti tanulmányozása ugyanis eleve komplex megközelítést jelent: a szintézisre, a méréstechnikára, 
ti. a mérések kivitelezésére, műszerépítésre, a mérési eredmények értelmezésére, azaz a nagymű-
szeres módszerek elméletére és a szerkezetekre vontkozó ismeretek gyakorlati (ipari, anyagtudo-
mányi, biológiai, orvosi, stb.) alkalmazására specializálódott szakemberek együttműködését felté-
telezte. 
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 A megváltozott környezetben megváltoztak a tudományos közélet igényei is, amelyeket a 
munkabizottságokkal szemben támaszt. Ezen igények között talán a legfontosabbak a követke-
zők: 
 
• Előadói ülések szervezése, amelyek  
1. alkalmat adnak a tájékozódásra a hazai kutatások témáiról, eredményeiről és terveiről 
2. ugyanezt biztosíthatják nemzetközi téren 
3. lehetővé teszik a friss kutatások megvitatását, kritikáját 
4. tudományos fórumot biztosíthatnak a fiatal szakemberek számára előadói gyakorlat szer-

zésére, a tudományos közélet előtti bemutatkozásra és kooperáló partnerek keresésére 
5. információ-forrásul szolgálhatnak olyan szakemberek számára, akik a legkülönbözöbb fóru-

mokon és céllal mások tudományos teljesítményét kell véleményezzék 
6.  
• Felmérések készítése a társadalom, a Parlament, az MTA, minisztériumok, nemzetközi szer-

vezetek és fórumok, stb. számára, amelyhez a legfontosabb és leginkább autentikus adatok 
éppen az előző pontbeli tevékenység, ti. az előadói ülések révén gyüjthetők össze. 

 
Fentiek adják értelmét, s hasznát annak a nagy munkának, amit a különféle felmérések elké-

szítése jelent. Ezt a bizottsági elnök számára mentségül, sorstársai és sajátmaga számára vigasz-
talásul irta 
 
Budapesten, 2001. december 19-én 
 
 
 
        Sohár Pál, 
        az Anyag- és Molekulaszerkezeti  

Munkabizottság elnöke 
 

∗ 
A helyzetelemzésben szereplő tudományterületek: 
 
1. Kvantumkémia          3 
2. Tömegspektrometria         8 
3. NMR spektroszkópia         10 
4. ESR spektroszkópia         22 
5. MW (forgási) spektroszkópia        25 
6. IR-Raman (rezgési) spektroszkópia       28 
7. UV spektroszkópia          34 
8. CD spektroszkópia          36 
9. UP spektroszkópia          36 
10. AA spektroszkópia         37 
11. Mössbauer spektroszkópia        39 
12. Elektron-diffrakció         40 
13. Röntgen-diffrakció         45 
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1. A hazai kvantumkémiai kutatások áttekintése. 
(Összeállította: Fogarasi Géza) 
 
A felmérés nem csak a Munkabizottsághoz tartozó kutatók munkáját, hanem lehetőleg a teljes 
magyar kvantumkémiát próbálja meg áttekinteni. A neveknél általában csak az egyetemet (inté-
zetet) tüntettük fel, a tanszéket csak a fizikusok esetében adtuk meg, megkülönböztetésül. 
 
I. Elméleti eredmények, metodikai fejlesztések 
 
- magas szintű elektronkorrelációs módszerek továbbfejlesztése: 
gerjesztett elektronállapotok elmélete (Szalay Péter, ELTE; Surján Péter, ELTE) 
analitikus második deriváltak a coupled-cluster módszerben (Szalay Péter, ELTE) 
coupled-cluster hullámfüggvények generálása tetszőleges elektrongerjesztésekre (Kállay Mihály, 
Surján Péter, ELTE) 
intermolekuláris kölcsönhatások perturbáció-elméleti leírása (Mayer István, KKKI; Surján Péter, 
ELTE) 
perturbáció-elméleti vizsgálatok (Szabados Ágnes, Surján Péter, ELTE ) 
az N-reprezentabilitás problémája (Bálint Imre, Dezső Gergely, Gyémánt Iván, Szegedi Tudo-
mányegyetem - Elméleti Fizika) 
 
- a bázis-szett szuperpozíciós hiba (BSSE) kiküszöbölése: 
az a posteriori korrekció általánosítása többkomponensű rendszerekre (Mayer István, KKKI) 
az a priori korrekció a Chemical Hamiltonian (CHA) módszer keretében (Mayer István, KKKI; 
Vibók Ágnes, Debreceni Egyetem - Elméleti Fizika) 
 
- kvantumkémiai számítások maradék hibájának korrekciója:  
extrapolációs - empirikus módszer (focal point analysis) (Császár Attila; ELTE ) 
 
- a sűrűség-funkcionál elmélet fejlesztése: 
gerjesztett állapotok elmélete (Nagy Ágnes, Debreceni Egyetem - Elméleti Fizika)  
egzakt relációk az elektronsűrűségre és energiafunkcionálokra (Nagy Ágnes, Debreceni Egyetem 
- Elméleti Fizika) 
 
- kvalitatív modellek építése, tesztelése: 
a kémiai kötés interpretálása (Rosta Edina, Surján Péter; ELTE) 
 
- polimerek elektronszerkezete (Bogár Ferenc, Szegedi Tudományegyetem - Elméleti Fizika) 
 
- új geometria-optimáló módszerek: 
egy belső koordinátákra épülő hatékony direkt módszer (Fogarasi Géza, ELTE ) 
egy O(N2) algoritmus a koordináta- és erőtranszformációra (Farkas Ödön, ELTE) 
- a Fragmens SCF módszer továbbfejlesztése (Náray-Szabó Gábor, ELTE) 
 
- önkonzisztens nem-ortogonális csoportfüggvény módszer (Ferenczy György, Sanofi) 
 
- rezgési spektrumok számítása:  
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a Scaled Quantum Mechanical módszer fejlesztése (Pongor Gábor, Fogarasi Géza, ELTE) 
 
- reakcióút-kereső módszerek fejlesztése (Dömötör Gyula, Bán Miklós, Stachó L., Szegedi Tu-
dományegyetem) 
 
II. Alkalmazások 
 
II.1. Biológiai molekulák 
 
- peptidmodellek szerkezete, konformációja:  
konformációs térképek (Császár Attila, Perczel András, Farkas Ödön, ELTE ) 
nem-kötő kölcsönhatások (Körtvélyesi Tamás, Szegedi Tudományegyetem) 
 
- nukleotid bázisok:  
citozin-tautomerek relatív stabilitása, a metiladenin rezgési spektruma (Fogarasi Géza, ELTE) 
 
- cukrok, szacharidok: 
konformációs térképek (Csonka Gábor, BME) 
 
II.2. Szervetlen és elemorganikus vegyületek, fémkomplexek 
 
- fém-halogenidek szerkezete, elektrondiffrakciós adatok kiértékelése (Hargittai Magdolna, 
ELTE-MTA) 
 
- P- és Si-tartalmú vegyületek szerkezete és reaktivitása (Veszprémi Tamás, Nyulászi László 
BME) 
 
- fématomok kölcsönhatása kis molekulákkal (N2, CO2, C2H4) (Pápai Imre, KFKI) 
 
- Mn-karbonil komlexek szerkezete (Frigyes Dávid, Fogarasi Géza, ELTE) 
 
II.3. Spektroszkópiai adatok kiértékelése 
 
- rezgési spektrumok:  
N-heterociklusok, benzolszármazékok (Billes Ferenc, Kubinyi Miklós, BME, Keresztury Gábor, 
KKKI; Pongor Gábor, ELTE) 
biológiai molekulák (Fogarasi Géza, ELTE; Billes Ferenc, BME) 
fémkomplexek mátrix-izolációs spektrumai (Pápai Imre, KFKI) 
nagypontosságú anharmonikus erőterek (Császár Attila, ELTE) 
 
- fotoelektron-spektrumok: 
sziloxánok XPS spektrumának értelmezése (Ferenczy György, Sanofi) 
ionizációs energiák, ionállapotok rezgési frekvenciáinak számítása különböző ciklopentadienil-
komplexekre (Sztáray Bálint, Szepes László, ELTE) 
 
- NMR-eltolódások: 
Si- és P-vegyületek (Magyarfalvi Gábor, ELTE) 
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aminosavak, peptid-modellek (Császár Attila, Perczel András, ELTE) 
fahéjsav protonálódása szupersavas közegben (Pálinkó István, Szegedi Tudományegyetem) 
 
- cirkuláris dikroizmus (Surján Péter, ELTE) 
 
- tömegspektrumok: 
szililkarbamidátok (Pongor Gábor, ELTE) 
protonált dipeptidek (Csonka István, ELTE, Lendvay György, KKKI) 
 
II.4. Anyagtudomány, felületek, katalízis 
 
- fém-oxidok Brönsted aciditása (Borosy András, CNRS/Paris) 
 
- nitridek, karbidok, Si-felület, elektrosztatikus potenciál (Kádas Krisztina, Kugler Sándor, BME; 
Náray-Szabó Gábor, ELTE) 
 
- elektrosztatikus katalízis, elektrontranszfer hém peroxidázokban (Náray-Szabó Gábor, ELTE) 
 
- grafitfelületek félempirikus leírása (Szekeres Zsolt, Surján Péter, ELTE) 
 
- tiofén oligomerek elektronszerkezete (Németh Károly, Surján Péter, ELTE) 
 
- fullerének elektronszerkezete (Németh Károly, Lázár Armand, Surján Péter, ELTE) 
 
- fullerén keletkezés és bomlás leírása molekuladinamikai módszerekkel (László István, BME) 
 
II.5. Reakciókinetika, molekuladinamika, Hidrogén-híd, H-transzfer 
 
- kis molekulák reakcióját leíró potenciálfelületek (Lendvay György, KKKI) 
 
- fotodisszociáció (Füsti Molnár László, Szalay Péter, ELTE) 
 
- intramolekuláris H-híd benzolszármazékokban (Hargittai István, BME, ELTE-MTA) 
 
- intra- és intermolekuáris kölcsönhatások fahéjsav-származékokban (Körtvélyesi Tamás, Pálinkó 
István, Szegedi Tudományegyetem) 
 
- intramolekuláris H-transzfer (Lendvay György, KKKI, Körtvélyesi Tamás, Szegedi Tudomány-
egyetem) 
 
II.6. Általános szerkezeti kérdések, gerjesztett elektronállapotok 
 
- delokalizáció, aromaticitás  (Nyulászi László, Veszprémi Tamás, BME) 
 
- a molekulageometriák kvalitatív elméleteinek összevetése ab initio számításokkal (Hargittai 
István, BME, ELTE-MTA) 
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- gyökök, kis szerves molekulák gerjesztett állapotai, rezgési és forgási finomszerkezet, rezonan-
cia-Raman spektrum (Szalay Péter, Fogarasi Géza, ELTE) 
 
Néhány kiválasztott publikáció 
 
I. Mayer and P. Valiron: Second Order Møller-Plesset Perturbation 
Theory without Basis Set Superposition Error. 
J. Chem. Phys. 109, 3360--3373 (1998) 
 
I. Mayer: A Chemical Energy Component Analysis. Chem. Phys. Lett. 332, 381--388 (2000) 
 
P.R.SurjánAn introduction to the theory of geminals    
Topics in current chemistry, 203 63--88 (1999) 
 
P.R. Surján 
Orthogonality constrained excited states    
Chem.Phys.Letters 325 120--126 (2000) 
 
Á. Nagy: Kohn-Sham equations for multiplets,  Phys. Rev. A  57  (1998) 1672. 
 
G. J. Halász, Á. Vibók, Chem. Phys. Lett. 323 (2000) 287 
 
Hajgató, B., Nguyen, M. T., Veszprémi, T., Nguyen, M.T.:Triplet-singlet energy gaps in iodo carbenes. PCCP, 2, 
5041 (2000). 
 
P. G. Szalay and  J. Gauss, Spin-restricted open-shell coupled-cluster theory for excited states, J. 
Chem. Phys., 112, 4027-4036 (2000).  
 
P. G. Szalay, Th. Müller and H. Lischka, Excitation energies and transition moments by the 
Multireference Averaged Coupled Cluster (MR-AQCC) method, Phys. Chem. Chem. Phys., 2, 
2067 (2000).  
 
Nyulászi, L.; Schleyer, P. v. R. Hyperconjugative Π-aromaticity. How to make 
Cyclopentadiene Aromatic. J. Am. Chem. Soc. 1999, 121, 6872-75. 
 
A. Perczel, Ö. Farkas, I. Jákli és I. G. Csizmadia:  
"Peptide models. 21. Side-chain/backbone conformational interactions in For-L-Ser-NH2 tracing 
relaxation paths by an ab initio modeling." J. Comp. Chem. 21, 626 (2000) 
 
J. Mascetti, F. Galan, I. Pápai, "Carbon dioxide interaction with metal atoms: Matrix isolation 
spectroscopic study and DFT calculations", Coord. Chem. Rev., 190-192, 557 (1999). 
 
A. G. Császár, W. D. Allen, and H. F. Schaefer, III, In Pursuit of the Ab Initio Limit for 
Conformational Energy Prototypes, J. Chem. Phys. 1998, 108, 9751-9764. 
 
A. G. Császár and A. Perczel, Ab Initio Characterization of Peptide Building Units, Progr. 
Biophys. Mol. Biol. 1999, 71, 243-309. 
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2. Helyzetfelmérés a hazai tömegspektrometriai kutatásokról. 
(Összeállította: Vékey Károly) 
 
A tömegspektrometria tudományterületen jelentős változások történtek az utóbbi években. Ez 
részben a műszerezettségben, részben pedig a bővülő alkalmazási területeken jelentkezett.  
 
A műszerezettségben bekövetkezett legnagyobb fejlődést a HPLC-MS technika rutinszerűvé vá-
lása és széleskörű elterjedése jelentette. Ez a folyamat Nyugat-Európában és Amerikában a 1990-
es évek elején, Magyarországon a 1990-es évek végén kezdődött. Ma már a HPLC-MS Magyar-
országon is bevett módszer, becslésünk szerint mintegy 15 laboratóriumban működik ilyen be-
rendezés. Örvendetes fejlődés az is, hogy a HPLC-MS technika már nemcsak 
tömegspektrometriás kutatólaboratóriumokban, hanem kromatográfiás szakemberek körében is 
elfogadott módszer.  
 
A tömegspektrometria fejlődésének másik jelentős eredménye a műszerek és a módszerek jelen-
tős egyszerűsödése, miniatürizálása, automatizálása és robotizálása. Ennek megfelelően ma már 
(részben Magyarországon is) kezdenek az automata, sorozatmérésre beállított rutin-készülékek 
elterjedni.  
 
A tömegspektrometria a legfontosabb hagyományos alkalmazási területein (szerves és szervetlen 
kémiai analitika, környezetvédelem, gyógyszeripari alkalmazások) továbbra is igen jelentős ana-
litikai és szerkezetkutatási módszer. Ezek mellett a 1990-es években a tömegspektrometria igen 
fontos új alkalmazási területe a biokémia és a biológia. A tömegspektrometriának jelentős szere-
pe volt a genom kutatásban, a most induló “proteome” kutatásokban jelentőssége várhatóan még 
nagyobb lesz. Magyarországon e szempontból jelentős lemaradás látszik, előrelépés ezen a terü-
leten csak az utóbbi néhány évben történt.  
 
A tömegspketrometria várható fejlődési irányai közül megemlíteném az ún. Fourier-
transzformációs tömegspektrométert. Ez egy különlegesen nagy teljesítőképességű készülék, 
mely a fizikai-kémia és a biokémiai területen, valamint nemkovalens kötésű adduktok, komple-
xek, nanorészecskék vizsgálatában jelent óriási fejlődést. Ezen készülékek külföldön már elter-
jedtek, Magyarországon ilyen műszer még nincs. Másik várható fejlődési irány a 
tömegspektrometria alkalmazása az orvosi diagnosztikában. Ezen a területen is óriási fejlődés 
várható, Magyarországon a kezdeti lépések szintén megtörténtek. 
 
A tömegspektrometria hazai helyzetével kapcsolatban örvendetes a műszerellátottság jelentős 
javulása, bár ez nyugat-európai összehasonlításban még mindig viszonylag kezdetlegesnek szá-
mit. Hátrány, hogy a biokémiai tömegspketrometria hazai alkalmazásai még kezdetleges stádi-
umban vannak. A tömegspektrometriában Magyarországon főleg a gyógyszeripari alkalmazások, 
valamint egyes alapkutatási eredmények jelentősek. Ez utóbbiak közül megemlíteném a Vékey 
K. “Internal energy effects in mass spectrometry” című cikkét (J. Mass Spectrom., 1996, 31, 445-
463 (1996) melyre 1996-2000 között 39 hivatkozás történt.  
 
Legfontosabb eredmények, publikációk: 
 
1) Richter Gedeon Gyógyszerárúgyár 
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Peptidek és proteinek szerkezetvizsgálata tömegspektrometriával.  
 M.Mák, G.Mezo, Zs.Skribanek, F.Hudecz, Stability of Asp-Pro Bond under High and Low 
Energy Collision Induced Dissociation Conditions in the Immunodominant Epitope Region of 
Herpes Simplex Virion. Glycoprotein D, Rapid Commun. Mass Spectrom.,12 (1998) 837  
 
2) MTA Kémiai Kutatóközpont 
 A tömegspektrometria új elméleti és reakciókinetikai leírása. Tandem tömegspektrometriás 
módszer kidolgozása újszülöttkori anyagcsere zavarok kimutatására és szűrésére. 
 Vékey, K., Internal energy effects in mass spectrometry. J. Mass Spectrom., 1996, 31, 445-463 
(a cikkre 2000-ig 39 hivatkozás történt) 
 
3) Gyógyszerkutató Intézet 
Biológiailag aktív molekulák tömegspektrometriás szerkezetvizsgálata.  
Pálinkó, I., Horváth, Gy., Török, B., Rearrangement reactions of a-phenylcinnamic acid 
trimethylsilyl esters upon electron impact ionization: practical and theoretical aspects, J.Mass 
Spectrom. 31, 823-824(1996) 
Mester,Z., Horváth, Gy., Vitányi, Gy., Lelik,L., Fodor, P., Simultaneous determination of 
dimethylarsinic acid and monomethylarsonic acid after derivatization with thioglycol methylate 
by gas chromathography/mass spectrometry, Rapid Commun. Mass Spectrom.13, 350-353 
(1999) 
 
4) Szent István Tudományegyetem 
Biológiailag aktív komponensek tanulmányozása gyógy- és fűszernövényekben. 
G. Vitanyi, E. Bihatsi-Karsai, J. Lefler, L. Lelik: Application of HPLC-MS with thermospray 
ionization to the detection of quassinoids extracted from quassia amara L. , Rapid. Comm. Mass 
Spectrom., 11, 691-693 (1997) 
 
5) Debreceni Egyetem, Szerves Kémiai Tsz.  
Szénhidrátok anomer effektusainak vizsgálata, heterociklusos vegyületek 
gyűrűtranszformációiónak vizsgálata.  
Z. Dinya, P. Penke, Z. Györgydeák, L. Somsák, J. Jekő, I. Pintér, J. Kuszman, J.P. Praly, Mass 
spectrometric studies on glycopyranozyl azides, J. Mass Spectrom. 36., 211-219 ) 2001 
E. Tóth, Z. Dinya, Á. Antus, Mass Spectrometric Studies of Pterocapane skeleton and its 
deuterated derivatives. Rapid Comm. Mass Spectrom., 14, 2367-2372, 2000 
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3. Összefoglaló helyzetértékelés az NMR spektroszkópia területéről. 
(Összeállították: Perczel András és Szilágyi László) 
 
Nemzetközi tendenciák 
 
Az NMR spektroszkópia az alapjelenség felfedezését követő fél évszázad során olyan komplex, 
interdiszciplináris tudományterületté vált, hogy teljes áttekintése az adott terjedelmi korlátokon 
belül még címszavakban is lehetetlen. (csak összefoglaló cikk több száz jelenik meg évente!) A 
szűkítés természetes határait nyilvánvalóan a Munkabizottság aktivitási területe jelöli ki, a 
tematika erőteljes súlyozása azonban ezen belül is szükséges. Minden válogatás szubjektív. E 
szubjektivitásra a nemzetközi tendenciák bemutatásában egyrészt jelen összeállítás szerzőinek 
szakmai kompetenciája, másrészt a szakterület hazai súlypontjainak figyelembe vétele  ad 
magyarázatot (ha felmentést nem is).  
 
Az alábbi ismertetésben ezért első sorban a kísérleti technika ill. az alkalmazások újdonságaira 
koncentrálunk szemben az elméleti kutatásokkal. Utóbbi területen az elmúlt évtizedben 
egyébként sem történt olyan léptékű előrelépés ami összemérhető lenne a nagy felbontású 
szilárdtest-NMR, a Fourier-technika (60-70-es évek), a többdimenziós spektroszkópia (70-80-as 
évek) vagy az NMR-képalkotás (70-80-as évek) elméleti megalapozásával. Látványos 
fejlődésnek lehet(t)ünk szemtanúi ugyanakkor a méréstechnika és az alkalmazások területén. E 
fejlődés fő hajtóerőiként a korábban elkülönült rész-diszciplinák (szilárdtest, folyadékfázis, 
képalkotás) termékenyítő egymásra hatásai, az elmélet által korábban leírt, de a gyakorlatban 
nem hasznosított kölcsönhatások "újra felfedezése" ill. kiaknázása (pl. maradék dipoláris 
csatolások, korrelált relaxáció) és a mérőberendezések egyre nagyobb teljesítményű újabb 
generációinak megjelenése jelölhetők meg. E fejlemények jelentősen kibővítették (tovább 
erősítették) a módszer interdiszciplináris alkalmazási lehetőségeit. Néhány kiragadott példa 
címszavakban: biológiai ill. mesterséges membránok, membránfehérjék szerkezete, diffúziós ill. 
"affinitási NMR", lokalizált spektroszkópia, "in situ" reakciókövetés szilárd fázisú szintézisekben 
(kombinatorikus kémia).  Az analitikában tulzás nélkül mérföldkőnek tekinthető a kromatográfiás 
technikákkal kombinált NMR (LC+NMR, kapilláris HPLC+NMR, stb.) megjelenése, sőt: ezek 
tömegspektrometriával bővített változata (pl. LC-NMR-MS).  
 
A Munkabizottság érdeklődési területét szem előtt tartva, az alábbiakban megkíséreljük a kémiai 
szerkezetkutatás (már amennyiben ezt a fogalmat egyátalán definiálni lehet) terén bemutatni az 
utóbbi, mintegy fél évtized fontosabb ujdonságait és néhány hazai eredményt. Ezen tématerület a 
fenti, zavarba ejtő sokféleségnek tematikailag egy viszonylag szűk, ám a publikációk számát 
tekintve minden bizonnyal a legnagyobb szeletét képviseli. A szerkezeti alkalmazások területén a 
hangsúlyt a nagy felbontású folyadékfázisú módszerekre helyezzük anélkül, hogy lebecsülnénk a 
nagy felbontású szilárdtest technika terén bekövetkezett impozáns fejlődést. Ez utóbbi eljárás  
általános alkalmazásáról a kémiai szerkezetkutatásban azonban még ma sem beszélhetünk. 
 
Célszerűségi okból külön tárgyaljuk a kis molekulák (és egyéb speciesek) és a makromolekulák 
témakörét, bár az alkalmazott metodikák sok esetben nagyon hasonlóak vagy azonosak. 
Természetesen ez az osztályozás is meglehetősen önkényes. 
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Elsőként ejtsünk (néhány) szót a legfontosabb metodikai, méréstechnikai ujdonságokról a nagy 
felbontású folyadékfázisú módszerek területén. A többdimenziós heteronukleáris kísérletek 
érzékenysége ugrásszerűen megnőtt a proton-detektált (korábbi, helytelen elnevezéssel: inverz) 
technika bevezetésével. Legalább ekkora jelentőségű változást hozott az impulzus-gradiens 
módszerek megjelenése, kitűnően példázva a távoli területek termékenyítő kölcsönhatását: ezt a 
technikát u.i. korábban kizárólag az NMR-képalkotásban használták. A gradiens-technika 
lehetővé teszi a többdimenziós kísérletek kompromisszum-mentes optimalizálását (pl. egy COSY 
mérés percek alatt), a kémiai szerkezetmeghatározásban kulcsfontosságú HMBC módszer 
rutinszerű alkalmazását és a transzlációs diffúzió tanulmányozását ill. kiaknázását (DOSY, 
"affinitás-NMR"). "Mellékesen" lehetővé vált a mágneses tér inhomogenitás-korrekciójának 
("shimmelés") automatizálása gradiensek segítségével. A  formázott szelektív impulzusok 
alkalmazása hasonló mértékben növelte a többdimenziós  méréstechnika hatékonyságát. Bár a 
legtöbb említett módszer alapelve korántsem  új, széleskörű, rutinszerű alkalmazásaikat csak a 
spektrométerek legújabb generációi tették lehetővé az utóbbi években. E berendezések állandó, 
első sorban a gyártó cégeknél folytatott műszerfejlesztés eredményei, amelynek fő irányai: a 
mágnesek térerősségének növelése (a jelenlegi felső határ 21.14 tesla, ami 900 MHz proton-
frekvenciának felel meg), szuperprecíz (digitális), nagyteljesítményű r.f. egységek, több (egészen 
8-ig) r.f. csatorna, nagy érzékenységű mérőfejek (a legújabb forradalmat itt a kriotechnika 
bevezetése jelenti), maximális automatizálás, sokoldalú, fejlett műszervezérlő, adatfeldolgozó és 
elemző szoftver. 
 
A kémiai szerkezetmeghatározás az NMR paraméterek elemzésén alapul. Folyadékfázisú 
vizsgálatokban klasszikusan az (izotróp) kémiai eltolódások (δi) és skaláris spin-spin csatolási 
állandók (Jij), valamint a mag-Overhauser hatás (NOE) játszanak szerepet. Az utóbbi években ez 
a paletta lényegesen bővült. A szilárd fázisban erős dipólus-dipólus (DD, vagy dipoláris) 
csatolásokat (Dij) folyadékokban a gyors molekuláris mozgások zérusra átlagolják, így 
közvetlenül nem mérhetők. Nemrég kimutatták azonban, hogy gyenge molekuláris 
rendezettséggel jellemzett folyadékfázisban (pl. folyadékkristályok) a részleges átlagolás miatt 
maradék dipoláris csatolások mérhetők nagyfelbontású körülmények között.  Ez új eszköz a mag-
mag távolságok közvetlen mérésére, ami annál is ígéretesebb fejlemény, mivel a Dij -k 
"hatótávolsága" lényegesen nagyobb (≤10 Å), mint a NOE-val mérhető értékek (2-4 Å). Kis 
molekulákra ezt a módszert még kevéssé alkalmazták, fehérjékre annál inkább (l. alább). 
Általában igaz, hogy a tenzor-kölcsönhatásoknak izotróp folyadékokban közvetlenül csak az 
átlagértékei (δi, Jij ) mérhetők, a komponensek viszont közvetetten jelentkeznek a relaxációs 
folyamatokon keresztül. A korrelált relaxációs ill. relaxációs  interferencia jelenségek kísérleti 
tanulmányozása (az elméleti leírás régóta ismert) újabban nagy lendületet vett főleg a fentebb 
vázolt jelentős műszertechnikai fejlesztéseknek köszönhetően. Ez lehetővé teszi a kémiai 
eltolódási anizotrópia (CSA) meghatározását (CSA/DD korreláció) ill. torziós szögek (DD/DD 
korreláció) közvetlen mérését folyadékfázisban. Utóbbi Karplus szabályra támaszkodó 
becslésével szemben az új módszer lényegesen pontosabb, alkalmazásához nincs szükség 
empirikus kalibrációra. Új távlatokat nyithat továbbá a szerkezet-vizsgálatokban a DD/DD 
korrelációs technika azáltal, hogy segítségével két vagy több mag-mag távolság relatív 
orientációja is mérhető akkor is, ha e távolságvektorok a vizsgált molekulában egymástól 
viszonylag távol helyezkednek el (pl. egy C-H kötéstől 7-8 Å távolságra levő H-H vektor). Ez 
ismét a "hatótávolság" jelentős kiterjesztését jelenti a korábban ismert módszerekhez képest, 
ezúttal anguláris szerkezeti paraméterek meghatározására. Relaxációs interferencián alapul az 
u.n. TROSY módszer is, amely a makromolekuláris NMR terén ígér frontáttörést (l. alább).  A 
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korrelált relaxációs effektusokat széles körben hasznosítják a szilárdtest NMR technikában; az 
említett folyadékfázisú alkalmazások ismét jó példát szolgáltatnak a két terület egyre szorosabb 
egymásra hatására és részleges átfedésére. Ezen összefüggésben említendő a mágikus szög alatti 
forgatás (MAS) technikájának (tipikusan szilárdtest NMR módszer) alkalmazása "in situ" 
reakciókövetésre szilárd fázisú szintézisekben (kombinatorikus kémia). 
 
Hazai áttekintés 
 
A) Kis molekulák 
 
Hazánkban az NMR spektroszkópia művelése és alkalmazása anyag- és molekulaszerkezeti 
kutatásokra csaknem kivétel nélkül kémiai laboratóriumokban folyik. A kutatási tematika 
sokrétű. Az alkalmazások hagyományos és ma is domináns színtere a szintetikus vagy 
természetes eredetű szerves vegyületek szerkezetmeghatározása, az esetek túlnyomó többségében 
folyadékfázisban. Kis molekulák esetében a megoldandó problémák a konstitúció (szerkezeti 
összetétel, vagy atom-atom konnektivitás) - konfiguráció (kiralitás) - konformáció (3 dimenziós 
vagy térszerkezet) fogalomkörrel kapcsolatosak. Az 1994-ig terjedő időszak eredményeinek 
egyedülálló összegzését adja Sohár Pál (nyugodtan mondhatjuk: monumentális) jubileumi 
összefoglalója [Magyar Kémiai Folyóirat, 100, (1994) 469-496], amely több, mint 200 
hivatkozást tartalmaz a hazai NMR-rel kapcsolatos kutatásokról. 
 
Az utóbbi 5-6 évben e témakörben publikált több száz közleményből szinte lehetetlen - és főleg: 
hálátlan - feladat kiemelni néhányat annak veszélye nélkül, hogy sok tucat hasonló eredményt ne 
hagynánk figyelmen kívül. Ezért az alábbi rövid áttekintésben csupán annyira vállalkoz(hat)tunk, 
hogy minden hazai NMR kutatóhelyet/csoportot néhány friss közleménnyel reprezentáljunk; az 
érdeklődő számára ezek támpontul szolgálhatnak az adott csoport eredményeinek részletesebb 
megismeréséhez. Szeretnénk nyomatékkal aláhúzni, hogy az alábbi lista semmiféle jelentőség 
szerinti súlyozást nem tükröz.  
 
Eötvös Loránd Tudományegyetem 
Általános és Szervetlen Kémiai Tanszék 
Sohár Pál vezetésével, széleskörű kooperációk keretében folytatnak igen eredményes kutatómun-
kát változatos szerkezetű, első sorban szintetikus eredetű szerves molekulák 
szerkezetmeghatározására. A vizsgált vegyülettípusok - a teljesség igénye nélkül - a következők: 
változatos heterociklusok, norbornán/én származékok, telített heterociklusok/izokinolinok, 
vinkamin- és eburnánvázas alkaloidok, szteroidok, sok egyéb, és - újabban - ferrocén-
származékok. Az utóbbi évtizedben elért - mintegy 120 közleményben publikált - eredményeiket 
Sohár professzor a múlt évben megjelent összefoglaló cikkében (l. alább) ismertette. 
 
Sohár Pál 
Szerkezetkutatás spektroszkópiával 
MAGYAR KÉMIAI FOLYÓIRAT, 106: (3) 93-109 MAR 2000 
 
Sohár P, Perjési P, Tornroos KW, Husebye S, Vértes A, Vankó G, Bozák RE 
Study on ferrocenes, part 7. E-2-ferrocenemethylene-1-benzocyclanones. Synthesis, 
stereostructure, NMR, IR X-ray, and Mossbauer spectroscopic investigation 
JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE, 524: 297-304 JUN 13 2000 
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Sohár P, Forró E, Lázár L, Bernáth G, Sillanpaa R, Fülöp F 
Synthesis and stereochemistry of stereoisomeric 1,2,3-oxathiazino[4,3-a]isoquinolines 
JOURNAL OF THE CHEMICAL SOCIETY-PERKIN TRANSACTIONS 2, (2) 287-293 2000 
 
Abrán Á, Csámpai A, Böcskei Z, Sohár P 
Study on ferrocenes, part 6. 1,3-dipolar cycloadditions of heterocyclic hydrazones of 
formylferrocene 
TETRAHEDRON, 55: (17) 5441-5448 APR 23 1999 
 
Sohár P, Bodor A, Schwartz R 
Study on steroidal oximinoethers: Synthesis and stereostructure by NMR spectroscopy 
STEROIDS, 64: (4) 246-251 APR 1999 
 
Böcskei Z, Sohár P, Stájer G 
Structures of isobenzofuranone-substituted diexo-norbornane/ene-azetidinones 
JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE, 513: (1-3) 63-67 DEC 7 1999 
 
Az ugyanezen tanszéken tevékenykedő Rohonczy János egyik szakértője és eredményes művelő-
je a hazánkban ma még kevés helyen alkalmazott szilárdtest NMR technikának: 
 
Buvári-Barcza A, Rohonczy J, Rozlosnik N, Gilányi T, Szabó B, Lovas G, Braun T, Samu J, 
Barcza L 
 Aqueous solubilization of [60]fullerene via inclusion complex formation and the hydration of C-
60 
JOURNAL OF THE CHEMICAL SOCIETY-PERKIN TRANSACTIONS 2, (2) 191-196 2001 
 
Mezei R, Sinko K, Rohonczy J, Paris O, Fratzl P 
Short- and intermediate-range structure in Al(III)-containing gels prepared from Al-nitrate in 
organic medium 
CHEMICAL PHYSICS, 246: (1-3) 295-305 JUL 15 1999 
 
Budapesti Műszaki és Gazdaságtudományi Egyetem 
Az Általános és Analitikai Kémiai Tanszéken működő 500 MHz-es készüléken jelentős kutatá-
sok folynak Tóth Gábor (MTA Műszaki Analitikai Kut. Csop.) és senior munkatársa, Szöllősy 
Áron vezetésével. Fő célkitűzésük szintetikus és természetes eredetű, bioaktív vegyületek szerke-
zetének meghatározására. A vizsgált molekulaszerkezetek igen változatosak, a legkülönbözőbb 
heterogyűrűs származékok, flavonoidok, szénhidrátok, szteroidok, terpének, kalixarének, és sok 
egyéb típusú molekula NMR jelhozzárendelésének, primer szerkezeti és térszerkezeti kérdései-
nek tisztázásával kapcsolatban folytatnak széleskörű kooperációk keretében igen termékeny kuta-
tómunkát. A csoport munkatársai által jegyzett közlemények száma a vizsgált időszakban százas 
nagyságrendű.  
 
Balázs B, Tóth G, Horváth G, Grün A, Csókai V, Tőke L, Bitter I 
Synthesis and structure elucidation of chromogenic calix[4]arene indophenols capped by 
carboxamide bridges                            
EUROPEAN JOURNAL OF ORGANIC CHEMISTRY, (1) 61-71 JAN 2001 
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Tóth G, Rőth M, Weckerle B, Schreiber P: 
Structural elucidation of two novel products from the soybean lipoxygenase-catalysed 
dioxygenation of curcumin 
MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY, 38: (1) 51-54 JAN 2000. 
 
Tóth G, Simon A, Linker T, Rebien F, Kraus J, Bringmann G 
Elucidation of the conformations and absolute configurations of enantiomerically pure tetralin 
derivatives 
MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY, 37: (1) 53-59 JAN 1999 
 
Elgamal MHA, Hanna AG, Morsy NAM, Duddeck H, Simon A, Gáti T, Tóth G 
Complete H-1 and C-13 signal assignments of 5 alpha-cardenolides isolated from Calotropis 
procera R. BR.                       
JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE, 477: (1-3) 201-208 MAR 16 1999 
 
Szöllősy A, Tischer T, Kádas I, Tőke L, Tóth G 
1,3-dipolar cycloaddition of 3,4-dihydro-6,7-dimethoxyisoquinoline-N-methoxycarbonyl 
methylide with Schiff bases 
TETRAHEDRON, 55: (23) 7279-7288 JUN 4 1999 
  
Rao MS, Rao PS, Tóth G, Balázs B. Duddeck H.: 
A revised structure for crotaramosmin from crotolaria ramosissima 
J Nat Prod.61(1998):1148-9. 
 
MTA Kémiai Kutató Központ 
Hazánkban elsőként itt létesült NMR laboratórium kémiai szerkezetkutatási célokra. Jelenleg egy 
400 MHz-es spektrométer segítségével végeznek folyadék- és (kisebb részben) szilárd fázisú 
méréseket. A csoport vezetője Radics Lajos, senior munkatársai Gácsné Baitz Eszter, Peredyné 
Kajtár Mária és (korábban) Sándor Péter. Korábban e csoport tagja volt Neszmélyi András is. Fő 
kutatási profiljuk a szerves- és (kisebb részben) szervetlen vegyületek szerkezetvizsgálata. 
Tematikájuk sokszínű, felöleli a szintetikus és természetes vegyületek széles skáláját; számos 
hazai és külföldi kutatási együttműködésben vesznek részt (l. még a Biomol. NMR fejezetet is). 
 
Deák A, Venter M, Kálmán A, Párkányi L, Radics L, Haiduc I 
Synthesis and structural characterization of tin(IV) N-nitroso-N-phenylhydroxylaminato 
complexes: Crystal  
structures of Sn(O2N2Ph)(4), Ph2Sn(O2N2Ph)(2) and [Me2Sn(O2N2Ph)(2)](2) 
EUROPEAN JOURNAL OF INORGANIC CHEMISTRY, (1) 127-132 JAN 2000 
 
Gács-Baitz E, Wozniak LA, Kajtár-Peredy M 
Conformational properties of diastereomeric 5 '-O-DMT-2 ' deoxythymidine 3 '-O-(S-methyl-
methane-phosphonothiolate)s and -(Se-methyl-methanephosphonoselenolate)s in solution as 
studied by NMR methods 
CHIRALITY, 12: (9) 675-680 2000 
 
Machytka D, Sági G, Kajtár-Peredy M, Gács-Baitz E 
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Synthesis and NMR characterization of diastereomeric C(PSMe)G derivatives 
NUCLEOSIDES NUCLEOTIDES & NUCLEIC ACIDS, 19: (5-6) 903-915 2000 
  
Franck U, Neszmélyi A, Wagner H 
2D-NMR structure elucidation of a procyanidin from Musanga cecropioides 
ACH-MODELS IN CHEMISTRY, 136: (4) 511-517 1999 
 
De Tommasi N, Piacente S, Gács-Baitz E, De Simone F, Pizza C, Aquino R 
Triterpenoid saponins from Spergularia ramosa. 
J Nat Prod 1998 Mar 61:3 323-7 
 
Makara GM, Keserű GM, Kajtár-Peredy M, Anderson WK 
Nuclear magnetic resonance and molecular modeling study on mycophenolic acid: implications  
for binding to inosine monophosphate dehydrogenase. 
J Med Chem 1996 Mar 15 39:6 1236-42 
 
MTA Szilárdtestfizikai és Optikai Kutató Intézet
Szélessávú, relaxációs méréstechnikákat alkalmazva szilárd fázisban (kristályok, ötvözetek, 
üvegek, biológiai szövetek) dinamikai, diffúziós, fázisszerkezeti vizsgálatokat végeznek. A 
laboratórium vezetője Tompa Kálmán. Korábbi eredményeik összefoglalását l. Sohár P. idézett 
cikkében (1994). 
 
Lasanda G, Bánki P, Tompa K 
Hydrogen occupancy, H-1 NMR spectrum and second moment of ZrxNi1-x-H metallic glasses 
JOURNAL OF ALLOYS AND COMPOUNDS, 313: 34-41 DEC 15 2000 
 
Rácz P, Hargitai C, Alföldy B, Bánki P, Tompa K 
H-1 spin-spin relaxation in normal and cataractous human normal fish and bird eye lenses 
EXPERIMENTAL EYE RESEARCH, 70: (4) 529-536 APR 2000 
 
Bokor M, Marek T, Tompa K, Gutlich P, Vértes A 
Dynamics of BF4- anion reorientation in the spin-crossover compound [Fe(1-n-propyl-1H-
tetrazole)(6)](BF4)(2)  
and in its Zn-II analogue 
EUROPEAN PHYSICAL JOURNAL D, 7: (4) 567-571 DEC 1999 
 
Chinoin Rt 
A Podányi Benjámin vezette csoport egy 400 MHz-es spektrométerrel rendelkezik. 
Kutatómunkájuk értelemszerűen a gyógyszerkutatáshoz kapcsolódik: szintetikus és természetes 
szerves vegyületek primer szerkezetének és térszerkezetének felderítését végzik korszerű 2D 
módszerek alkalmazásával.  
 
Morvai M, Nagy T, Kocsis A, Szabó LF, Podányi B 
Effect of oxygen substituents on two- and three-bond carbon-proton spin-spin coupling constants 
MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY, 38: (5) 343-359 MAY 2000 
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Halász J, Podányi B, Vasvári-Debreczy L, Szabó A, Hajdú F, Böcskei Z, Hegedűs-Vajda J, 
Györbiró A, Hermecz I 
Structure elucidation of fumagillin-related natural products 
TETRAHEDRON, 56: (51) 10081-10085 DEC 15 2000 
 
Podányi B, Bokotey S, Kanai K, Fehér M, Hermecz I 
Investigations on a flexible prolyl-endopeptidase inhibitor in solution by NMR techniques 
MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY, 37: (5) 346-352 MAY 1999 
 
Richter Gedeon Rt
Az NMR labor egy 500-as és egy 300 ?? MHz-es spektrométerrel van felszerelve, a kutató 
csoportot ifj. Szántay Csaba vezeti. Szerkezetvizsgálataik első sorban a vinca alkaloid családhoz 
tartozó vegyületekhez, intermedierekhez kapcsolódnak. Figyelemre méltó, hogy ipari 
környezetben jelentős elméleti, metodikai kutatási eredményeket értek el első sorban az un. 
sugárzási csillapodás és a dinamikus NMR területén.   
 
Szántay Cs, Szabó L, Szántay Cs, Tárkányi G, Czugler M 
Chemistry of heterocyclic pseudobasic amino-carbinols, Part 37. Correction of a structure - A 
new heterocyclic ring system                              
HETEROCYCLES, 53: (3) 697-+ MAR 1 2000 
 
Szántay Cs 
Evolution of magnetization in a B-1 field. I. The impact of B-0/B-1 inhomogeneity and fast 
chemical exchange in high-resolution NMR 
CONCEPTS IN MAGNETIC RESONANCE, 11: (6) 343-362 1999 
 
Szántay Cs, Demeter Á 
Radiation damping diagnostics 
CONCEPTS IN MAGNETIC RESONANCE, 11: (3) 121-145 1999 
 
Honty K, Demeter Á, Szántay Cs, Hollósi M, Kolonits P, Szántay Cs 
Synthesis of vinca alkaloids and related compounds. Part XCIII. Skeletal rearrangement of 
cyclovinblastine derivatives: Formation of a novel bisindole system 
HETEROCYCLES, 50: (1) 169-194 JAN 1 1999 
 
Szántay Cs 
Analysis and implications of transition-band signals in high-resolution NMR 
J MAGN RESON 135: (2) 334-352 DEC 1998 
 
 Debreceni Egyetem 
A kémiai tanszékcsoportban egy 200 és egy 500 MHz-es (Szerves Kémiai tanszék), valamint egy 
360 MHz-es (Szervetlen és Analitikai Kémiai tanszék) NMR-spektrométer működik. 
 
Szerves Kémiai Tanszék 
A tanszéken üzemelő NMR laborban szintetikus és természetes eredetű szerves vegyületek 
(szénhidrátok, makrolid és egyéb antibitikumok, peptidek, glikopeptidek, flavanoidok morfin-
alkaloidok, stb.) primer- és térszerkezetét vizsgálják oldatfázisban, hazai és nemzetközi együtt-
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működések keretében. Kiemelkedő jelentőségűek NMR metodikai, méréstechnikai fejlesztése 
terén elért ill. relaxációs jelenségekkel kapcsolatos eredményeik. Munkatársak: Batta Gyula, E. 
Kövér Katalin, Szilágyi László. Továbbiakat l. még a Biomol. NMR fejezetben is. 
 
Kövér KE, Fehér K, Szilágyi L, Borbás A, Herczegh P, Lipták A 
2D NMR spectra of oligosaccharides enhanced by band-selective suppression of unwanted 
signals 
TETRAHEDRON LETTERS, 41: (3) 393-396 JAN 15 2000 
 
Batta G, Kövér KE 
Heteronuclear coupling constants of hydroxyl protons in a water solution of oligosaccharides: 
trehalose and  
sucrose 
CARBOHYD RES, 320: (3-4) 267-272 AUG 15 1999  
  
Szilágyi,L; Fehér,K: Oligomycins B and C: complete ab initio assignments of their 1H and 13C 
NMR spectra  
and a study of their conformations in solution.  
J. Mol. Struct. 471, 195-207 (1998). 
  
Kövér KE, Batta G 
A general scheme for suppression of ABX strong coupling signals in heteronuclear scalar and 
dipolar  
correlation experiments 
J MAGN RESON 138: (1) 89-97 MAY 1999                 
 
Kövér,KE; Hruby,VJ; Uhrín,D:  
Sensitivity-and Gradient-Enhanced Heteronuclear Coupled/Decoupled HSQC-TOCSY 
Experiments for  
Measuring Long-Range Heteronuclear Coupling Constants.  
J.Magn.Reson. 129, 125-129 (1997). 
 
Batta-Gy, Kövér-KE, Gervay-J, Hornyák-M, Roberts-GM,  
Temperature Dependence of Molecular Conformation, Dynamics and Chemical Shift Anisotropy 
of   
� -�-Trehalose in D2O by NMR Relaxation.  
J. American Chemical Society, 119: 1336-1345 (1997) 
 
Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék 
Fizikai Kémiai Tanszék 
Koordinációs kémiai témában oldatszerkezeti és kinetikai kutatásokat folytatnak multinukleáris 
NMR módszerek alkalmazásával. Munkatársak: Bányai István és Tóth Imre. 
 
Bodor A, Tóth I, Bányai I, Szabó Z, Hefter GT 
F-19 NMR study of the equilibria and dynamics of the Al3+/F- system                             
INORGANIC CHEMISTRY, 39: (12) 2530-2537 JUN 12 2000 
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K.Berg, J.Glaser, M.C.Read and I.Tóth,  
Nonbuttressed metal-metal bonded complexes of Pt and Tl in aqueous solution: characterization 
of  
[(NC)5Pt-Tl(CN)]- by multinuclear NMR. 
J. Am. Chem. Soc. 117, 7550-7551 (1995). 
 
Pécsi Tudományegyetem 
 
Biokémiai Intézet 
Orvosi Kémiai Intézet  
Szilárd fázisú mérésekre és NMR képalkotásra is alkalmas 400 MHz-es műszer.  Klasszikus 
kémiai szerkezetvizsgálat mellett in vivo biokémiai és képalkotással kapcsolatos kutatásokat is 
végeznek. Munkatársak: Ősz Erzsébet és Berente Zoltán. 
 
Deli J, Molnár P, Ősz E, Tóth G 
Capsoneoxanthin, a new carotenoid isolated from the fruits of Asparagus falcatus 
TETRAHEDRON LETTERS, 41: (42) 8153-8155 OCT 14 2000 
 
Kollár L, Berente Z, Forintos H, Keglevich G 
Detection of the enantiomers of P-stereogenic pentacoordinated phosphorus compounds: P-31 
NMR of  
oxaphosphetes in optically active solvents 
TETRAHEDRON-ASYMMETRY, 11: (22) 4433-4436 NOV 17 2000 
  
Szegedi Tudományegyetem 
 
Szerves Kémiai Tanszék  
Egy korszerű 500 MHz-es spektrométert üzemeltetnek, munkatárs: Forgó Péter. 
Gyógyszeranalitikai Intézet 
Az NMR labor vezetője Dombi György, 400 MHz-es berendezést üzemeltetnek. 
Mindkét laboratóriumban szerves molekulák (szteroidok, terpének, heterociklusok) 
szerkezetvizsgálatával foglalkoznak. 
 
Hohmann J, Evanics F, Dombi Gy, Molnár J, Szabó P 
Euphosalicin, a new diterpene polyester with multidrug resistance reversing activity from E. 
salicifolia 
TETRAHEDRON, 57: 211-215, 2001 
 
Szendi Z, Forgó P, Kövér KE, Sweet F 
High-field NMR studies of 3 beta-tetrahydropyranyloxy steroids 
STEROIDS, 65: (7) 415-422 JUL 2000 
 
Forgó P, D'Souza VT 
Application of a selective HSQC experiment to measure interglycosidic heteronuclear long-range 
coupling  
constants in cyclodextrins 
MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY, 37: (1) 48-52 JAN 1999 

 
18



 
Günther G, Martinek T, Dombi Gy, Hohmann J, Vasas A  
Structural characterization and dynamic NMR studies of a new peracylated macrocyclic diterpene 
MAGNETIC RESONANCE IN CHEMISTRY, 37: (5) 365-370 MAY 1999 
 
Alkalmazott és Környezetkémiai Tanszék 
Hannus István vezetésével szilárdtest NMR vizsgálatokat végeznek zeolitokon és egyéb 
kolloid/felületkémiai rendszereken nemzetközi kooperáció keretében. 
 
Hannus I, Kiricsi I, Lentz P, Nagy JB 
Characterisation of alkali ions in the Y-type zeolites by multi MAS NMR studies 
COLLOIDS AND SURFACES A, 158: (1-2) 29-34 NOV 10 1999 
 
Veszprémi Egyetem 
 
Az NMR labort (300 MHz-es spektrométer) Szalontai Gábor irányítja. Fő kutatási terület: 
fémorganikus vegyületek szerkezete szilárd fázisban, orientált rendszerek, 2H NMR. 
  
Szalontai G 
NMR spectroscopy in partially oriented phases. Routine H-2 NMR of small to medium sized 
molecules 
MAGN RESON CHEM 38: (10) 872-876 OCT 2000 
 
Szalontai G, Sóvagó J, Ungváry F 
Solution- and solid-state NMR study of intermediate eta(3)-allyl-cobalt tricarbonyl type 
complexes in  
3-methyl-1,2-butadiene polymerization 
J ORGANOMET CHEM 586: (1) 54-60 AUG 31 1999 
 
B) Biomolekuláris szerkezetkutatás (peptidek, fehérjék)  
 
Jelenleg Magyarországon kevés olyan NMR-készülék található, amely nagyméretű biomolekulák 
szerkezetvizsgálatára alkalmas. Ilyen irányú kutatások a Debreceni Egyetem Szerves Kémiai 
Tanszékén, a Központi Kémiai Kutatóintézetben, valamint az Eötvös Loránd Tudományegyetem 
Szerves Kémiai Tanszékén folynak. 
 
Eötvös Loránd Tudományegyetem  
 
A Szerves Kémiai Tanszéken három éve működik a fehérje NMR labor Dr. Perczel András veze-
tésével. A műszerezettségi hátteret a Kémiai Tanszékcsoport 500 MHz-es NMR-készüléke jelen-
ti. A kutatócsoport nemzetközi és hazai együttműködések révén tevékenykedik, jelenleg három fő 
téma köré csoportosulva több fejérje és peptid  (TSG-6, Penetratin és variánsai, kisméretű 
szerinproteáz-inhibitorok) térszerkezetének meghatározása folyik. Foglalkoznak még NMR-
paraméterek ab initio számításával is. 
 
Wiles AP, Shaw G, Bright J, Perczel A, Campbell ID, Barlow PN: 
NMR studies of a viral protein that mimics the regulators of complement activation. 
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J Mol Biol. 272 (1997):253-65. 
 
Császár A.G. Perczel A. 
Ab initio characterization of building units in peptides and proteins 
Progress in Biophysics & Molecular Biology 71 (1999): 243-309.  
 
Perczel A, Császár A.G: 
Toward direct determination of conformations of protein building units from multidimensional 
NMR experiments I. A theoretical case study of For-Gly-NH2 and For-L-Ala-NH2
J.Comp.Chem  21 (2000): 882-900. 
 
Blundell C.D., Kahmann J.D., Perczel A., Mahoney D.J., Cordell M.R., Teriete P., Campbell I.D. 
& Day A.J. 
Getting to grips with HA-protein interactions. In: Hyaluronan 2000 (Kennedy, J.F. ed.) 
Woodhead Publishing Ltd, Abington, Cambridge 2001 
 
KKKI 
 
A kutatóintézetben Dr. Radics Lajos csoportja foglalkozik biomolekulák (peptidek, alkaloidok, 
oligoszacharidok, nukleotidok, nukleozidok, antibiotikumok, stb) NMR-spektroszkópiájával. 
 
Csaba Sőti, Lajos Radics, Ichiro Yahara and Péter Csermely 
Interaction of vanadate oligomers and permolybdate with the 90-kDa heat-shock protein, Hsp90 
European Journal of Biochemistry 255 (1998) 611-617 
 
Csermely P, Radics L, Rossi C, Szamel M, Ricci M, Mihály K, Somogyi J 
The nonapeptide leucinostatin A acts as a weak ionophore and as an immunosuppressant on T 
lymphocytes. 
Biochim Biophys Acta  1221 (1994): 125-32 
 
Calcagni A, Kajtár-Peredy M, Lucente G, Luisi G, Pinnen F, Radics L, Rossi D: 
Nine-membered cyclodepsitripeptides containing the retroisomeric sequence of ergot peptides 
Int J Pept Protein Res 42 (1993):84-92 
 
Debreceni Egyetem 
 
Kis molekulák szerkezetvizsgálata mellett (l. fent) az NMR csoport specifikus kutatási területe 
peptidek és fehérjék térszerkezetének és intermolekuláris kölcsönhatásaikanak vizsgálata modern 
többdimenziós NMR módszerekkel oldatfázisban. Az utóbbi évek során erőfeszítéseket tettek 
fehérjék térszerkezetének NMR-spektroszkópiával történő meghatározására, illetve a megfelelő 
metodikák meghonosítására a Debreceni Egyetemen. Jelenleg külföldi partnerekkel való együtt-
működés keretében folytatnak ilyen jellegű kutatásokat. E vegyületek molekuláris dinamikai vi-
selkedését is tanulmányozzák relaxációs mérésekkel és molekula modellezési számításokkal.  
 
Nikiforovich GV, Kövér KE, Zhang WJ, Marshall GR 
Cyclopentapeptides as flexible conformational templates 
Journal of the American Chemical Society, 122 (2000) 3262-3273 
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El-Joubary, M. Bruix, J. Santoro, V. Cafaro, R. Sconamiglio, A. Di Donato, G. D'Alessio, K.E. 
Kövér, Gy. Batta, L. Szilágyi, M. Rico: 
Letter to the Editor: 1H and 15N sequential assignment and solution secondary structure of 15N 
labelled human pancreatic ribonuclease  
J. Biomol. NMR 15, (1999) 265 -266 
 
H. Matter, L. Szilágyi, P. Forgó, Z. Marinic, B. Klaic: 
Structure and Dynamics of a Peptidoglycan Monomer in Aqueous Solution Using NMR 
Spectroscopy and Simulated Annealing Calculations.  
Journal of the American Chemical Society 119, (1997) 2212-2223 
 
Shenderovich, MD; Kövér, KE; Wilke, S; Collins, N; Hruby,VJ   
Solution Conformations of Potent Bicyclic Antagonists of Oxytocin by Nuclear Magnetic 
Resonance Spectroscopy and Molecular Dynamics Simulations.  
 Journal of the American Chemical Society 119, (1997) 5833-5846  
 
G. V. Nikiforovich, K. E. Kövér, S. A. Kolodziej, B. Nock, C. George, J. R.Deschamps, J. L. 
Flippen 
Anderson and G. R. Marshall  
Design and Comprehensive Conformational Studies of Tyr1-cyclo(D-Pen2-Gly3-Phe4- L-3-Mpt5) 
and 
Tyr1-cyclo(D-Pen2-Gly3-Phe4-D-3-Mpt5): Novel Conformationally Constrained Opioid Peptides 
Journal of the American Chemical Society  118 (1996) 959-969 
 
Szilágyi, L.:  
Chemical shifts in proteins come of age  
Progress in NMR Spectroscopy  27 (1995) 325-443 
 
Összefoglalás 
 
A hazai kutatóhelyek műszerezettségének csúcsát az 500 MHz-es készülékek jelentik, így az ezen 
a térerőn meg nem oldható kutatási problémák megoldása csak külföldi együttműködések kereté-
ben lehetséges. Ezt a megállapítást az idézett publikációk szerzőlistája is alátámasztja. A nagy-
méretű biopolimerek (fehérjék, nukleinsavak) térszerkezének meghatározása ma a világ biokémi-
ai jellegű kutatásainak egyik frontvonala. Magyarországon csupán néhány éve léteznek olyan 
kutatóhelyek, ahol ilyen jellegű kutatások folynak, ezek közül a fehérjék mérettartományába eső 
polipeptidek térszerkezetét csak a Debreceni Egyetem és az ELTE laboratóriumaiban vizsgálják. 
A hasonló kutatásokhoz a korszerű NMR-készülékek mellett jelentős számítástechnikai háttér is 
szükséges. A továbblépéshez megfontolásra érdemesnek tartjuk egy biomolekuláris szerkezetku-
tatásra orientált nagyterű (700-800MHz) NMR labor létesítését az országban. Egy ilyen terv be-
látható időn belüli (3-4 év) megvalósítása az anyagi és szellemi erőforrások jelentős összpontosí-
tását feltételezi. 
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4. A hazai ESR kutatások áttekintése. 
(Összeállította: Belágyi József és Rockenbauer Antal ) 
 
A KKKI ESR csoportjában különbözö hazai és nemzetközi együttmüködések keretében szabad 
gyökök szerkezetét és mozgásait, átmenetifémionok koordinációját és relaxációs tulajdonságait, 
endohedrális és szubsztituált fullerének spinsürüségeloszlását, magashömérsékletü szupravezetök 
mágneses tulajdonságait vizsgálták. Ket-dimenziós spektrumszimulaciós módszert fejlesztettek ki 
oldatfázisú kémia egyensúlyok meghatározására, sokszorosan összetett  ESR spektrumok felbon-
tására.  
 
-       A. Rockenbauer and L.Korecz: 
       Automatic Computer Simulations of ESR Spectra,  
       Appl. Magn. Reson., 10, 29-43 (1996). 
 
-        P. Caravan , E. Toth, A. Rockenbauer, A. E. Merbach  
        Nuclear and electronic relaxation of Eu-(aq)(2+): An extremely labile aqua ion 
        J. Amer. Chem. Soc. 121, 10403-10409 (1999) 
 
 
-      F. Fülöp, A. Rockenbauer, F. Simon, S. Pekker, L. Korecz, S. Garaj, A. Jánossy 
        Azafullerene C59N, a stable free radical substituent in crystalline C60
       Chem. Phys. Lett. 334, 233-237 (2001) 
 
Jánossy András nagyfrekvenciás ESR laborja (BMGE, Fizikai Intézet) 
 
A. Janossy, N. Nemes, T. Feher, G. Oszlanyi, G. Baumgartner, L. Forró 
Antiferromagnetic Resonance in the Linear Chain Conducting Polymers RbC60 and CsC60
Physical Review Letters  79 2718 (1997). 
 
Megmutattuk, hogy a linearis fulleren alkali vezeto polimerekbol kettonek az alapallapota 
antiferromagneses. 
 
Titusz Fehér, András Jánossy, Gábor Oszlányi, Ferenc Simon, Bogdan Dabrowski, Piotr W. 
Klamut, Mladen Horvatic, Grant V.M. Williams  
Magnetic field induced low energy spin excitations in YBa2Cu4O8 as measured by high 
frequency Gd3+ ESR 
Physical Review Letters 85, 5627-5630 (2000) 
 
A magashomersekletu szupravezetok alacsony homersekletu spin szuszceptibilitasa 
homersekletfuggese a kulonleges d-hullam szimmetriaju paroknak megfeleloen linearis es a 
varakozasnal 
 
Szegedi Biológiai Központ ESR laborja: 
 
Kifejlesztettünk olyan, a mikrohullámu telítôdés spektrális hatásainalapuló nemlineáris EPR 
módszereket [1], amelyekkel különféle célzottanspin jelzett természetes és modell membrán-
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fehérje rendszerekben akiválasztott aminosavak membránbeli lokalizációját, lipidek felé való 
elérhetôségét, valamint a fehérje oligomerizációs állapotát meg tudjukmeghatározni [2]. A natív 
vagy izolált membránfehérjékrôl ilyen módonszerzett szerkezeti adatok a hagyományos mobilitá-
si adatokkal együtt geometriai korlátokként vehetôk figyelembe az adott membránfehérjék tér-
szerkezeti modellezésénél [3]. Ezen kutatásainkat a fehérje-lipid kölcsönhatás témában egy EU 
együttmûködés (http://www.unil.ch/cost/chem/docs/D22/d22.htm) keretében folytatjuk tovább. 
 
[1] Marsh, D., Pali, T., and Horvath, L. I. (1998) 
Chapter 2: Progressive Saturation and Saturation Transfer EPR for Measuring Exchange 
Processes and Proximity Relations in Membranes. In: Biological Magnetic Resonance - Spin 
Labeling, The Next Milleneum (Berliner, L.J., ed.). Plenum Press, New York, pp. 23-82. 
 
[2] Pali, T., Kleinschmidt, J.H., Powell, G. and Marsh, D. (2000) Non-linear electron 
paramagnetic resonance studies of the interaction of cytochrome c oxidase with spin-labelled 
lipids in gel-phase membranes. Biochemistry 39(9), 2355-2361. 
 
[3] Bashtovyy, D., Hemminga, H.M., Marsh, D. and Pali, T. (2001) Constrained modelling of 
spin-labelled major coat protein mutants from M13 bacteriophage in a phospholipid bilayer. 
Protein Science 10(5), 979-987. 
 
PTE ÁOK Központi Kutatólaboratórium, Pécs 
 
(i) Az izommûködés energiáját szolgáltató ATP miozin által katalizált hidrolízise során legalább 
hat intermedier állapotot különböztetnek meg, amelyekhez eltérõ miozin konformáció tartozik. 
 
Lôrinczy, D., Belagyi, J.: 
Functional and structural differences in skeletal and cardiac myosin. A molecular dynamical 
approach. Thermochim.  Acta  343. 27-34. (2000) 
 
(ii) Vizsgálták az monomer aktin nukleotid ATP vagy ADP -hez való kötését, valamint az aktint 
alkotó szubdomének térbeli elrendezõdését és belsõ mozgásukat. 
 
Gaszner, B., Nyitrai,L., Hartvig, N., Kõszegi, T., Somogyi, B., Belagyi, J.: Replacement of ATP 
with ADP affects the dynamic and conformational properties of actin monomer. 
Biochemistry 38. 12885-12892. (1999)  
 
(iii) A reaktív oxigén specieszek vizsgáltak protein rendszerekben. Megállapitották, hogy SH 
csoportot tartalmazó proteineknél kevésbé reaktív oxidáló szerek jelenlétében rövid élettartamú 
thiyl szabad gyökök detektálhatók. 
 
Lôrinczy, D., Könczöl, F., Farkas, L., Gaszner, B., Belagyi, J.: UV generated oxygen free 
radicals in cardiac myosin. DSC and EPR study. Thermochim. Acta  343. 35-41. (2000) 
 
(iv) Biológiai membránokokban EPR mérésekkel kimutatták a Cr(VI) ill. Cr(III) kölcsönhatást és 
transzportdinamikai vizsgálatokkal in vivo végeztek a hatásmechanizmusra és a nehézfém-
rezisztenciára vonatkozóan. 
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Belagyi, J., Pas, M., Raspor, P., Pesti, M., Páli, T.: 
Effect of hexavalent chromium on eukaryotic plasma membrane studied by EPR spectroscopy 
Biochim. Biopys. Acta 1421. 175-182. (1999) 
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5. Áttekintés a forgási (MW) spektroszkópia modern alkalmazásairól 
(Összeállította. Nemes László) 
 
Az alábbiakban szeretném áttekinteni a cm- és mm-hullámhossz tartományú forgási 

spektroszkópia modern alkalmazásait. Előre is mentegetődzöm az összeállítás rövidsége miatt. 
Ennek oka a sok egyébirányú elfoglaltságom. 
 
 A jelen munka alapja egy nemrégiben megrendezett NATO Advanced Research Workshop 
(Spectroscopy from Space, Bratislava, 2000 október 31 – november 4), amelyben sok rotációs 
spekroszkópiai előadás hangzott el, és véleményem szerint remekül tükrözte ennek a spektro-
szkópiai módszernek  sokirányú alkalmazását és hasznosságát légkörkémiai és fizikai, asztrofizi-
kai és meteorológiai területeken. 
 
 Először a laboratóriumi mérésekről adok összefoglalást, majd különböző gázfázisú alkalmazá-
sokról, kivétel  nélkül néhányatomos molekulákkal kapcsolatban. 
  
 A nagyfelbontású szubmilliméter területű mérések utóbbi években egyre nagyobb szerephez 
jutnak a  földi atmoszférában és a csillagközi térben található molekulák vizsgálatában. Ilyen 
mérésekhez fejlesztettek ki a FÁK-ban (volt SzU) a Nizsnii-Novgorodi (korábban Gorkii) Mik-
rohullámú Laboratóriumban (OTA Alkalmazott Fizikai Kutató Intézet) BWO oszcillátorokra és 
He hűtésű InSb detektorokra épülő berendezéseket, amelyek egészen az 1.3 THz tartományig 
(tehát kb. 43 cm-1 felső határig) alkalmazhatók. Ezekkel a spektrométerekkel abszorpciós és 
emissziós vonalprofilok, nyomás-szélesedés és nyomás-függő spektrális eltolódás, vonalak para-
métereinek hőmérséklet függése határozható meg. Néhány fontosabb molekulát emlithetünk meg: 
CH3OH, CO, HCl, NH3 és H2O. Ezekkel a módszerekkel egyébként abszolút vizgőz és oxigén 
koncentráció is meghatározható üzemi körülmények között is. 
 
 A mm-tartományú  forgási spektroszkópiai mérések ukrainai-NSzK kooperációban alkalmasak 
voltak a mono-deuterált hangyasav (HCOOD) szerkezeti és centrifugális torzulási paramétereinek 
meghatározására. Erre a célra  0.1 MHz pontossággal végeztek méréseket a 170-350 GHz frek-
venciatartományban a HCOOD v5=1 rezgési állapotában érvényes molekuláris paraméterekre. 
 
 Széles nemzetközi kooperációban (Marokkó-NSzK-Franciaország) vizsgálták az NF3 moleku-
la v4=1 és v2=1,2 gerjesztett állapotaiban a molekuláris geometriai paramétereket, a mikrohullá-
mú méréseket nagyfelbontású FTIR spektroszkópiai adatokkal kombinálva. 
 
 Olasz kutatók (Bologna-Firenze) mérték a HC17O+  oxigénmagjának hiperfinom szerkezetét a 
87-350 GHz tartományban. Ezekből meghatározható volt mag-kvadrupól momentum és spin-
forgási kölcsönhatási állandók. Az eredmények alapján sikerült  azonosítani a HC17O+ (1-0) 
hiperfinom szerkezetét az L1544 csillagászati objektumban, a Taurusz molekuláris felhőben. 
 
 A Villeneuve d'Ascq-I (Lille-i) mikrohullámú laboratóriumban működik egy Fourier-
transzformációs mikrohullámú spektrométer a 4-20 és 100-2500 GHz tartományban. Itt sok aszt-
rofizikai szempontból fontos kismolekula forgási spektrumát mérték és analizálták, ezek között is 
a legujabb a formaldehid és izotopomerjei, de intenzív munka folyik földi légköri szempontból 
fontos molekulákon is (H2O, O3, CO, N2O…), továbbá pl. a Jupiter atmoszférájában található 
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HCN és egyéb cianid molekulákon, vagy pl. a Titán hold atmoszférájában található CH3CN mo-
lekulán. 
 
 Ugyancsak  fontos terület a molekuláris ütközési keresztmetszetek meghatározása a forgási 
vonalak nyomás szélesedéséből, pl,. a CH3Br mokekulára. Ilyen méréseket végeznek a Poznan-I 
(Lengyelország) Molekulafizikai Intézetében. Ezekben az Anderson-Tsao-Curnutte elméletet 
alkalmazták az elméleti ütközési vonalkeresztmetszetek kiszámítására. 
 
 A Kiel-i Egyetemen (NSzK) különböző ketén izotopomerek rezgésileg gerjesztett állapotú 
forgási spektrumait elemezték, aminek alapján az eddigieknél sokkal pontosabb becslések kapha-
tók a keténmolekula geometriájára. Ezeket a méréseket is egy Fourier-transzformációs mm-
hullámú spektrométerrel végezték, a spektrométert az egykori Dreizler kutatócsoportban konstru-
álták. 
 
 A Kharkov-i Rádiócsillagászati Intézetben, Ukrainában, konstruáltak egy automatizált milli-
méter tartományú berendezést, amely 50 és 360 GHz között működik, Doppler limitált spektrális 
felbontással. Méréseket végeztek a CH3COOH és CF3CH3 molekulákon, az utóbbi esetben rez-
gésileg gerjesztett állapotokon is. 
 
 Nagyobb molekulák esetében, ha a molekula alacsony szimmetriájú és kvadrupólus magokat 
tartalmaz, a forgási spektrum analízise igen nehéz feladat. Ilyen molekulák forgási analízisével 
foglalkoztak a varsói akadémiai Fizikai Intézetben, pl. a következő molekulákon CBrClF2, 
CH2I2, Cl2C=CHCl és Cl3CCH3. Ezekben a mérésekben is Fourier transzformációs mikrohul-
lámú spektrométert alkalmaztak. 
 
 A kölni egyetem I. Fizikai Intézetében van der Waals molekulakomplexek nagyfelbontású 
spektroszkópiájával foglalkoztak, többek között a FÁK Triotsk-I Spektroszkópiai Intézetével 
együttműködve, ahol szubmilliméter hullámhossz tartományú, BWO-kat alkalmazó spektrométe-
rek és egy nagyérzékenységű rezonátoros mm-spektrométer (OROTRON) működik. Néhány 
komplexet iott megemlíthetünk:  Ar-CO, Ne-CO, H2-CO, D2-CO, N2-CO, He-CO, CO-CO. 
 
 A Lille-i Műszaki és Tudománygyetemről hangzottak el beszámolók szubmilliméter és 
teraherz tartományú spektroszkópiai mérésekről reaktív molekulákon. Ilyenek pl. ArH3+ és 
C2H3+ továbbá negatív ionokon (pl. SH- és SD-). Ezeket az ionokat elektromos kisűlésekben 
állították elő. Mindezeknek a reaktív molekuláknak nagy szerep jut az asztrofizikában. Tervezik 
molekulagyökök előállitását excimer lézer fotolízissel is. 
 
 A továbbiakban röviden összefoglalnám a légkörfizikai alkalmazásokat. A California Institute 
of Technology, Jet Propulsion Laboratory részéről hangzott el egy érdekes előadás az MLS 
(Microwave Limb Sounder) kísérletekről, amelyek célja aa  földi atmoszféra termális mikrohul-
lámú sugárzását használják fel kiválasztott molekulák koncentrációprofiljainak meghatározására. 
Ezek fő célja az ózonréteget befolyásoló kémiai tényezők analízise, pl. a halogénoxidok koncent-
rációjának meghatározása és nyomonkísérése. 
 
 A berlini Institute of Space Sensor Technology and Planetary Exploration részéről tartottak 
beszámolót a szubmilliméter tartományú (300 mikron – 1 mm) és távoli infravörös csillagászati 
mérésekről a 30-300 mikron között. A szubmilliméter tartományban működik az SWAS 
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(Submillimeter Wave Astronomy Satellite) és további  megfigyelési platformok felbocsátását 
tervezik a szubmilliméter és távoli infravörös tartományú csillagászati mérésekre (pl. FIRST, 
ODIN, SIRTF és SOFIA). Ezek nem csupán mikrohullámú, hanem optikai méréseket is jelente-
nek. 
 
 A milliméter tartományú rádiocsillagászatban végeznek fontos munkát a madridi CSIC IEM 
Department of Molecular Physics intézetben. A csillagok formálódási tartományában, a 
fotodisszociációs térrészekben, lökéshullámokkal gerjesztett tértartományokban levő molekulák 
legerősebb emissziós vonalai éppen a szubmilliméter és távoli infravörös tartományba esnek. 
Ezek spektroszkópiai megfigyelései csupán műholdakról és egyéb űrplatformokról lehetséges, a 
földfelszinről nem a földi légkör erős abszorpciója miatt ezekben a spektrális tartományokban. A 
FIRST műhold pl. igen fontos lesz ezekben a mérésekben, felbocsátása a jövőben várható. 
 
 A csillagközi térben lejátszódó kémiai folyamatok nagyon speciálisak, aminek fő oka a csil-
lagközi tér abszolút zéróhoz közeli hőmérséklete és a molekulák rendkívül kis koncentrációja (a 
hőmérséklet 10 és 100 K között, a koncentráció 10 – 10000 molekula per cm3). Ezeknek a mole-
kuláknak, tehát az interstelláris kémiának a megfigyelése a mikrohullámú csillagászat módszerei-
vel történik. A csillagközi porfelhők kémiáják leirására olyan gázfázisú modelleket alkalmaznak, 
amelyekben mintegy száz molekula között lejátszódó többezer kémiai reakciót lehet  szimulálni. 
Ezekben különösen fontos szerepet töltenek be a molekulaionok. 
 
 Nagyon fontosak a légkörkémiai mérésekben azok az adatbázisok, amelyek gázfázisú adatokat 
tartalmaznak sok légkörkémiailag fontos molekula spektrális vonalairól (frekvencia, intenzitás és 
vonalprofil). Ilyen adatbázisokról szólt egy előadás a párizsi (Orsay) Laboratoire de 
Photophysique Moléculaire CNRS intézetből. A mikrohullámú adatoknak igen fontos szerep jut 
ezekben az adatbázisokban, noha azok többségét rezgési-forgási vonaladatok (tehát infravörös 
spektroszkópiai adatok) teszik ki. 
 
 Ezzel a rövid beszámolóval az volt célom, hogy felhívjam a figyelmet arra, a modern mikro-
hullámú spektroszkópiai módszerek ma már nem csupán a klasszikus, gázfázisú molekulaszerke-
zet meghatározásban fontosak, hanem a légkörfizikában és légkörkémiában, továbbá a rádiócsil-
lagászatban is. A forgási spektroszkópiai mérések kiterjedése a milliméter és szubmilliméter 
tarományban egyre inkább kiterjesztik a mikrohullámú módszert az optikai tartomány felé, oly-
annyira, hogy a fent összefoglalt alkalmazásokban a mikrohullámú és optikai módszerek ma már 
összemosódnak. Alkalmazásuk az égető légkörkémiai problémákban ma már sokkal fontosabb, 
mint a klasszikus molekulaszerkezeti alkalmazások. 
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6. Rezgési spektroszkópia (IR, Raman) - Hazai körkép, 1995-2000 
(Összeállította: Keresztury Gábor, MTA KK KI) 
 

Az alábbi rövidített összeállításban azoknak az elsõsorban rezgési (infravörös és Raman) 
spektroszkópiával foglalkozó, vagy azt jelentõs eredménnyel alkalmazó kutatócsoportoknak az 
1995-2000-es idõszakban publikált főbb alapkutatási, illetve alkalmazás-centrikus eredményeire 
térünk ki, amelyek munkáikkal hazai, vagy nemzetközi spektroszkópiai konferenciákon, illetve 
ilyen profilú nemzetközi folyóiratokban rendszeresen szerepelnek. Ugyanakkor nem itt szerepel-
nek a spektroszkópiai mérési eredményeket nem tartalmazó, tisztán elméleti munkák.  

Az adott idõszakban ezen a területen világviszonylatban is jelentõsnek mondható méréstech-
nikai újításokban, ill. muszerfejlesztési kísérletekben magyar kutatók tudomásunk szerint nem 
muködtek közre. A hazai kutatóhelyeken (az akadémiai és egyetemi, valamint a gazdasági szféra 
kutatólaboratóriumaiban) 3 új FT-IR, ill. 2 FT-Raman spektrométer került beszerzésre, ami egyes 
helyeken jelentosen javította a mérési lehetoségeket (pl. Veszprémben és Szegeden). 
Megjegyzendo azonban, hogy az új beszerzések mértéke nem tart lépést az igényekkel. A 
muszerek korszeru optikai tartozékokkal való elégtelen ellátottsága, a muszerpark öregedése, a 
felújítási lehetoségek szukössége néhány intézményben erosen veszélyezteti a hatékony és igé-
nyes kutatómunkát. Az iparban dolgozó spektroszkópus kollégák szinte kizárólag analitikai, 
minoségellenorzési rutinfeladatok megoldására használják korszeru FT-IR muszereiket. Az aka-
démiai-egyetemi szektorban az FT-IR spektrométerek egy része dedikáltan egy bizonyos mérés-
típusra (pl. katalitikus reakciók követésére) van beállítva, így kutatási eredményeik más tudo-
mányterületen jelentkeznek.  

(A) Az MTA Izotóp és Felületkémiai Intézet spektroszkópiai osztályán és a Veszprémi Egye-
tem Analitikai Kémia Tanszékén egyaránt Mink János vezetésével számos területen folynak a 
kutatások, szélesebb hazai és nemzetközi együttmuködésben. Jelentos eredményeket mutattak fel 
a fémorganikus és koordinációs vegyületek szerkezetkutatása terén: elsoként mérték meg a Zeis-
se-só egyes palládium analógjainak rezgési színképeit és elméleti számítások (DFT és speciális 
normálkoordináta-analízis) segítségével meghatározták a komplexek egyensúlyi geometriáját és 
kötési eroállandóit. 

Kiterjedt vizsgálatokat folytattak az FTIR emissziós spektroszkópia (IRES) területén: tisztáz-
ták pl. a detektor homérsékletének szerepét az emissziós mérésekben és próbálkoztak szilárd min-
ták kvantitatív emissziós mérési módszerének kidolgozásával. Felismerték az emissziós-
abszorpciós jelenséget, ami segített megérteni a nemesfém-oxid alapú elektrokatalizátorok esetén 
a prekurzorok termikus bomlási folyamatát, valamint egyes komponensek migrációját és felületi 
dúsulását. Sikeres IR emissziós méréseket végeztek a Pd-, Pt- és Rh-korom felületén 
kemiszorbeált CO azonosítására. - Diffúzreflexiós (DRIFTS), fotoakusztikus (PA), valamint FT-
Raman spektrumok alapján követték a poli(4-vinil)-piridin hordozóra felvitt OsO4 felületi 
kötodését. - FTIR gázspektroszkópiai módszerek alkalmazásával (speciális terepi és laboratóriu-
mi muszerekkel) jelentos eredményeket értek el légköri szennyezok detektálásában. 

Kiterjedt vizsgálatokat végeztek a rezgési spektroszkópia kromatográfiás alkalmazásai terén 
is, amelyek GC-FTIR mérésekre, TLC foltok direkt DRIFTS-mérésére, továbbá az állófázis–
analit átmeneti komplexek szerkezetének normál FT-Raman és felületerosített Raman (SERS) 
spektroszkópiai tanulmányozására terjedtek ki.  Különféle reagensekkel interkalált kaolinokban a 
kaolin–szerves anyag komplexek rezgési spektroszkópiai analízisét végezték el homérsékletfüggo 
FTIR (DRIFTS) és Raman mikroszkópiai vizsgálatok alapján. 

(B) Az MTA KK Kémiai Intézet optikai spektroszkópiai laboratóriuma Holly Sándor révén a 

 
28



legnagyobb múltú hazai rezgési spektroszkópiai kutatóhely, ahol a tárgyidõszakban Jalsovszky 
György, majd Keresztury Gábor vezetése alatt is sokoldalú FT-IR és FT-Raman spektroszkópiai 
vizsgálatok folytak alapkutatási (egyetemi spektroszkópiai laboratóriumokkal együttmûködésben 
is), valamint alkalmazott spektroszkópiai témákban is. Az utóbbi kategóriában kiemelendo, hogy 
az országban egyedül itt folytak valódi on-line, on-the-fly GC/FT-IR vizsgálatok. Ennek kereté-
ben vizsgálták egy sor ketoszteroid gázkromatografálás során lejátszódó termikus bomlását és 
meghatározták a bomlástermékek szerkezetét, valamint azonosították egy potenciális gyógyszer, 
a Deramciclane négy izolált, in vivo metabolitja szerkezetét. - Számos szerves anyag, köztük 
biológiailag aktív vegyületek és gyógyszerhatóanyagok, valamint  deutériummal jelzett folya-
dékkristály alapanyagok és köztitermékeik, valamint tereftálsav-típusú folyadékkristályok szer-
kezetét vizsgálták FT-IR és FT-Raman spektrumaik alapján. A Heisteria acuminata kérgébol izo-
lált poliacetilén-vázas vegyületek szerkezetfelderítéséhez, valamint peptidek térszerkezetének 
meghatározásához járultak hozzá FT-IR és FT-Raman vizsgálatokkal. 

DFT szintu kvantummechanikai számításokon alapuló, empírikusan skálázott (u.n. 
SQM) eroterekkel végzett rezgési analízis segítségével részletesen értelmezték 20-30 
atomos szerves molekulák (pl. Uhle-keton, izokromanon-származékok) spektrumait, tisz-
tázva a tautoméria, a cisz-transz izoméria és a lehetséges konformerek szerepét és gyakor-
lati spektrumelemzés szempontjából lényeges sávasszignációs kérdéseket. - Nematikus 
folyadékkristályban oldott, uniaxiálisan orientált molekulák IR spektrumainak lineáris 
dikroizmus (IR-LD) mérése alapján vizsgálták az elnyelési sávok polarizációs sajátságait. 
Kimutatták, hogy az átmeneti momentum irányok standard DFT számításokkal kapott 
elméleti predikciója jól korrelál a mért polarizációs irányokkal. A módszert eredményesen 
alkalmazták több benzolszármazék IR spektrumasszingációjának pontosítására, valamint 
a szubsztituensek aszimmetrikus torzító hatásának jellemzésére.  

Emissziós-abszorpciós IR spektroszkópiai mérésekkel kísérletileg igazolták azt a feltevést, 
hogy két sugárzó test között a sugárzási egyensúlytól való eltérés (a nettó sugárfluxus) a spekt-
rum különbözo tartományaiban egymással ellentétes irányú is lehet. 

Nemzetközi szakmai enciklopediák számára összefoglaló fejezeteket írtak a GC/IR al-
kalmazásokról, az IR emissziós spektroszkópia elméletérol és gyakorlatáról, valamint a 
Raman spektroszkópia elméleti alapjairól.  

(C) Az MTA Szilárdtestfizikai Kutató Intézet  spektroszkópiai laboratóriumában 1994-ben ál-
lítottak üzembe egy Bruker IFS 28 FTIR készüléket, amelyhez infravörös mikroszkóp is csatla-
kozik. A Kamarás Katalin nevéhez kötheto fo kutatási profiljukat a fullerénsók vizsgálata képezi. 
Mivel azok nagy része levegore rendkívül érzékeny, fontos méréstechnikai lépés volt a szárazdo-
bozban történo mintakészítés megoldása, valamint a homérsékletfüggo mérések feltételeinek 
megteremtése (a folyékony nitrogén homérséklete és 250 °C közötti tartományban). A 
fullerénszármazékok közül polimereket, alkálisókat és szerves kationokkal képzett sókat, vala-
mint szerves oldószerekkel képzett klatrátok infravörös és (nemzetközi együttmüködésben) 
Raman-spektrumát tanulmányozták. Ezeknek a vizsgálatoknak a célja kettos: egyrészt a szimmet-
ria fokozatos csökkentésével a C60 teljes rezgési spektrumának kísérleti felderítését remélik, más-
részt a rezgési spektrumok kiválóan alkalmasak a szilárd fullerénszármazékok fázisátalakulásai-
nak, valamint a polimerizáció folyamatának nyomonkövetésére. 

(D) A Semmelweis Egyetem biofizikai és sugárbiológiai intézetében Smeller László végzett 
jelentos kutatásokat az infravörös spektroszkópia terén a belga „Katholieke Universiteit Leuven” 
Kémiai Intézetével együttmuködve (itthon nem áll rendelkezésére megfelelo muszer). A nagy 
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nyomás (1 GPa) hatását tanulmányozták számos fehérje esetében (mioglobin, tormaperoxidáz, 
tripszin inhibitor, lipoxigenáz, stb.) és megállapították, hogy a fehérjék ho-, hideg- és nyomás-
denaturációja elsosorban az intermolekuláris kölcsönhatások szintjén különbözik. A hodenaturált 
fehérjék intermolekuláris antiparallel béta szerkezetu gélt képeznek, míg a nyomás- és hideg-
denaturált molekulák ilyen szerkezetu hidrogénhíd kötéseket nem tartalmaznak. A gél nyomásér-
zékenysége lehetoséget nyújt a különbözo biotechnológiai folyamatokban aggregálódott fehérjék 
diszaggregálására.  

A méréstechnikát illetoen eloször alkalmazták a kétdimenziós korrelációs spektroszkópiai 
módszert (2D COS) a nagy nyomás által okozott perturbációk vizsgálatára. Segítségével szét tud-
ták választani a nyomás okozta konformációs változások és a H/D kicserélődés által okozott 
spektrális változásokat. - Elméleti módszert dolgoztak ki a mért spektrumvonal-poziciók pontos-
ságának meghatározására, valamint az átlapoló sávok szétválasztásához használt Fourier 
öndekonvolúciós módszer optimális paramétereinek meghatározására. 

(E) Az ELTE  Szerves Kémia Tanszékén a Hollósi Miklós által vezetett csoport 
a 90-es évek közepétol a cirkuláris dikroizmus (CD) és a Fourier-transzformációs 
infravörös (FTIR) spektroszkópia együttes alkalmazásán alapuló módszert fejlesz-
tett ki, amely alkalmas a nehezen kristályosítható és nagyfokú konformációs moz-
gékonyságuk miatt NMR módszerekkel nem, vagy csak korlátozottan vizsgálható 
kis és közepes tagszámú (<30 aminosavból felépített) peptidek, valamint hasonló 
tagszámú foszfopeptidek, glikopeptidek, peptid-mimetikumok térszerkezeti jellem-
zésére. A módszer használható fehérjék, más makromolekulák és konjugátumok tá-
jékoztató jellegu (röntgen-krisztallográfiai vagy NMR vizsgálatot megelozo, vagy 
idolegesen helyettesíto) konformációanalízisére is. 

(F) A JATE Szerves Kémiai Technológia Tanszékén az IR spektroszkópiát �-fenil-fahéjsavak 
és észtereik  hidrogénhidas hálózatképzésének vizsgálatára használták szilárd fázisban és olda-
tokban. Megállapították, hogy hosszútávú rendezettség csak a kristályos mintákban fordul elõ, a 
hálózatok összetartásában pedig mind a savak, mind az észterek esetében alapvetõ szerepük van 
az (aromás)C-H···O intermolekuláris hidrogénhidaknak. Az asszociált szerkezeteket kvantumké-
miai számításokkal is valószínûsítették.  

A katalitikus alkalmazások között említésre méltó a SiO2-hordozós fémkatalizátorokon (Pt, 
Pd, Rh, Ni, Cu) lejátszódó felületi reakciók mechanizmusának pontosabb vizsgálatára kidolgozott 
IR spektroszkópiai módszer. Ennek alapötlete, hogy a felületet elõzetesen deuterálják, így az OH-
sávok megjelenése a modellvegyületekkel (metilén-ciklohexán, alkilszubsztituált ciklopropánok 
és metil-oxirán) való reakció során disszociatív adszorpcióra utal, ellenkezõ esetben az adszorp-
ció asszociatív. 

(G) A BME Fizikai Kémia Tanszékén Billes Ferenc témavezetésével igen termékeny munka 
folyt a különféle N- és O-tartalmú heterociklusos vegyületek, karbamidszármazékok, szervetlen 
üvegek, valamint bizonyos szupramolekulák IR és Raman spektrumainak kvantumkémiai számí-
tásokkal és normálkoordináta-analízissel alátámasztott részletes értelmezése terén.  Egy másik 
jelentõs kutatási terület a folyadékok rezgési színképeinek modellezése, amelyre a statisztikus 
molekuladinamika és a normálkoordináta-analízis módszerét együttesen alkalmazták saját 
fejlesztésû számítógépes program segítségével.  

A Sztraka Lajos témavezetésével folyó kutatások a nagyfelbontásos IR spektroszkópiával 
kapcsolatosak: nagyamplitudójú gátolt mozgást végzo molekulák potenciálfelületét próbálják 
meghatározni a nagyfelbontásos infravörös vibrációs-rotációs átmenetekbol, illetve az ezekbol 
meghatározott rotációs együtthatókat használják a kvantumkémiai módszerekkel számított flexi-
bilis geometria igazolására. (H) 
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(I) A BME Analitikai Kémia Tanszék spektroszkópiai csoportja holland kutatóintézetekkel 
együttmuködésben fém- és félfém-halogenidek (TeCl4, UF4, CeCl3, NdCl3, SmCl3, GdCl3, 
DyCl3, LaCl3, LaBr3, LaI3, TeO2, SeO2) extrém magas homérsékleten történo gázfázisú IR 
spektrumait vizsgálta és értelmezte sávkontúr-analízis és kvantumkémiai számítások segítségé-
vel. - Kovács Attila témavezetésével (az MTA KK Optikai Spektroszkópia csoportjával 
együttmuködve) különbözo szerves molekulák, közöttük intramolekuláris hidrogénkötéses rend-
szerek (pl. 2,6-difluor-fenol, 2-nitro-fenol, 2,5-dihidroxi-1,4-benzokinon, 2-nitro-rezorcin) teljes 
rezgési analízisét végezték. a kísérleti információt FT-IR és Raman spektroszkópiai mérések 
szolgáltatták, a spektrumok teljes értelmezése pedig az ú.n. SQM ("skálázott kvantummechanikai 
módszer") segítségével történt. A kutatások magukban foglalták új skálafaktorok kifejlesztését az 
adamantánváz, a hidrogénkötött OH csoport, továbbá Cl és S atomokat tartalmazó molekulaegy-
ségek rezgéseire. 

(J) A JATE Fizikai Kémia Tanszék rezgési spektroszkópiai laboratóriumának kezelésében 
lévo FT-IR és FT-Raman berendezéseken Berkesi Ottó szakmai felügyeletével több tanszék kuta-
tási irányába eso, szétágazó munkák folytak és ennek megfelelo eredmények születtek. A klasz-
szikus alkalmazásokon túl az alábbi fo témákban folytak spektroszkópiai vizsgálatok: 
- az FT-Raman spektroszkópia orvosi alkalmazása; extrém körülmények közötti kvantitatív egy-
ensúlyi mérésekre való alkalmazás; élelmiszeranalízisben való alkalmazás;  
- az FT-IR spektroszkópia reakciómechanizmusok kutatásban való alkalmazása; az élelmiszer-
analízisben való alkalmazás; a DRIFTS faipari alkalmazása, a PAS technika terjesztése; adszorp-
ció követése. 
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7. Az UV spektroszkópia hazai helyzetelemzése: 
(Összeállította: Horgváth Gábor) 
 
1. Szerkezetkutatás 
 
Az utóbbi tíz évben az UV spektroszkópia a sokkal több és gyorsabb információkat nyujtó mo-
dern szerkezetkutatási (NMR, MS, IR, Röntgendiffrakció stb.) rohamos fejlődése során kiszorult 
a szerkezetkutatás területéről. 
 
Az UV spektroszkópia – mint szerkezetkutatási módszer – betöltötte történelmi szerepét és meg-
gondolandó, hogy érdemes-e szerepeltetni a Fizikai – Kémiai módszerek között mindaddig, amig 
hazai kutatók elméleti kutatásaikhoz nem veszik-e igénybe. 
 
2. Műszerek és alkalmazás 
 
Az UV spektrométerek fejlődése az utóbbi 10-15 évben annyiban változott, hogy a kvarc prizma 
helyett optikai rácsot, a fotocella helyett elektronsokszorozót alkalmaznak, az egy fényutas rend-
szertől többnyire két fényutas rendszerre tértek át. A múszerek felbontása, pontossága javult. 
 
A komjuterizálás és automatizálás az analitikai alkalmazások széles skáláját tette lehetővé. Az 
UV spektrometria elsősorban a kémiai analitikai, a reakciókinetikai, biológiai-egészségügyi labo-
ratóriumokban tölt be fontos szerepet. 
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8. Cirkuláris dikroizmus (CD) spektroszkópia 
(Összeállítota: Hollósi Miklós) 
 
ELTE Szerves Kémiai Tanszék, Kiroptikai Spektroszkópiai Laboratórium (KSL) 
 
 A kiroptikai spektroszkópia – elsősorban a CD módszer – reneszánszát éli. Ennek több oka is 
van. Az egyik az, hogy a rekombináns DNS technológiával előállított, exponenciálisan növekvő 
számú fehérje természetes hajtogatottsága („folding”) legegyszerűbben ezzel a módszerrel ellen-
őrizhető. A másik az „enantiomertiszta” hatóanyagot tartalmazó gyógyszerek, mezőgazdasági 
vegyszerek és egyéb készítmények iránti egyre nagyobb igény. A KSL egyik legfontosabb ered-
ménye az elmúlt években vitathatatlanul az volt, hogy a Jobin-Yvon III-as dikrográfot házilagos 
kivitelben sikerült összekapcsolni egy HPLC berendezéssel. Az így kialakított HPLC/CD rend-
szer – királis töltetű oszlopok alkalmazásával – lehetőséget teremt nemcsak racemátok szétvá-
lasztására, de az enantiomerek térszerkezetének, elsősorban relatív (esetenként abszolút konfigu-
rációjának) „on-line” meghatározására is. 
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9. Helyzetjelentés az Ultraibolya Fotoelektron Spektroszkópiai (UPS) kutatá-
sok hazai és nemzetközi helyzetéről, valamint a várható trendekről. 
(Összeállítota: Pasinszky Tibor) 
 
 Az ultraibolya fotoelektron spektroszkópiai (UPS) módszert a 60-as években fejlesztették ki, 
és különösen nagy népszerűségre tett szert az azt követő évtizedben. A 70-es években sorra jöttek 
létre UPS-el foglalkozó kutatócsoportok, ez a tendencia a 80-as években lelassult. A 80-as évekre 
az UPS egy jól kidolgozott módszerré vált, és nyilvánvalóvá váltak a módszer lehetőségei. Az 
UPS vizsgálatok két legkiemelkedőbb területévé az elektronszerkezet tanulmányozása és az ioni-
zációs energiák meghatározása vált. Speciális esetekben térszerkezeti információk is nyerhetők a 
módszer felhasználásával. Az UPS spektrum is a molekula „ujjlenyomata”, de minőségi analízis-
ben való felhasználása a kismolekulákra és a gázfázisú vizsgálatokra korlátozódik. Ennek fő oka, 
hogy a spektrum a molekula méretének, ill. az ionizálható molekulapályák számának, növelésé-
vel igen bonyolulttá válik. Ez korlátozza az anyagkeverékek vizsgálatát is. A szilárd fázisú vizs-
gálatok terén a szilárd anyagok sávszerkezetének vizsgálata vált kiemelkedőbb kutatási területté. 
Az UPS módszer az alapkutatással foglalkozó műhelyekben lett különösen népszerű, ahol rend-
szerint házilag készítették el őket, a speciális igényeknek megfelelően. Ez magyarázza, hogy no-
ha a 70-es években UPS készüléket több cég is piacra dobott, ezek forgalmazását a 80-as években 
beszüntették. V-fotonforrást továbbra is gyártanak kereskedelmi céllal, és rendszerint a rokon 
XPS módszer kiegészítőjeként UPS mérésekre is alkalmasak, vagy alkalmassá tehetők, a keres-
kedelmi XPS készülékek.    
 Várható jövőbeli trendek: Az UPS módszer kifejlesztése után nagy mennyiségű munka irá-
nyult a különféle vegyületek UPS spektrumának felvételére és értelmezésére. A XX. század vé-
gére az ilyen típusú munkák jelentőse csökkent, hisz gyakorlatilag az összes fontos spektrumot 
értelmezték. Ma az UPS felhasználása leginkább a kémiai problémák megoldására terelődik. A 
módszer jövőbeli felhasználása nagyrészt, mint kombinált spektroszkópiai módszerek alkalmazá-
sának része képzelhető el. A módszer előnye, hogy minden molekulát „lát”, mivel a fotoionizáció 
minden esetben megengedett, tehát pl. gázfázisú reakciók optimálására jól használható. Az új 
kismolekulájú anyagok gázfázisú szerkezetvizsgálata terén az UPS várhatóan továbbra is fontos 
szerepet fog betölteni. Az UPS várhatóan továbbra is az egyik legfontosabb módszer lesz az ioni-
zációs energia meghatározására.  
 Hazai helyzet: ma Magyarországon két csoportban, az ELTE Szervetlen Kémia Tanszékén és 
a BMGE Szervetlen Kémia Tanszékén végeznek UPS méréseket és az UPS módszert is felhasz-
náló kutatásokat. Mindkét intézményben megfigyelhetők az alábbi kutatási irányok: 1. új, illetve 
kevéssé tanulmányozott molekulák szerkezetvizsgálata, 2. gázfázisú reakciók nyomon követése 
és optimálása. Mindkét intézményben kapcsolódik a módszer preparatív kémiai kutatásokhoz. 
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10. Helyzetkép a hazai analitikai atomspektroszkópiái (AA) kutatásokról és a 
várható nemzetközi trendekről. 
(Összeállította: Kántor Tibor) 
 

Az analitikai atomspektroszkópi, analitikai atomspektrometria, vagy analitikai 
atomspektro-kémia részterületein különböző méréstechnikákat használnak fel az anyagok minő-
ségi és mennyiségi, kémiai elemzésére. E spektroszkópiai módszerek, kémiai elválasztást alkal-
mazó egyéb analitikai (pl. kromatográfiás) módszerekkel kombinálva vegyületanalízisre 
(speciációs analízisre) is alkalmassá tehetők. A főbb részterületek: az optikai spektroszkópia 
(atomabszorpció, atomemisszió, atomfluoreszcencia), röntgen spektroszkópia (emissziós és fluo-
reszcencia) és tömegspektroszkópi. Az analitikai atomspektroszkópi igen dinamikusan fejlődő 
tudományág, a fejlődést elsősorban a nyomelemek meghatározásának fokozódó igénye diktálja, 
különösen a biotechnológiában, az élelmiszeriparban és a környezetvédelemben. Részben válto-
zatlan, részben pedig növekvő analitikai igény jelentkezik a kohászat és a különféle kémiai ipa-
rok részéről. 
 

Az optikai atomspektroszkópiái módszerek közül a grafitkemencés atomabszorpciós 
spektrometria (GF-AAS) a 80-as évek elejére a nyomelem analitika általánosan elterjedt módsze-
révé vált. A fémes elemek nagyobb része az 1-50 pg tömeg tartományban határozható meg segít-
ségével, és a kisebb érzékenységet biztosító láng-AAS módszerrel együtt alkalmazható. Az AAS 
műszerek mérsékelt költségigénye megengedte, hogy a módszer hazánkban is elérhető majd pe-
dig meghatározó fontosságúvá vált. E témakörben született a legnagyobb számú, hazai tudomá-
nyos publikáció az utóbbi két évtized alatt. 
 

A rádiófrekvenciás, indukciósan csatolt plazma alkalmazásán alapuló (atom)emissziós 
spektrometria (ICP-AES) széles körű alkalmazása a 80-as évek közepére tehető, és ez csekély 
késéssel, a hazai elterjedésre is fennáll. Az ICP-AES kb. két nagyságrenddel kisebb érzékenysé-
get nyújt, mint a GF-AAS a könnyen atomizálható elemekre, de a nagy stabilitású oxidokat képe-
ző elemek (pl. Ti, V, Zr, Ta, W) meghatározásához nagyobb érzékenységet nyújt. Emellett, szá-
mos elem szimultán, vagy kvázi-szimultán meghatározását teszi lehetővé, az optikai készülék 
rendszerétől és kiépítésétől függően (10-40 alkotó "sok-elemes" meghatározása). Jelenleg 20-30-
ra tehető az ilyen készülékekkel rendelkező hazai laboratóriumok száma. Az utóbbi időben az 
optikai spektrometria igen jelentős fejlődését hozta a félvezető-detektorok (CCD), továbbá a ma-
gasabb spektrumrendekben dolgozó, echelle-optika alkalmazása. Ehhez járul az ICP alternatív 
axiális/radiális leképzési lehetősége.  
 

Az optikai ICP-spektrometria újabb fejlődésével csaknem egybeesett az ICP-tömeg-
spektro-metria (ICP-MS) megszületése és előretörése. Ezen technika többlet teljesítménye az 
ICP-AES-hez képest az, hogy valamennyi elemre biztosítja a GF-AAS legjobb teljesítményét az 
érzékenység (kimutatási képesség) szempontjából, és emellett az izotóp összetétel meghatározá-
sára is alkalmas. Az spektrométerek kezdetben csaknem kizárólag kvadrupól rendszerűek voltak 
(ICP-QP-MS), később, kisebb számban a nagyfelbontású tömegspektrométerek (ICP-HR-MS) is 
alkalmazásra kerültek. Legújabban a time-of-flight készülékek (ICP-TOF-MS) vannak elterjedő-
ben, melyek jobb feltételeket biztosítanak a tranziens jelek észleléséhez és feldolgozásához. Ha-
zánkban jelenleg 4-6-ra tehető az ICP-MS készülékek száma. 
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Egy ugyancsak újnak számító, sok-elemes atomspektroszkópiái módszer a totál-reflexiós 
röntgen-fluoreszcenciás spektrometria. Az oldatok közvetlen elemzésére alkalmas TXRF spekt-
rométereket a 90-es évektől forgalmazzák; hazánkban egyetlen laboratórium rendelkezik TXRF 
spektrométerrel, melyet főként biológiai folyadékok elemzéséhez alkalmaznak. 

 
A nemzetközi folyóiratokban publikált, hazai (részben nemzetközi kooperáció keretében 

végzett) kutatási témák közül az alábbiak említhetők meg a teljesség igénye nélkül. Megjegyzen-
dő, hogy a tudományos igényű publikációs tevékenység számos hazai laboratóriumban elmarad 
más, közép-európai országra vonatkozó ilyen adatokhoz képest. 
 
- Nagynyomású, hidraulikus oldatporlasztás (HHPN) adaptálása ICP-hez és lángokhoz [1] 
- Folyadék-injektálásos (flow injection) módszerek króm-specieszek meghatározásához [2] 
- Kapilláris elektroforézis-ICP csatolás fejlesztése 
- Higanyvegyületek speciációs elemzési módszerei.  
- Cellulózalapú kelátképzők kifejlesztése és optimálása kémiai dúsításokhoz [3] 
- Arzén- és szelén-vegyületek speciációs elemzési módszerei  
- Mikro-hullámú plazma forrás fejlesztése [4] 
- Kioldáson alapuló speciációs módszerek kidolgozása 
- Sok-elemes AAS módszerek kidolgozása élelmiszerek vizsgálatához. 
- GF-AAS és ICP-AES módszerek kidolgozása optikai kristályok elemzéséhez. 
- Lézer-ablációs mintabevitel bevezetése stacionárius forrásokhoz (lángok, plazmák)  
- Lézer-ablációs és grafitkemencés mintabeviteli módszerek fejlesztése és elvi tulajdonságainak 
(aeroszol képződés és transzport) vizsgálata [5].  
 
[1] J. Posta, H. Brendt, Spectrochim. Acta Part B 47 (1992) 993.  
[2] J. Posta, H. Brendt, S.K. Luo, G. Schaldach, Anal. Chem. 65 (1993) 2590. ]  
[3] Zs. Horváth, A. Lásztity, K. Zih-Perényi, Á. Lévai, Mikrochim. J. 54 (1996), 391.  
[4] Gy. Heltai, J.A.C. Broekaert, P. Burba, F. Leis, P. Tschöpel, G. Tölg, Spectrochim. Acta 
 Part B, 45 (1990) 857.  
[5] T. Kántor, Spectrochim. Acta Part B 55 (2000) 431.  
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11. Áttekintés a Mössbauer spektroszkópia modern alkalmazásairól 
(Összeállította: Lázár Károly és Vértes Attila) 

 
A Mossbauer-spektroszkopia legfontosabb alkalmazasi teruletei tovabbra is a magneses 
tulajdonsagok, a kemiai kotesek, a feluletszerkezetek es a feluleteken vegbemeno kemiai 
valtozasok (katalizis es korrozio) tanulmanyozasa.  
 
A szinkrotronsugarzas es a Mossbauer-effektus osszekapcsolasa uj szerkezetvizsgalo modszerek 
kifejlodeset teszi lehetove. Nagyon igeretesek a monokromatizalt szinkrotronsugarzas nuklearis  
rugalmatlan szorasan alapulo vizsgalatok. Ezek a meresek molekulan beluli rezgesekrol 
(folyadekfazisban is) es fononspektrumokrol adnak az IR es Raman-spektroszkopiat kiegeszito 
informaciokat.  
 
A megfelelo szurokkel eloallitott, monoenergetikus szinkrotronsugarzas lehetove teszi olyan 
nuklidok Mossbauer-spektroszkopiai vizsgalatat is amelyeknek gerjesztett allapotat nem tudjuk 
radioaktiv izotopok segitsegevel eloallitani. 
 
Az MTA KK Izotop es Feluletkemiai Intezeteben folyo Mossbauer-spektroszkopias vizsgalatok a 
elsosorban mikro- es mezoporozus ferri- es sztanniszilikatokba beepitett vas es on ionok in situ 
korulmenyek kozott torteno jellemzeset celozzak. Az atmeneti-fem ionokon savas, ill. redox fo-
lyamatokban katalitikus centrumok alakithatok ki. Az in situ Mossbauer-spektroszkopias vizsga-
latokkal a katalitikus folyamatokban bekovetkezo oxidacios es koordinacios allapotvaltozasokat 
kovetjuk nyomon. Nemregiben kulonbozo molekulaszitak (ETS-10, ZSM-5, ZSM-12, AlPO-11, 
MCM-41) viselkedesenek osszehasonlitasaval kimutattuk, hogy azonos kiserleti korulmenyek 
kozott a Fe3+/Fe2+, ill. az Sn4+/Sn2+ allapot stabilizalodasara (es igy a redox egyensulyokra) a 
molekulaszitak szerkezete is jelentos hatassal van [1]. A mezoporusos  
MCM-41 szerkezetben a vasionok olyan koordinacios allapotai is kimutathatok, melyek a 
mikroporusos zeolitokban kevesse tudnak stabilizalodni [2]. 
 
[1] K. Lazar, A.J. Chandvadkar, P. Fejes, J. Cejka, A.V. Ramaswamy,  
Valency changes of iron and tin in framework-substituted molecular sieves investigated by in situ 
Mossbauer spectroscopy  
J. Radioanal. Nucl. Chem., 246 (2000) 143.  
 
[2] K. Lazar, G. Pal-Borbely, A. Szegedi, H.K. Beyer, Coordination and oxidation states of iron 
incorporated in mesoporous MCM-41 Hyperfine Interactions, kozlesre bekuldve  
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12. Áttekintés a hazai elektrondiffrakciós kutatásokról 
(Összeállította: hargittai Istvánné és Hargittai István) 
 
Gyenge kolcsonhatasok szerkezeti kovetkezmenyeinek meghatarozasa A gyenge kolcsonhatasok 
szerkezeti kovetkezmenyei sokat elarulnak az intramolekularis viszonyokrol. Ezen a teruleten 
kutatocsoportunk uttoro munkat vegzett. Ez annak is volt koszonheto, hogy nagyon pontos es  
megbizhato kiserleti elektrondiffrakciot epitettunk ki 1965 ota.  
 
Viszonylag hamar kezdtuk elektrondiffrakcios kiserleti adataink analiziset kvantumkemiai 
szamitasokkal kombinalni. Ennek kezdetben az osszehasonlitas lehetosege adott erdekesseget. 
Kesobb az egymashoz hasonlo parameterk kozotti kulonbsegeket kvantumkemiai szamitasokbol 
fogadtuk el az elektrondiffrakcios szerkezetanalizisben, de egyre inkabb lattuk, hogy a 
szamitasok az egyszeru szerves rendszerekre a kiserleti munka mennyisegenek toredekeert, 
hasonlo megbizhatosagu eredmenyeket adnak. Ma mar peldaul az intramolekularis 
hidrogenkoteses rendszerek meghatarozasara a szamitasos modszerek legalabb annyira 
ajanlhatok, mint az elektrondiffrakcios kiserlet. 
 
Az elmult evek nehany fontosabb elektrondiffrakcios eredmenye a kovetkezo:Egyszeru 
alapmolekulak ujravizsgalataval az eddigieknel megbizhatobb szerkezetet allitottunk elo az 
analinre es a nitrobenzolra. Meghataroztuk a nitrocsoport forgasi gatjat a nitrobenzolban es 
szubsztitualt  
szarmazekaiban. A forgasi gat novekedese osszefuggesbe hozhato a szubsztitualt 
nitrobenzolokban kialakulo intramolekularis hidrogenkotessel.  
 
Intramolekularis hidrogenkotest tartalmazo benzolszarmazekok kiterjedt vizsgalataval 
meghataroztuk a hidrogenkotes kialakulasanak kovetkezmenyeit a molekula tobbi reszeben. A 
benzolszarmazekok kiterjedt es rendszerszeru vizsgalataval osszefuggeseket allapitottunk meg a 
szubsztituensek termeszete es a benzolgyuru (a benzolhoz viszonyitott)deformalodasa kozott.  
 
Vizsgaltuk a szilicim-szen kotes valtozasait a szenatom hibridizaciojatol fuggoen es 
megallapitottuk, hogy a Si-C kotes hossza nem az altalanosan feltetelezett es elfogadott modon 
valtozik. Igy a szilicium-fenilszen kotes nem rovidebb, mint a szilicium-metilszen kotes. 
Elektrondiffrakcios vizsgalatainkban nagy figyelmet forditottunk arra, hogy a kulonbozo kiserleti 
(beleertve a kvantumkemiai szamitasi) technikakkal meghatarozott szerkezeti parameterek fizikai 
tartalma nem azonos es ezt az eredmenyek osszehasonlitasaban, kulonosen pedig a kulonbozo 
fizikai modszerektol (beleertve a kvantumkemiai szamitasokat) szarmazo adatok  
kombinalt analiziseben figyelembe vettuk.  
 
A szerkezetanalizisben dinamikus modelleket is felhasznalunk olyankor, amikor feltetelezheto, 
hogy nagyamplitudoju mozgasok erzekelhetoen befolyasoljak a kapott szerkezeti eredmenyeket. 
 
Reprezentativ publikaciok az elmult ot evbol: 
 
G. Schultz, G. Portalone, F. Ramondo, A. Domenicano, I. Hargittai:  
Molecular structure of aniline in the gaseous phase: A concerted study by electron diffraction and 
ab initio molecular orbital calculations Struct. Chem. 7 (1996) 59-71. 
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theoretical calculations Struct. Chem. 10 (1) (1999) 29-40.  
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Struct. Chem. 11 (2/3) (2000), 155-160.  
 
Fem-halogenid vizsgálatok 
 

Csoportunk évek óta foglalkozik szervetlen halogenidek (elsősorban fém-halogenidek) 
szerkezetkutatásával kísérleti és elméleti szinten egyaránt.  Különleges kísérleteinknek 
(magashőmérsékletű gázelektrondiffrakció, hozzácsatolt kvadrupólusos tömegspektrometria) 
köszönhetően a világon egyedülálló lehetőségeink voltak ezen rendszerek vizsgálatára.  Ugyan-
akkor, a magasszintű kvantumkémiai számítások és azoknak a kísérlettel együtt történő alkalma-
zása és értelmezése, megnövelték a kísérleti vizsgálatokból nyerhető információ mennyiségét is.   

 
Külföldi kooperációban rezgési spektroszkópiai vizsgálatokat is végeztünk az érintett fém-
halogenid rendszerekre és kiépítettünk egy olyan adatfeldolgozási programot, amelyben az 
elektrondiffrakciós és rezgési spektroszkópiai adatokat együtt dolgoztuk fel.  Ezzel a molekulák 
geometriájáról és egyidejüleg a dinamikájáról is információt nyerhettünk.  Ez különösen azért 
fontos, mert a fém-halogenidek rendkívül mozgékony rendszerek és ezért geometriájuk leírása 
dinamikájuk tárgyalása nélkül lehetetlen. 
  
A Jahn-Teller effektus jelentkezésére találtunk egyértelmű bizonyítékot a MnF3, AuF3, és AuCl3 
molekulákban.    
 
Vizsgaltuk az aluminiumcsoport trihalogenidjeinek szerkezetet; mind a monomer, mind a dimer 
molekulaket, valamint a 15 oszlop trihalogenidjeit is.  Az utobbiak eseteben a geometriai 
valtozasokat a csoport osszes eleme halogenidjeire vonatkozoan ertelmeztuk. 
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13. A röntgenkrisztallográfia helyzetértékelése 1996-2000. 
(Összeállították: Bényei Attila, Böcskei Zsolt, Harmat Veronika, Kálmán Alajos és Simon Kál-
mán)  
 
Bevezetés 
 
Ebben a tanulmányban áttkekintjük a röntgenkrisztallográfia nemzetközi és hazai helyzetét. A 
röntgendiffrakció tavaly ünnepelte 90 éves jubileumát. A röntgensugár kristályokon történő diff-
rakciójának felfedezése óta a tudományág fejlődése folyamatos, ez azonban véleményünk szerint 
− elsősorban a gyakorlati alkalmazhatóság szempontjából − az utolsó tíz évben rendkívüli mér-
tékben felgyorsult.  
Mik ezek a gyakorlati elterjedést elősegítő tényezők? Elsőnek a térdetektorok új generációját az 
ún. Image plate (Fuji cég) és a CCD (charged coupled dvice) detektorokat kell kiemelni. Először 
a Fuji cég által szabadalmaztatott elektronikus film az Image plate jelent meg a nyolcvanas évek 
végén. Ez az általában 20-50 cm átmérőjű, nagy intenzitástartományban lineáris elekronikus film 
egyaránt használható mind kis- mind makromolekuláris szerkezeteknél. Segítségével az adatgyű-
jtés egy nagyságrenddel gyorsult fel.  
A CCD detektor a kilencvenes évek közepén terjedt el. A detektor egy néhány cm élhosszúsági 
chip, melyről az intenzitásadatok optikai kábelkötegen keresztül jutnak a számítógépbe, segítsé-
gével a kismolekulás adatgyüjtés egy-két órára csökkenthető, illetve szokásosnál egy nagyság-
renddel kisebb egykristályokról is megfelelő minőségü adatgyűjtést tesz lehetővé. Makromoleku-
lás szerkezetmeghatározáshoz az image plate detektorokhoz hasonló méretű és képfelbontású 
CCD detektorokat alkalmaznak. A két detektorfajta közötti verseny még nem dőlt el, az image 
plate elsősorban makromolekuláknál, míg a CCD detektor kismolekuláknál tűnik alkalmasabb 
eszköznek, bár a legutóbbi időben a fehérjekrisztallográfiánál is egyre terjed a CCD detector al-
kalmazása. 
Ezekkel az új típusú detektorokkal az adatgyüjtést és kiértékelést a számítógép szoftver és hard-
ver, elsősorban a grafikus rendszerek fejlődése, tette lehetővé. A kilencvenes évek első felében 
unixos grafikus munkaállomások voltak a jellemző vezérlő és adatfeldolgozó eszközök, míg ezt 
követően fokozatosan Microsoft Windows operációs rendszerű személyi számítógépek válnak 
uralkodóvá. Számos röntgendiffrakciós programrendszer létezik, az értékelésünkben egyet eme-
lünk ki: G. Sheldrick SHEL-X programrendszere a szerkezetmegoldást és a szerkezetfinomítást 
egyaránt magába foglalja, a kismolekulákon kívül alkalmas makromelkulás szerkezetek kezelésé-
re is.  
Szerencsés esetben makromelekulák szerkezete közel hasonló mélységig felderíthatő, mint a 
kismolekuláké, ez utolsó évtized kutatásainak eredménye: ehhez az alábbi fejlesztési elemek já-
rultak hozzá: klónozás segítségével nagy tisztaságú fehérjék válnak elérhetővé, a kristályosítást 
megkönnyítő robotok megjelenése, a közönséges röntgensugárzásnál több nagyságrenddel inten-
zívebb szinkrotron sugárzás alkalmazásának elterjedése. 
A makromolekulák szerkezetmeghatározásában egyre inkább előtérbe kerül a szinkrotronok al-
kalmazása, ami a publikált szerkezetek felbontásának jelentős javulását eredményezi. A 
szinkrotronhasználatának elterjedéséhez több dolog hozzájárult. A kristályoknak az igen intenzív 
sugárzás hatására történő gyors elbomlását megakadályozó alacsony hőmérsékleten történő adat-
gyűjtés rutinszerűvé válása; a detektálás sebességének ugrásszerű növekedése (a legújabb image 
plate és CCD detektorok kiolvasási sebessége 1 perc alatti ill. néhány másodperc); új anomálisan 
szóró atom származékolási módszerek megjelenése (pl. Xe, Kr, Se-Met) a megfelelő hullámhosz-
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szú röntgensugárzás elérhetővé válásával. Néhány esetben lehetővé vált igen nagy molekula-
asszociátumok szerkezetmeghatározása vagy a fehérje működésének követése pillanatfelvételek 
segítségével. az alacsony hőmérsékletű mérés kiterjesztése fehérjékre, a direkt módszerek kiter-
jesztése makromelekulákra és az un renstrained szerkezetfinomítás bevezetése. 
 
A fehérjekrisztallográfia alkalmazása a gyógyszerkutatásban 
Napjainkban a fehérjekrisztallográfia gyógyszeripari alkalmazása robbanásszerűen terjed. Ennek 
alapvető okai: 1./ a vizsgálandó fehérjéket viszonylag könnyen elő lehet állítani nagy mennyiség-
ben (~10 mg) és tisztaságban (>95%) molekuláris biologiai módszerekkel 2./ a krisztallográfiai 
hardware és software fejlettsége gyors mérések elvégzését teszik lehetővé gyakorlatilag a mole-
kulamérettől függetlenül 3./ a rendkivül nagy intenzitású – és így igen kis méretű kristályok vizs-
gálatára is alkalmas – hangolható Röntgen-sugárzást generáló részecskegyorsítók (a szinkrotro-
nok) elterjedése. Ugyanakkor igény is jelentkezik az ilyen jellegű vizsgálatokra: 1./ a human ge-
nom project által feltárt mintegy harmicezer gén által kódolt fehérje igen jelentős hányadának 
szerepe nem ismert, ezek hozzárendelésében a térszerkezet ismerete igen jelentős segitséget nyújt 
2./ ismert szerkezetű célpontokra vezérmolekulák (leadek) tervezhetők (eddig viszonylag kis 
sikkerrel), ennél azonban sokkal fontosabb, hogy 3./ a leadek optimalizálása során a 
krisztallografiai vizsgálat sok esetben rutin módszerre vált és gyakran egy-egy szerkezeti alapon 
tervezett molekula szintézisét napokon belül követi annak a célfehérjével alkotott komplexének 
szerkezetmeghatározása. Ez lehetőséget ad arra, hogy megvizsgáljuk, vajon létrejött-e az előzőleg 
megtervezett kölcsönhatás a célpont és a gyógyszerjelölt molekula között. Ilyen típusú vizsgála-
tokból a nagy gyógyszergyárak évente többszázat végeznek.  
Az utolsó nagy akadály a vizben nem oldódó – ám igen fontos gyógyszercélpontnak minősülő – 
membránfehérjék szerkezetvizsgálata. E téren sem maga a krisztallográfiai szerkezetvizsgálat 
okozza a problémat, hanem sokkal inkább az a tény, hogy molekuláris biológiai módszerekkel is 
rendszerint csak igen kis mennyiségű fehérje állitható elő, mely rendszerint ugyancsak nehezen 
vihető oldatba és még nehezebben kristályosítható. Ilyen típusú fehérjéből néhány tíznek ismert 
csupán a szerkezete, de e célra is nagy, hosszú távú nemzetközi projectek szerveződnek, többnyi-
re a vezető gyógyszergyártó cégek részvételével. 
A fehérjekrisztallográfia megnövekedett teljesítőképességét és alkalmazhatóságat jelzi, hogy az 
elmúlt két-három évben megjelentek a krisztallográfiai szolgáltatást nyújtó profitorientált válla-
kozások. A San Diego-i Structural GenomiX az összes farmakológiai szempontból érdekes és 
várhatóan kristályosítható, vízoldható fehérje szerkezetmeghatározását kísérli meg és kínálja ezt a 
szolgáltatását a gyógyszeriparnak, míg a konkurrens camridge-i Astex Technologies, vagy a hol-
land Crystallics bármiféle krisztallográfiai vizsgálatot vállal (ideértve target-ligand komplexek 
rutinszerű vizsgálatát, vagy utóbbi esetében a ligandok önálló szerkezetmeghatározását).  
A nem-profitorientált szféra ezekhez képest átfogóbb célokért dolgozhat. 
Nemzetközi összefogásban próbálják meghatározni valamennyi fehérjecsalád (fold) legalább egy, 
de inkább több reprezentánsának szerkezetét. 
A vadul gyorsuló tempóban néhányan már felvetették a fehérjekrisztallográfia öngyilkosságának 
gondolatát is, hiszen a természetben előforduló szerkezetek száma végsősoron nem túl nagy. A 
lehetséges fehérje-fehérje, fehérje-nukleinsav illetve a fent vázolt fehérje-ligand kölcsönhatások 
vagy a membránfehérjék vizsgálata azonban még sok tennivalót hagy a krisztallográfusok számá-
ra. 
 
 
Magyarországi egykristály diffrakció 
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Magyarországon egykristály diffrakciós vizsgálattal foglalkozó centrumok: MTA Kémiai Köz-
pont Röntgendiffrakciós osztály, ELTE TTK Frhérjekrisztallográfiai laboratórium, Debreceni 
Egyetem Fizikai-kémiai Tanszék, Chinoin K+F Preklinikai Analitikai Laboratórium. Beszámo-
lónkban az 1996-2000. közötti időszakot tekintjük át. A legfontosabb közleményeket a melléklet 
tartalmazza. 
 
MTA Kémiai Központ Röntgendiffrakciós osztály 
A beszámolási időszakra általánosságban jellemző a sokoldalú hazai és nemzetközi kooperáció 
folytatása, amelyben a kooperáló egyetemi kutatóhelyek, illetve gyógyszeripari intézmények igé-
nyeinek megfelelően az osztály munkatársai röntgendiffrakciós szerkezetmeghatározásokat vé-
geztek. Ezek keretén belül tovább folytatódott a kénorganikus vegyületek, elsősorban 
spiroszulfuránok térszerkezetének sokoldalú vizsgálata az ELTE Szerves Kémiai Tanszékével. A 
hazai (BME Szervetlen Kémiai Tanszék) és nemzetközi (University of Texas at El Paso) együtt-
működésben végzett vizsgálatok közül kiemelhető még a szilíciumorganikus vegyületek és álta-
lában a 14 csoport elemei által képzett vegyületek szerkezetvizsgálata (Párkányi László), különös 
tekintettel az izostrukturalitás sajátos eseteire. Önálló kutatási eredményeket értek el az 
izostrukturalitás homo- és heteromolekuláris rendszerekben felismerhető formáinak jobb megis-
merésére, ezen belül megoldották (1999) az izostrukturalitás fokának általánosan alkalmazható 
un. "térfogatos számítását" (Fábián László). Folytatták a polimorfia jelenségének tanulmányozá-
sát, kimutatva többek között, hogy a polimorfok megőrizhetnek bizonyos fokú pl. kétdimenziós 
izostrukturalitást. Alacsonyhőmérsékletű röntgen- és neutrondiffrakciós adatokkal (Bombicz Pet-
ra) pontosan lokalizálják a tetraacetil-ribofuranóz alacsony és magas olvadáspontú dimorfjában a 
monotróp fázisátalakulásért felelős hidrogén atomokat. A beszámolási időszakban Kálmán Alajos 
és Párkányi László az izostrukturalitás jelenségéről összefoglaló könyvfejezetet írt az Advances 
in Molecular Structure Research (Eds M. Hargittai & I. Hargittai) JAI Press Inc. (1997) sorozat 3. 
kötetében. A szupramolekuláris jelenségek további vizsgálatában eredményeket értek el az ala-
csony szimmetriájú kristályokban kialakuló pszeudoszimmetriák tanulmányozásában. Kimutatták 
(Kálmán Alajos, Argay Gyula), hogy nem ideális molekulailleszkedések esetén szimmetria felha-
sadások és vándorlások következhetnek be, amelyek eredményeként sajátos nem krisztallográfiai 
szimmetria operátorok is keletkeznek.  

Folytatták a zárványkomplexek képződésének és spontán rezolválódásának tanulmányozását, elsősorban a 
benzimidazol akirális savak homológ sorával alkotott klatrátjain. Eredményesen tanulmányozták Piedfort típusú 
komplexek képződésének sztérikus és elektronikus feltételeit (Czugler Mátyás és Bombicz Petra). Vizsgálták a 
teofilin tartalmú zárványkomplexekben a vendégmolekula tulajdonságától függően a teofilin protonálódásának 
és/vagy deprotonálódásának körülményeit.  
A szupramolekuláris kémia jelenségeinek (zárványképződés, izostrukturalitás és polimorfia stb.) tanulmányo-
zásának eredményeképpen egy PhD értekezés készült (Fábián László), sikeres megvédése megtörtént.  
Jelenleg kidolgozás alatt álló PhD téma (Deák Andrea) keretén belül, a koordinációs kémiai gyakorlatban rend-
kívül flexibilis kupferron ligandum felhasználásával új típusú ón(IV) komplexeket állítottak elő. Megfelelően 
tervezett reakciókkal az ón(IV) 5›8-as koordinációjú tiszta, majd vegyes ligandumú kupferronát komplexeit 
előállították és térszerkezetüket felderítették. Ugyancsak vizsgálták a kupferronát és más N-donor 
heterociklusok vegyes komplex képzését Co(II) és Ni(II) ionokkal. Röntgendiffrakciós vizsgálatokkal felderí-
tették az így képzett komplexekben a koordinációs és hidrogén kötések által képzett kétdimenziós hexagonális 
hálók felépítését. 

Vizsgálták a [Pd2Cl2(dppm)2] [dppm = bisz(difenil-foszfino)-metán] palládiumdimer és 
arénszulfonil-azidok kölcsönhatását. Az előállított [Pd2Cl2(dppm)2(μ-N3SO2Ar)] azidkomplexek 
közül kettőt röntgendiffrakciós módszerrel is jellemeztek. A 2-nitro-benzolszulfonil-azid eseté-
ben nemkötő kölcsönhatást mutattak ki a nitro- és az azidcsoportok között, amit felhasználtak e 
vegyület anomáliás szerkezeti sajátságainak és kinetikai viselkedésének értelmezésében. 
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A Debreceni Egyetem Kémiai Tanszékcsoport Röntgendiffrakciós Szerkezetvizsgáló Laboratóri-
um 
A modern kémiai kutatás nélkülözhetetlen eszköze az egykristály röntgendifrakciós szerkezet-
meghatározás. A KLTE Kémiai Tanszékcsoport 1992-95-ben számos próbálkozást tett egy ilyen 
berendezés megvásárlásához szükséges pénz előteremtésére (FEFA, PECO stb.) és végül a 
TEMPUS Structural JEP No. 9252-95. sz. pályázat sikeresnek bizonyult. A TEMPUS pályázat 
biztosította egy Enraf Nonius MACH3 típusú négykörös röntgen diffraktométer megvásárlását 
valamint többszöri szakmai tanulmányutakat a St. Andrews University egyetemre (Skócia). A 
Laboratórium kialakítására a Fizikai Kémiai Tanszék biztosította a helyiségeket. Az Egyetem a 
központi felújítási keretből elvégezte a szükséges átalakításokat (festés, megfelelő elektromos 
hálózat kialakítása és az ajtók cseréje). A KLTE-MTA Homogén Katalízis Tanszéki Kutatócso-
port biztosította egy zártkörű hűtőrendszerhez szükséges hőcserélő megvásárlását. Magyary Zol-
tán ösztöndíjasként majd, mint OTKA posztdoktori ösztöndíjas Dr. Bényei Attila irányításával 
működik a Laboratórium. Végül is 1996. december 12-én a Nonius mérnöke segítségével sikere-
sen installáltuk a diffraktométert és ettől kezdve végzünk szerkezetvizsgálatokat Debrecenben. 
Évente 40-45 szerkezet-meghatározást végzünk, ami évi 10-16 közleményi szintig elvitt ered-
ményt jelent és a publikációk egy része már meg is jelent illetve folyamatosan jelenik meg. A 
készülék üzemeltetését pályázatokból és kisebb részben a megrendelők hozzájárulásából fedez-
tük. A Laboratórium fejlesztését folyamatosan végezzük, így OMFB és saját forrásból Oxford 
Cryosystem Cryostream Cooler alacsony hőmérsékletű termosztátot, OTKA műszerpályázatból 
nagy teljesítményű munkaállomás számítógépet, MKM, PFP, és OM forrásból sztereo mikro-
szkópot, oktatási célú segédanyagokat és röntgen csöveket szereztünk be és sikerült néhány eset-
ben a Régió gyógyszergyárai támogatását is megszereznünk. Mindösszesen eddig kb. 51M Ft 
pályázati és egyéb forrást használtunk fel a laboratórium létrehozatalára, fejlesztésére és üzemel-
tetésére.  
Munkánk során mind az Egyetem Tanszékeivel, mind hazai és külföldi egyetemekkel szoros ku-
tatási együttműködést alakítottam ki, aminek eredménye, hogy három év alatt referált tudomá-
nyos folyóiratban 16 cikk jelent meg amelynek impakt faktora 47.5 , részt vettünk 3 nemzetközi 
konferencián, a munkát 10 hazai konferencián és tudományos ülésen mutattuk be előadás formá-
jában. A született eredményekről a következő években számos további publikáció fog születni.  
Bényei Attila kidolgozta és elindította a ‘Röntgendiffrakciós szerkezetvizsgálat’ című tárgyat. 
Bekapcsolódva a Kémia Doktori Programba ezt a tárgyat emelt követelményrendszerrel PHD 
hallgatók számára is meghirdette. Az elmúlt években sikerült külföldi előadókat (Philip 
Lightfoot, Paul Wright, Farideh Jalilehvand) is bevonni az oktatásba.  
 
ELTE TTK Fehérjekrisztallográfiai Laboratóriuma 
 Az ELTE TTK Fehérjekrisztallográfiai Laboratóriuma 1992-ben alakult. Laboratóriumunkban 
működő röntgendiffraktométer Rigaku gyártmányú, image plate detektorral és forgóanódos gene-
rátorral felszerelt készülék, cserélhető réz, vagy molibdén anóddal, amely kis- és makromoleku-
lás szerkezetvizsgálatok elvégzését is lehetővé teszi.  
 A szinkrotron sugárforrások egyre több kutató számára elérhetővé válásával egyre gyakoribb, 
hogy az otthoni sugárforrást csak tesztmérésekre használják, és a publikációban szereplő, gyakran 
igen nagy felbontású adatkészletet a szinkrotronnál gyűjtik (elérte a most meghatározott szerke-
zetek 80%-át). A labor megalakulása óta nekünk is többször lehetőségünk volt szinkrotronnál 
mérni (Elettra ,DESY, LURE, ESRF). 2000 januárja óta az ESRF társult tagja Magyarország, ami 
megnövelte a lehetőségeinket. Ezzel egyidőben megteremtettük a feltételeket az alacsony hőmér-
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sékletű adatgyűjtéshez kapcsolódó rutinszerű teszteléshez a Chinointól kölcsönkapott alacsony-
hőmérsékletű feltét segítségével. 
 Kooperáló partnereink között, akik a fehérjék előállítását, tisztítását és oldatbeli jellemzését 
végzik, megtalálhatók az MTA SzBK Enzimológiai Intézet, Gödöllői Biokémiai és Fehérjetech-
nológiai Intézet, az ELTE Biokémiai és Immunológiai Tanszékeinek laboratóriumai. Az elmúlt 
években szoros együttműködés fűzött a Chinoin Rt-hez, aminek keretében bekapcsolódtunk a 
gyógyszertervezésbe, és esetenként kismolekulás vizsgálatokat is elvégeztünk. A kismolekulás 
szerkezet-meghatározások terén kapcsolatban állunk a BME, SOTE és ELTE több tanszékével is. 
 Három új fehérje szerkezet-meghatározásában vettünk részt. Egy új szerin proteáz család, a 
prolil-oligopetidáz család két képviselőjének, a prolil-oligopeptidáznak (1.) és oligopeptidáz B-
nek (előkészületben) szerkezetvizsgálatát Fülöp Vilmossal (Oxford) együttműködésben végeztük. 
Az egér agouti fehérje szerkezetvizsgálata nagy kihívást jelentett a molekula kis mérete miatt és 
amiatt, hogy csak NMR vizsgálatokból származó modell állt rendelkezésre a molekuláris helyet-
tesítéshez (előkészületben). 
 Fehérjekrisztallográfiás vizsgálataink közül többnek is volt gyógyszer- ill. ligandumtervezési 
vonatkozása. A kalmodulin-antagonista (2.,3.,4.) és prolil-oligopeptidáz-inhibítor komplexek 
(előkészületben) esetén szerkezeti alapon tudtuk magyarázni a vizsgált ligandumok kiugróan ma-
gas kötési erősségére és gátló hatását. A komplex szerkezetek számítógépes modellezés segítsé-
gével történő ligandumtervezéshez is alapul szolgáltak. 
 Szintén voltak ipari vonatkozásai a glükóz-fruktóz átalakulás katalizálására használt xilóz-
izomeráz enzim különböző fémkomplexei és mutánsai vizsgálatának, ami a katalitikus mecha-
nizmus nem várt változásának jobb megértését eredményezte (5.,6.). A fehérjeműködés jobb 
megértését célozták a tripszin és kimotripszin mutánsok (7.), 3-foszfoglicerát-kináz komplexek és 
miozin regulációs domén szerkezetvizsgálatok. 
 Több kismolekulás téma kidolgozásában is részt vettünk, ezek  közül az alábbiakban a legfon-
tosabbakat ismertetjük a teljesség igénye nélkül. Bekapcsolódtunk a molekuláris felismerés alap-
jainak megismerésére szolgáló kutatásokba. A dibenzoil-borkősav különböző alkoholokkal kép-
zett komplexek röntgendiffrakciós vizsgálatának eredményei alátámasztották az egyéb méréseket, 
továbbá több hipotézist igazoltak. Négy molekula szerkezetének megoldásával hozzájárultunk 
egy eddig felderítetlen reakciómechanizmus magyarázatához. Koronaéter komplexek kristály-
szerkezeteinek megoldásával és ezt kiegészítő molekulamechanikai számításokkal feltártuk a 
gazda- és a vendégmolekulák közötti kölcsönhatások rendszerét. 
Minden évben Röntgenkrisztallográfia speciál kollégium meghirdetésére kerül sor, mely a szer-
kezetkutató szakos hallgatók részére kötelező. Intenzíven részveszünk a doktoráns képzésben és a 
diákköri tevékenységben is. 
 

Chinoin K+F Preklnikai Fejlesztési Analitikai Laboiratórium 
Ay MTA KKKI Röntgendiffrakciós Osztályával az együttműködés többévtizedes múltra tekint-
het vissza. Saját MSC-Rigaku AFC6S típusú egykristálydiffraktométer üzembe helyezése 1992 
elején történt meg. Mint ismeretes 1991-től kezdődően a Sanofi fokozatosan többségi tuljadont 
szerzett a Chinoinban. Az újonnan létrejött Röntgendiffrakciós Laboratórium Böcskei Zsolt veze-
tésével 1992 és 1998 között a teljes Sanofi részére nyujtott egykristálydiffrakciós szolgáltatást. 
Böcskei Zsolt közben bekapcsolódott az ELTE Fehérjekrisztallográfiai Laborjának kiépítésébe. A 
röntgendiffrakciós laboratórium, illetve személy szerint Böcskei Zsolt munkájának elismerése, 
hogy a Sanofi-Synthelabo egyesülést követően 1998 októberétől meghivták a cég Strasbourgi 
Fehérjekrisztallográfiai Laborjának vezetésére.  
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Következtetések 
Megállapítható, hogy az elmúlt időszak rendkívül eredményes volt Magyarországon az 
egykristálydiffrakció elterjesztése szempontjából, mivel három új centrum jött létre. A műszerek 
fejlődése azonban rendkívül gyors, ezért szükségessé válik legalább egy helyen  CCD detector 
beszerzése. 
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	 5. Áttekintés a forgási (MW) spektroszkópia modern alkalmazásairól
	Az alábbiakban szeretném áttekinteni a cm- és mm-hullámhossz tartományú forgási spektroszkópia modern alkalmazásait. Előre is mentegetődzöm az összeállítás rövidsége miatt. Ennek oka a sok egyébirányú elfoglaltságom.
	(C) Az MTA Szilárdtestfizikai Kutató Intézet  spektroszkópiai laboratóriumában 1994-ben állítottak üzembe egy Bruker IFS 28 FTIR készüléket, amelyhez infravörös mikroszkóp is csatlakozik. A Kamarás Katalin nevéhez kötheto fo kutatási profiljukat a fullerénsók vizsgálata képezi. Mivel azok nagy része levegore rendkívül érzékeny, fontos méréstechnikai lépés volt a szárazdobozban történo mintakészítés megoldása, valamint a homérsékletfüggo mérések feltételeinek megteremtése (a folyékony nitrogén homérséklete és 250 °C közötti tartományban). A fullerénszármazékok közül polimereket, alkálisókat és szerves kationokkal képzett sókat, valamint szerves oldószerekkel képzett klatrátok infravörös és (nemzetközi együttmüködésben) Raman-spektrumát tanulmányozták. Ezeknek a vizsgálatoknak a célja kettos: egyrészt a szimmetria fokozatos csökkentésével a C60 teljes rezgési spektrumának kísérleti felderítését remélik, másrészt a rezgési spektrumok kiválóan alkalmasak a szilárd fullerénszármazékok fázisátalakulásainak, valamint a polimerizáció folyamatának nyomonkövetésére.


	(E) Az ELTE  Szerves Kémia Tanszékén a Hollósi Miklós által vezetett csoport a 90-es évek közepétol a cirkuláris dikroizmus (CD) és a Fourier-transzformációs infravörös (FTIR) spektroszkópia együttes alkalmazásán alapuló módszert fejlesztett ki, amely alkalmas a nehezen kristályosítható és nagyfokú konformációs mozgékonyságuk miatt NMR módszerekkel nem, vagy csak korlátozottan vizsgálható kis és közepes tagszámú (<30 aminosavból felépített) peptidek, valamint hasonló tagszámú foszfopeptidek, glikopeptidek, peptid-mimetikumok térszerkezeti jellemzésére. A módszer használható fehérjék, más makromolekulák és konjugátumok tájékoztató jellegu (röntgen-krisztallográfiai vagy NMR vizsgálatot megelozo, vagy idolegesen helyettesíto) konformációanalízisére is.
	(F) A JATE Szerves Kémiai Technológia Tanszékén az IR spektroszkópiát -fenil-fahéjsavak és észtereik  hidrogénhidas hálózatképzésének vizsgálatára használták szilárd fázisban és oldatokban. Megállapították, hogy hosszútávú rendezettség csak a kristályos mintákban fordul elõ, a hálózatok összetartásában pedig mind a savak, mind az észterek esetében alapvetõ szerepük van az (aromás)C-H···O intermolekuláris hidrogénhidaknak. Az asszociált szerkezeteket kvantumkémiai számításokkal is valószínûsítették. 
	A katalitikus alkalmazások között említésre méltó a SiO2-hordozós fémkatalizátorokon (Pt, Pd, Rh, Ni, Cu) lejátszódó felületi reakciók mechanizmusának pontosabb vizsgálatára kidolgozott IR spektroszkópiai módszer. Ennek alapötlete, hogy a felületet elõzetesen deuterálják, így az OH-sávok megjelenése a modellvegyületekkel (metilén-ciklohexán, alkilszubsztituált ciklopropánok és metil-oxirán) való reakció során disszociatív adszorpcióra utal, ellenkezõ esetben az adszorpció asszociatív.
	(G) A BME Fizikai Kémia Tanszékén Billes Ferenc témavezetésével igen termékeny munka folyt a különféle N- és O-tartalmú heterociklusos vegyületek, karbamidszármazékok, szervetlen üvegek, valamint bizonyos szupramolekulák IR és Raman spektrumainak kvantumkémiai számításokkal és normálkoordináta-analízissel alátámasztott részletes értelmezése terén.  Egy másik jelentõs kutatási terület a folyadékok rezgési színképeinek modellezése, amelyre a statisztikus molekuladinamika és a normálkoordináta-analízis módszerét együttesen alkalmazták saját fejlesztésû számítógépes program segítségével. 
	A Sztraka Lajos témavezetésével folyó kutatások a nagyfelbontásos IR spektroszkópiával kapcsolatosak: nagyamplitudójú gátolt mozgást végzo molekulák potenciálfelületét próbálják meghatározni a nagyfelbontásos infravörös vibrációs-rotációs átmenetekbol, illetve az ezekbol meghatározott rotációs együtthatókat használják a kvantumkémiai módszerekkel számított flexibilis geometria igazolására. (H)
	(J) A JATE Fizikai Kémia Tanszék rezgési spektroszkópiai laboratóriumának kezelésében lévo FT-IR és FT-Raman berendezéseken Berkesi Ottó szakmai felügyeletével több tanszék kutatási irányába eso, szétágazó munkák folytak és ennek megfelelo eredmények születtek. A klasszikus alkalmazásokon túl az alábbi fo témákban folytak spektroszkópiai vizsgálatok:
	- az FT-Raman spektroszkópia orvosi alkalmazása; extrém körülmények közötti kvantitatív egyensúlyi mérésekre való alkalmazás; élelmiszeranalízisben való alkalmazás; 
	- az FT-IR spektroszkópia reakciómechanizmusok kutatásban való alkalmazása; az élelmiszer-analízisben való alkalmazás; a DRIFTS faipari alkalmazása, a PAS technika terjesztése; adszorpció követése.


	 11. Áttekintés a Mössbauer spektroszkópia modern alkalmazásairól
	Csoportunk évek óta foglalkozik szervetlen halogenidek (elsősorban fém-halogenidek) szerkezetkutatásával kísérleti és elméleti szinten egyaránt.  Különleges kísérleteinknek (magashőmérsékletű gázelektrondiffrakció, hozzácsatolt kvadrupólusos tömegspektrometria) köszönhetően a világon egyedülálló lehetőségeink voltak ezen rendszerek vizsgálatára.  Ugyanakkor, a magasszintű kvantumkémiai számítások és azoknak a kísérlettel együtt történő alkalmazása és értelmezése, megnövelték a kísérleti vizsgálatokból nyerhető információ mennyiségét is.  
	Vonatkozó publikációk
	A fehérjekrisztallográfia alkalmazása a gyógyszerkutatásban
	MTA Kémiai Központ Röntgendiffrakciós osztály
	ELTE TTK Fehérjekrisztallográfiai Laboratóriuma


	Chinoin K+F Preklnikai Fejlesztési Analitikai Laboiratórium
	Következtetések
	 Solution pH: The Selectivity Switch in Aqueous Organometallic Catalysis. The 
	ELTE Fehérjekrisztallográfiai Laboratórium

	5. 5 M. Fuxreiter, Z. Böcskei, Z. Szeibert, A. Dallmann, G. Náray-Szabó, B. Asbóth Role of electrostatics at the catalytic metal binding site in xylose isomerase action: Ca2+-inhibition and metal competence in the double mutant D254E/D256E.  Proteins 28, 183-193 (1997).  
	7. E. Szabó, Z. Böcskei, G. Náray-Szabó, L. Gráf The three-dimensional structure of Asp189Ser trypsin provides evidence for an inherent structural plasticity of the protease. Eur.J.Biochem. 263, 20-26 (1999).

	Chinoin K+F Preklnikai Fejlesztési Analitikai Laboiratórium


