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z utébbi évek gyakorlatdt! folytatva, az ENSZ a 2014-es évet a
A Krisztallogrdfia Nemzetkizi Evének nyilvdnitotta. A Nem-
zetkozi Krisztallogrdfiai Unid (International Union of Crystallog-
raphy, IUCr) - egyiittmiikédve az UNESCO-val — tébbek kozott
nemzeti és nemzetkozi rendezvényekkel, konferencidkkal, az al-
kalomhoz ill§ kiadvdnyokkal emlékezik meg azokrdl a tudomdny
torténetében fordulépontot jelentd felfedezésekrol, amelyek 1912
dprilisdban kezdddtek, és az elkovetkezd pdr évben (1912-1920)
megviltoztattdk az anyagi vildgunkrdl alkotott tuddsunkat. A szi-
ldrd kristdlyokat felépitd atomok (kisebb és nagyobb molekuldk)
Iétezése elvont fikciébol mérhet6, szdmokban kifejezhetd egzakt
ismeretté valt.

A rontgenkrisztallografia 1912-beli sziiletése a centendriumi
tinnepségek kézponti eseménye, és egyben az évszazadokra visz-
szanyuld, a kristdlyokkal kapcsolatos, szorgalmas munkakkal
Osszegydjtott ismeretek felelevenitése, seregszemléje.

A civilizdcio fejlédésének egyik fontos kisérdje volt az emberi
kérnyezetben fellelt kristdlyos anyagok felismerése, gyiijtése,
majd kiilénboz6 formdban torténd hasznositdsa. A ,korai adat-
gydjtés” hosszu, tobb évszdzados periddusa utdn Georgius Agri-
cola (német orvos) mdr 1556-ban szin, dtlithatésdg, csillogds, ke-
ménység, hajlékonysdg, illetve hasadds szerint osztdlyozta az is-
mert, dsvdnyoknak (mineralia) nevezett, alakjukat megérzd szi-
ldrd anyagokat. A gyarapodé megfigyelések alapjan Niels Sten-
sen (ddn természetbiivdr) ismerte fel (1669), hogy a kristdlyokat
(konvex poliéderek) koriilzdré sikok kiilonbozé szimmetridkkal
jellemezhetdk és az dltaluk bezdrt szigek a lapok méretétél fiig-
getlentil dllandéak. A lapszigek dllanddsdgdnak torvényét kivet-
ve, szogmérdkkel, majd optikai goniométerekkel elvégzett szog-
mérések vezettek a felismeréshez, hogy titkrozések, tovabbd for-
gdstengelyek (girek) dltal 6sszekapcsolt lapformdk hét tengelyke-
resztben értelmezheték (Christian S. Weiss, 1815, majd Friedrich
Mohs, 1825). Az inverzi6 (1) kombindldsa a girekkel (2, 3, 4, 6) hd-
rom ujabb szimmetriamiiveletet eredményez: 2 =m, 3, 4). Ha a
nyolc miveletet a hét rendszernek elnevezett tengelykeresztben
(triklin, monoklin, rombos, trigondlis, tetragondlis, hexagonilis
és szabdlyos) értelmezziik, 32 kristdlyosztalyhoz (mds néven
pontcsoporthoz) jutunk, amit Johann Hessel irt le el6szor (1830).
Ez egyben a kristdlyok vizudlis leirdsdnak, karakterizdldsdnak ha-
tardt jelentette. Ezt tekintjiik a klasszikus kristdlygeometridnak.

A morfoldgiai vizsgdlatok természetesen folytatédtak. René
Just Haiiyt a kalcit (CaCO,) kit{ing romboéderes hasaddsdnak ta-

E
12009 a Csillagdszat, 2010 a Féldbolygd, mig 2011 a Kémia Nemzetkézi Eve volt.

LXIX. 7-8. SZAM e 2014. JULIUS-AUGUSZTUS

nulmdnyozdsa vezette (1784) egy tjabb mérfoldkovet jelentd fel-
ismeréshez. Szerinte a folytatélagos hasitds, legaldbbis elvileg, oly
apro paralelepipedonokra vezethet, amelyek sem szemmel, sem
nagyitéval nem ldthatok. Elméletében a kristdlyok legaprobb ré-
szei (molécules intégrantes) az illetd kristdlyra jellemz6 alaki ele-
mi paralelepipedonok, s ezek szoros illeszkedésébél épiil fel a
kristdly. A molécules intégrantes alakja az illet§ kristdlyrendszer
legegyszer(ibb formdjinak felel meg, Haily elméletébél kiindulva
Gabriel Delafoss (1840) kimondta, hogy a molécules intégrantes
fizikai, illetve kémiai jellemz&kté] fiiggetlen geometriai elemek.
1848-ban Auguste Bravais a 32 kristdlyosztdly ismételt levezetése
mellett 14 térrdcsot javasolt. A spekulativ (azaz vizudlisan nem
igazolhat6) rdcselmélet alapja a transzldciéval létrehozott végte-
len pontsor. A pontsor ortogondlis vagy nem ortogondlis (ob-
lique) transzldcijdval torténé megsokszorozdsa adja a sikrdcsot.
A sikrdcsok azonos tdvolsdggal torténd egymdsra helyezése adja
a térrdcsot, melynek egysége az elemi cella. A hdrom dimenzio-
ban értelmezett pontsorok ortogonalitdsa, illetve annak hidnya
alapjan kimutatta, hogy a 14 rdcs hét kiilonboz6 récsszimmetri-
at foglal magdban. Ezek a kordbban felismert hét kristdlyrend-
szer primitiv elemi celldi. A tovdbbi hét, an. centrdlt rdcs pedig
gy jon létre, hogy a primitiv celldk (pl. triklin vagy monoklin)
tarsitdsdval (2 vagy 4 celldt felhaszndlva) a megnovelt térfogatban
tovabbi szimmetriamdveletek értelmezhetdk.

Bravais transzldcickra épiilG térrdcsa a tércsoport-elmélet el6-
futdra. Leonhard Sohncke 1879-ben két ij szimmetriaelemet is-
mert fel: a csavartengelyt és a cstszdsikot. Ezt kivetden az orosz
E. S. Fedorov els6ként vezeti le (1885) a 230 tércsoportot. Fedo-
rovtdl fliggetleniil ugyanerre az eredményre jut Arthur Schén-
flies német matematikus (1891), majd harmadikként az angol
William Barlow, aki modellkisérletek alapjdn kozli (1883) ot ki-
bos rendszerd kristdly, koztiik a kdsé szerkezetét. Sohncke ezek
helyességét megkérddjelezi. Barlow vdlaszként ugyancsak leve-
zeti a 230 tércsoportot (1894). Azonban ez is kevés volt az utolsé
f6 kérdés megvilaszoldsdra, hogy az elemi celldban hogyan ren-
dezddnek el az atomok.

Idékozben a lapszogek optikai mérésébdl levezetett, a hét rend-
szerre (triklin — szabdlyos) jellemz§ kristdlytani tengelyardnyok
(és pontos hajldsszigek) a gyarapodé kémiai ismeretek birtokd-
ban ugyancsak értékes felismerésekhez vezettek. 1809-ben W. H.
Wollaston lapszog-mérésekbdl felismerte, hogy a kalcit, a mag-
nezit €s a sziderit (Ca, Mg, FeCO;) kissé eltéré méretii sikokkal
hatdrolva romboéderes kristdlyok alakjaban kristdlyosodnak.
1819-ben Mitscherlich megdllapitotta, hogy bizonyos sépdrok,
mint a KH,PO, KH,AsO, NH,H,PO, és NH;H,As0,, hasonlé ké-
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miai dsszetétel mellett azonos kristdlyformakban nivekszenek.
A kiilénbség egy atom cseréje egy masikkal. Ezeket a pdrokat
izomorfnak nevezte el. E felismerés haszna a kémidban jelentke-
zett, Berzelius (Mitscherlich tandra) a szelén atomsulydt a Na,S0O,,
Ag,S0, Na,SeO, és Ag,Se0, izomorfidja alapjdn hatdrozta meg,
Ugyanc,sak Mitscherlich ismeri fel (1821), hogy a kalcit és az ara-
gonit azonos kémiai sszetétel (CaCO;) mellett kristdlyformdja-
ban (romboéderes, illetve rombos) és fizikai tulajdonsdgaiban kii-
16nbézd. A polimorfidnak elnevezett jelenség a 20, szdzad hatva-
nas évei Gta folyamatosan az ipar (festék, gyégyszer és robbané-
szer) érdeklddésének kozéppontjdban dll.

Az 1870-es évektsl Paul von Groth fejlesztette tovdbb az izo-
morfia kritériumdra vonatkozé ismereteket, s tobbek kozott meg-
dllapitotta, hogy a szerves kristdlyok izomorfidja kiilonbozik
Mitscherlich szervetlen séinak izomorfidjatol. Optikai mérések-
kel (1870-1919) szerves kristdlyok ezreinek hatdrozta meg a pont-
csoportjit. A pontosan mérhetd hajldsszogek mellett a kristdly-
tani tengelyeknek csak az ardnydt hatdrozhatta meg. Ezért a vizs-
gdlt szerves vegyiiletek molekulasulydt elosztotta a mért siir(-
séggel, majd a tengelykereszteket ezzel a molekula-térfogattal
(V*) normdlta. Erre alapozva kisérelte meg atomokkal (Cl, Br, I),
illetve atomcsoportokkal (CH,, C,H;, NO, stb.) torténd hidrogén-
szubsztituciénak kémiailag rokon kristalyokra valé morfolégiai
hatdsit leirni. Az észlelt alakvaltozdst morfotrépidnak nevezte.
Mivel Groth becslései a kristdlyosztdlyok és a tengelyardnyok is-
meretére korldtozédtak, mddszerének alapveté korldtja a mole-
kula-térfogat alkalmazdsa. Csak a rontgenkrisztallogrdfia derit-
hette ki, hogy a tényleges elemicella-térfogatok (V) 1,66 - Z-vel na-
gyobbak Groth V* értékeinél, azaz a kristdly tércsoportjdtol fig-
gden az elemi celldban egynél tobb molekula is lehet. Ezek szd-
mdt Z adja meg. [gy természetesen 1912 eltt Groth nem ismer-
hette a primitiv és a (lapon) centralt rdcsok tényleges kiilonbsé-
gét sem. Ezért azutdn Sommerfeld doktoranduszanak, Paul Pe-
ter Ewaldnak a fény optikai kettstorésének szdmitdsaihoz Groth
a modellként vilasztott anhidrit (CaSO,) rdcsdt primitivnek ad-
ta meg. Szerencsére, ugyanezen idében Ewald és Max Laue ta-
lilkozdsa (Miinchen) és konzultdcidja 1912 dprilisdban elvezetett
az utébbi nevérdl vildghirt nyert kisérlethez.

Ehhez azonban a réntgensugdrzds felfedezése (1895) is kellett,
melynek valds természetérdl, bar a kérdéssel foglalkozok koziil
tibben is kaptak Nobel-dijat (Wilhelm Conrad Rontgen, Charles
Glover Barkla, Wilhelm Wien), 1912-ig csak ellentmondo sejtések
voltak. A torténelmi jelentéségti Laue-kisérlet azutdn egyszerre
igazolta az X-sugdrzds hullimtermészetét, interferencidja pedig
a kristdlyok rdcsszerkezetét. Ebbél kiindulva William Henry és
William Lawrence Bragg (apa és fia), a Barlow—Pope-féle model-
lek segitségével mdr 1912 végéig értelmezte az elsd kristdlyokrol
(NaCl, KCl stb.) késziilt rontgenfelvételeket, tobbek kozott kimu-
tatva, hogy Barlow spekulativ szerkezeti modelljei koziil csak a
gyémdnt volt hibds.

A rontgensugdr kristdlyon bekovetkezd interferencidjdnak geo-
metriai feltételét Laue a hdromdimenzios rdcs t), t,, t; transzld-
cigjdnak megfelelGen hdrom egyenlettel irta le, amelyek jobb ol-
dala rendre a sugdrzds hullimhossza, A, illetve annak felharmo-
nikusai, mA, pA és qA. E hosszisdg dimenziéji mennyiségek tri-
gonometrikus kapcsolata nem segitett az atomi méretek felderi-
tésében, elsdsorban a réntgensugdr hullimhosszdnak meghatd-
rozdsdban. Ugyanez a helyzet Ewaldnak a diffrakcids kép recip-
rok térben torténé rendkiviil szemléletes lefrdsdval. Ezen a 22
éves William Lawrence Bragg segitett. A Cambridge Phylosophi-
cal Society 1912. november 11-én tartott iilésén Bragg The Dif -
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fraction of Short Electromagnetic Waves by Crystals cim(i dolgo-
zatdt J. ]. Thomson mutatta be. Bragg brilians matematikai fel-
késziiltséggel taldlt rd Laue tévedéscire, tobbek kozott arra, hogy
a kébis ZnS szerkezetének feldllitasaban hol és miben tévedett. A
diffrakeio jelenségét leegyszertsité és ebben zsenidlis probléma-
kezelése az, hogy a sikokba rendezett atomokat egymdstdl azo-
nos tavolsdgu (d), parhuzamos tikroknek tekintette, Ezekrdl az
adott beesési szogek (or) mellett tiikroz6dé nyaldbok akkor erd-
sitik egymdst maximadlisan, ha az ttkilonbségiik a hullimhossz
egész szdmu tibbszorose, matematikailag megfogalmazva nA =
2dcosc. W. L. Bragg hamarosan a mdig haszndlt ,,Bragg-egyen-
letben”, praktikus okbdl, a beesési szoget potszogével (0) helyet-
tesitette, igy nA = 2dsin®, ahol d a racsédllandé. Ebbdl a felirds-
maodbdl vilik ldthatovd a diffrakciés kép arkhimédészi fix pont-
ja: a diffraktdlt sugdr (s) mindig 20 szdget zdr be a primer (s,)
sugdrral. W. L. Bragg felismerte, hogy szépen fejlett kristdlylapon
titkrozott rontgensugdrzds eltéritésének szogét (20) megfeleld
detektorral (ionizdcios kamra) mérve, tovabbd a titkrozésre hasz-
ndlt kristdlylap rdcsdllandgjdt (d) ismerve, a rontgensugdr hul-
ldmhossza meghatdrozhatd. Bragg mar tudta, hogy a késé kibos,
lapon centralt rdcsdban négy mol NaCl (Z = 4) alkotja az elemi
celldt, igy annak térfogata a siir(iség (p) ismeretében kiszdmit-
hatd. V = 1,66 M Z/p,

ahol M a NaCl mdlsulya, 1,66 pedig az Avogadro-féle szamnak
(6,0228 - 10*) a dimenzié rendezése utdni maradéka. A kocka él-
hossza a térfogat kibgydke, s ennek fele
az analizdtor kristdlydnak d értéke (1.
abra). Torténelmi jelentésége, hogy ez
az elsé kisérleti uton meghatdarozott
a (Na—Cl) atomtdvolsdg. Ezzel megnyilt a
kisérleti rontgenkrisztallografia diadal-
titja, az atomok és az dltaluk képzett ve-
gyiiletek, molekuldk mérete az ember
alkotta hosszisdgskdldn (nm, A, pm) ér-
telmezhetévé vilt. Mivel a késé hig-
roszképos, hamarosan dttértek a tiszta,
jol kristdlyosodd kalcitra, melynek rom-
boéderes hajldsszogét (46° 7') optikai go-
niométerrel kell§ pontossdggal kimér-
hették.

Ha az 1/A modulust primer (s,) és
diffraktdlt sugdr (s) dltal bezart 20 szog
alkotta egyenld szdrd hdromszogbd! az dtfogdt, S = (2/A)sin®,
mig a Bragg-egyenletbdl a rdcsdllandét 1/d = (2/A)sin® kifejtjiik,
kittinik, hogy a ©-val 0 és 2s, kozott viltozé S vektor reciproka a
rdacsdllanddnak. Az dltala alkotott vektorteret Ewald utdn recip-
rok térnek nevezziik (2. dbra). Amint arra azonban Ernest
Rutherford (kémiai Nobel-dij, 1908) egyik tanitvdnya, Charles Gal-
ton Darwin rdmutatott (1914), a rontgendiffrakcié Laue, Bragg és
Ewald dltal adott geometriai értelmezése figyelmen kiviil hagyta
a kristalybdl kilépé reflexiéknak a belsd atomi rendre utalé in-
tenzitdsdt. Keresve e kérdésre a vilaszt Darwin elséként dolgoz-
ta ki a rontgensugdrzds széréddsdnak dinamikus elméletét.

A rontgensugdrzas hullimhosszdnak mérhetdsége lehetdsé-
get ad Rutherford mdsik tanitvinydnak, Henry Gwyn-Jeffreys
Moseley-nek arra, hogy az elemek rendszdmdra vonatkozé elmé-
letét igazolja. 1913 végén Manchesterben kiméri a kalcium és a
cink kozotti 11 elem karakterisztikus sugdrzdsat, melybdl feldllit-
ja a nevét viseld torvényt: ,a K-vonalak hullimszamdnak négy-
zetgyoke linedrisan viltozik az atomok rendszdmdval”.

1. abra. A késo
szerkezete

MAGYAR KEMIKUSOK LAPJA



2. abra. Egykristalyrol késziilt rontgendiffrakcios felvétel

Az, hogy 2014-et nyilvanitottdk a Krisztallogrdfia Nemzetkozi
Evének, elsGsorban az 1912 és 1914 kozotti id6 djabb és tjabb fel-
fedezéseinek dllit emléket. Nem feledkezik meg azonban az em-
beri géniusz évszdzadokon keresztiil gytijtott tudoményos ered-
ményeirél sem. Igy Paul Niggli mdr 1919-ben kimondja, hogy a
homogén diszkontinuumnak nevezett kristalyracsok szerkezeté-
nek leirdsdhoz nélkiilozhetetlen a 230 tércsoport. A tércsoportok
bonyolult Gsszefiiggéseit az International Tables for Crystallog-
raphy 1. kitetének 1935-t61 egyre béviilg kiaddsaibol a gyakorls
krisztallogrdfusok ma is bibliaként tanulmdnyozzak.

A rontgendiffrakcics szerkezetmeghatdrozdsok modelljei az el-
sG évtizedekben az dsvdnyok kristdlyai. A krisztallogrdfiai fazis-
probléma megolddsdnak nehézségei, a primitiv felvételtechnikd-
val stilyosbitva, késleltették a szerves kristdlyok vizsgalatat. Fel-
lendiilés csak a II. vilighdboruit kivetd években indult meg. Az
els6 kiemelked§ eredmény az abszoliit konfigurdcié meghatéro-
zdsa, amely igazolta Emil Fischer
(kémiai Nobel-dij, 1902) zsenidlis
megsejtését. Ugyanis az anomd-
lis diszperzid gerjesztésével (Jo-
hannes Martin Bijvoet és munka-
tdrsai, 1949-1951) érvénytelenné
vdlik a Friedel-torvény, mely sze-
rint a réntgendiffrakcios kép a
kristdly eredeti szimmetridjatol
fiiggetleniil centroszimmetrikus.

A két Bragg, apa és fia, 1915-
ben kaptdk meg a Nobel-dijat, s
azéta kozel 20 Nobel-dijat itéltek
oda krisztallogréfiai munkdért. A
modern genetika, a gydgyszer-
tervezés, az anyagtudomadny, és

20 E‘P international year of
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3. abra. Dorothy Crowfoot

Hodgkin 50 évvel ezel6tt sorolhatndnk, valahogy mind az
kapta a Nobel-dijat biokémiai ~ egyszeriisitésével zsenidlis Bragg-
anyagok (B,-vitamin, egyenletbdl ndttek ki. Leghétkoz-
penicillin) szerkezetének napibb alkalmazdsa ma is a po-
meghatarozasaért likristdlyok diffraktométeres vizs-
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gdlata. Ebben az elrendezésben a diffrakciés képnek csak egy
fiiggetlen véltozdja van, a Bragg-szog (20). Csabiténak, de egy-
ben lehetetlennek tiinik az eltelt tovabbi 90 év tjabb és tjabb vi-
ldgraszol6 eredményeit ismertetni. Az egyre nagyobb felbontdst
(negyedik generdcids) szinkrotronok és a még biztatdbb, alig ot
¢ve elérhetd szabadelektron-lézerek eredményei ma még elkép-
zelhetetlen eredményekkel gazdagithatjik és fogjik gazdagitani
az emberiséget. Mindezek mégott azonban mindig is ott van a
szorgalommal (szerénységgel) otvizott emberi zsenialitds. Ennek
bizonyitdsdra szolgdljon egy nagyszer(i ember, Dame Dorothy
Crowfoot Hodgkin (kémiai Nobel-dij, 1964) kiemelése (3. dbra).

A Krisztallogrdfia Nemzetkozi Evét (http://wwwi.iycr2014.org/)
2014. janudr 20-21-¢n tinnepélyes keretek kozott nyitotta meg a
Nemzetkozi Krisztallogrdfiai Unié (IUCr) (4. dbra) és az Egye-
stilt Nemzetek Szovetségének Nevelésiigyi, Tudomdnyos és Kul-
turdlis Szervezete az UNESCO pdrizsi f6hadiszalldsdn, a Place de
Fontenoy-n. Az UNESCO tevékenységének dltaldnos célja, hogy
megteremtse a civilizdcidk, kultirdk és emberek kozotti, a kozos

4. abra. A Nemzetkdzi Krisztallografiai Unié tagorszagai

értekek irdnti tiszteleten alapuld parbeszédher sziikséges kriil-
ményeket. Ebbe a programba illeszkedik bele, hogy a 2014-es
évet, a Laue-kisérletért adomdnyozott Nobel-dij, valamint W, H.
¢s W. L. Bragg dltal az elsé kristdlyszerkezetek publikdldsanak
centendriumdt, a krisztallografidnak dedikaltdk.

A résztveviket videotizenetben kiszontotte Ban Ki-moon, az
ENSZ fétitkdra. Nicole Moreau, az IUPAC volt elndke, a Kémia
2011-es Nemzetkozi Eve szervezdbizottsdgdnak elnéke, beszédé-
ben megemlitette, hogy az dtlagemberek tsbbsége inkdbb tart a
kémidtdl, de a kristdlyok vildgdt csoddlatosnak tartja. John Dud-
ley, az Eurdpai Fizikai Tdrsasdg elnokeként beszamolt a 2015-6s
rendezvényre, a Fény Nemzetkozi Evére val6 késziilésrl. Unnepi
beszédet mondott még Soumaia Benkhaldoun marokkéi felsd-
oktatdsi és kutatdsi miniszterhelyettes, ugyanis a marokkéi krisz-
tallografusok vezették az ENSZ-nél a projektet, Alain Fuchs, a
francia Nemzeti Tudomdnyos Kutatdsi Kozpont (CNRS) elndke,
Walter Maresch, a Nemzetkozi Mineroldgiai Szovetség elnoke és
Gregory Petsko, a Biokémia és Molekuldris Biologia Nemzetkozi
Unidjdnak elnoke.

Napjainkban a rontgendiffrakcié az anyag atomi, illetve mole-
kuldris szintd megismerésének vezetd technikdja. A krisztallog-
rdfia hozzdjdrul az élet alapjainak megértéséhez, jelentdsen for-
malta a 20. szdzadot. Mdra a krisztallogrdfia a tudomany és a
technika szdmos teriiletének — banydszat, mezGgazdasag, gyogy-
szeripar, szdmitdstechnika, drkutatds stb. -~ meghatdrozé méd-
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szere lett, és elengedhetetleniil szitkséges j anyagok kifejleszté-
s¢hez. De még mindig vannak orszdgok, ahol nincs megfelels ta-
pasztalat ezen a teriileten. Ezért fogott dssze az IUCr és az
UNESCO, hogy a krisztallografia az érdeklédés homlokterébe ke-
riiljon, amelyhez minden orszignak hozzd kell jirulnia. A krisz-
tallografia a fenntarthato fejlédés motorja lehet, tdmogatja a nék
szerepvillaldsdt a tudomdnyban és serkenti az észak-dél egyiitt-
miikédést. A krisztallogrdfia mindenki szdmdra elérhetd, egye-
temi, kutatéintézeti kériilmények kozott is miivelhetd. Minden
nemzet jelentds szocidlis és gazdasdgi elénydkre tehet szert vi-
szonylagosan nem nagy beruhdzds drdn. Ezeket a gondolatokat
mondta el Irina Bokova, az UNESCO fdigazgatdja megnyité beszé-
dében.

Mig a krisztallografia magas szintd tudomdny, addig alkal-
mazdsdnak eredményeit mindenki élvezi és elismeri. Az IUCr és
az ENSZ széles korti programokat szervez ebben az évben az is-
koldsoknak meghirdetett kristdlynovesztési versenytdl a kuta-
téknak és tudomdnypolitikusoknak szervezett csticstaldlkozokig,
A Krisztallografia Nemzetkozi Eve globdlis kezdeményezés, mely
eredményeképp az életmindség mindenki szdmadra javulni fog,
foglalta Gssze Guatam R. Desiraju, az [UCr elndke. Elsésorban
Afrikdban, Dél- és Kozép-Amerikdban, Dél-Azsidban tébb mint
20 orszdgot érintd ,nyitott laboratérium” program indul a krisz-
tallogrifia terjesztése céljabdl a vildg minden részébe. Az elsé
ilyen laborokat Argentindban, Elefdntcsontparton, Marokkdban,
Dél-Afrikdban és Uruguayban nyitottdk meg. A kezdeményezést
felkaroltdk a nagy mdszergydrto cégek, a Bruker, a Panalytical,
az Agilent, az STOE, a Dectris, a Xenocs, valamint a CCDC. Er-
r6l Claude Lecomte, az [UCr alelndke szamolt be.

Jenny Pickworth Glusker krisztallogrdfiatorténeti kirdnduldsra
hivta a nyitéiinnepség résztvevdit, de bemutatta a jelent és kite-
kintést adott a krisztallografia jovsjébe is. Erdekességként emli-
tette példdul a vikingek krisztallogrdfiai ismereteit, akik a kalcit
kettGstorését haszndltdk fel a navigdldsban a Nap helyzetének
meghatdrozdsdra borus napokon és Robert Hooke-ot, aki mdr
1665-ben arrdl elmélkedett, hogy a kristalyformédk szabdlyossdga
utal a belsd tartalom szabdlyos elrendezddésére. El6addsdban td-
maszkodott konyvére (Glusker, J. P, Lewis, M., Rossi, M.: Crystal
Structure Analysis for Chemists and Biologists. VCH Publisher,
New York-Weinheim-Cambridge, 1984), mely a mai napig a
krisztallografidval ismerkeddk fontos forrdsa. Bemutatta, milyen
it vezetett az évek elGrehaladdsdval az anyag bels§ szerkezetének
megértéséhez, és azt a matematikai és technoldgiai fejlédést,
mely lehet6vé tette a diffrakcids mintdzatok, az atomok térbeli
elrendezddésének értelmezését. Ma mar a krisztallografusok szd-
mira egyre kisebb méretii egykristdlyok vizsgilata is lehetséges-
s¢ vilik, ugyanakkor olyan nagy molekuldk, mint a virusok szer-
kezetét is meg tudjdk hatdrozni.

Tehetséges fiatal, de médr nem pilyakezdd krisztallografusok-
kal beszélgetett Philip Ball, aki a Nature folydirat szerkesztdje volt
20 éven keresztiil. Philip Ball bevezetGjében kiemelte a krisztallog-
rifia teriiletén kimagaslé eredményt elért kutaténdk: Dorothy
Crowfoot Hodgkin, Kathleen Lonsdale és Rosalind Franklin mun-
kdssagdt. Bemutatott egy fényképet, amely a Solvay-konferenci-
an késziilt 1913-ban Briisszelben, melynek témdjdt megkeriilhe-
tetleniil meghatdroztdk az j krisztallogrdfiai ismeretek; itt egyiitt
lathaté M. von Laue, W. L. Bragg, Marie Curie és Albert Einstein
— tudésok kiilonbizo orszdgokbol, a készilddo 1. vildghdbord dr-
nyékdban. Az azéta djjaépiilt konszenzus bizonyitékaként a vildg
minden részérdl érkezett mai fiatal kutaték beszdamoltak a mun-
kdjuk sordn tapasztalt sikerekrél és nehézségekrdl. Eurdpidt Len-
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gyelorszdgbdl Marcin Nowotny képviselte. Szé volt tébbek kézt a
rovid idére sz6l6 pénziigyi tdmogatdsokrdl, a fiatal kutatékra ne-
hezedé jelentds nyomadsrdl: az egyidejii oktatds és publikilds
kényszerérdl, tébb orszdgban jelentkezd forrdshidnyrol, megfele-
16 koopericidok kialakitdsdnak kihivdsairdl.

A 2012. évi kémiai Nobel-dijat Brian Kobilka kapta ,,A G-pro-
tein kapesolt receptorok felfedezéséért és mikodésiik leirdsaért”,
Robert J. Lefkowitzcal megosztva. Kobilka orvosként kezdte pa-
lydjdt, de hamar rdjott, hogy a krisztallogrdfia alapvetGen sziik-
séges kutatdsaihoz. A megnyité tinnepségen tartott elgaddsdban
leirta a G-protein kapcsolt receptorokon, a sejtmembrinon valé
jeldtvitelért felelés anyagokon végzett kutatémunkdjdt. Ezek az
anyagok részt vesznek a latdsban, a szaglasban és az izlelésben;
a ma hasznalatos gydgyszerek kozel fele ilyen tipusi receptoro-
kon hat. Szerkezetiik ismeretében még specifikusabb gydgysze-
rek dllithatok eld, kevesebb mellékhatdssal. Az inaktiv és aktiv dl-
lapoti szerkezetek megolddsdig szimos akadilyt kellett lekiizde-
ni, elegendd fehérjét kellett el@dllitani, tisztitani, oldani, kristd-
lyositani. A kiilénbozé — kollabordlé vagy gyakran rivilis — kuta-
tocsoportokban felhalmozddé ismereteknek és az ESRF-nél 1évé
mikrofékuszos sugaritnak koszonhetd, hogy a szerkezetmegol-
dds lehetdvé valt.

Kerekasztal-beszélgetés keretében nyerhettiink bepillantdst a
»BRICS-orszagoK’ (Brazilia, Oroszorszdg, India, Kina és Dél-Af-
rika) krisztallogrifiai teljesitményébe. Példaképnek dllitottdk eze-
ket az dllamokat mint jelents teljesitményt mutaté, gyorsan fej-
16d6 hatalmakat a krisztallogrdfidban. A képviselGk — nagykove-
tek, tudomdnypolitikusok és krisztallogrifusok — meg vannak
gy6zddve a tudomidnyos kutatds és a gazdasdgi novekedés szoros
kapesolatdrdl, és ennek megfelelGen az orszdgok novelték is a tu-
domdnyra forditott dsszegeket. Az elsé brazil szinkrotron 1997-
ben épiilt, a mdsodik 2016-ra késziil el. India és Dél-Afrika erds
a szupramolekuldris kémidban és a kristdlyépitészetben. Orosz-
orszdg a 19. szdzadig visszanyilé hagyomdnyokra tdmaszkodhat.
Kindban is sorra nyitjdk az miszeres centrumokat, és jelentds
eredményeik vannak a MOE a nemlinedris optikai anyagok, a
molekuldris nanomdgnesek, a fehérjék és a SARS virus szerke-
zetmeghatdrozasdnak teriiletén. Megemlitendd, hogy a megnyi-
t6 tinnepségnek a Nemzetkozi Krisztallogréfiai Uni6 és a gydrtok
dltal viselt koltségeihez jelentésen hozzdjarult India, Dél-Afrika
¢s Brazilia, az ENSZ azonban nem.

Kiilon szekcio foglalkozott a krisztallografia szerepével a tdr-
sadalomban és a jovében. John Spence foglalta Gssze a réntgen-
krisztallogrifia torténetét Rontgen korai munkaditdl a szinkrot-
ronforrasokon keresztiil a legtjabb fejlesztést rontgen szabad-
elektron-lézerekig. Az elsé XFEL berendezés 2009-ben kezdett
miikadni Standfordban, 107 fotont szolgdltatva pulzusonként, 1,9
A-os felbontdst elérve. Az XFEL tij médszer a fehérjekrisztallo-
grifidban, a kristély ,diffraktdl, majd elbomlik’, paradox médon
nytjt megolddst a sugdr okozta kdrosodds problémadjdra, nagyon
rovid, femtoszekundumos, de nagy intenzitdsu rontgenpulzust al-
kalmazva. Ez a mddszer lehetGvé teszi, hogy egyedi molekuldrdl,
példaul virusrdl kapjunk szérdsi képet. Szobahémérsékleten vé-
gezhetjiik a mérést az eredeti kristdlykornyezetben a minta lefa-
gyasztdsa nélkiil, vagy molekuldris mozit készithetiink idében le-
jatszodd folyamatokrdl, példdul a fotoszintézisrdl.

Martijn Fransen magdhoz ragadta a figyelmet a mexikéi Naica
barlang hatalmas kristdlyainak bemutatdsdval, majd visszahozta
a hallgatésdgot a laboratériumi méretekhez, bemutatva a rint-
gendiffrakeié (leginkdbb pordiffrakcid) gyakorlati jelentéségét a
cementiparban, ércek analizisében, gyégyszeriparban, mikro-
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elektronikdban, repiiléstechnikdban stb. Juliette Pradon a fejl6dd
vildgban folyd krisztallogrifiai kutatdsrdl tartott eldaddst. Be-
szdmolt a Cambridge-i Krisztallogrdfiai Adatkézpont és a Kin-
shasai Egyetem kozotti egytittmiikadésrél. A polgdrhabori sij-
totta Népi Demokratikus Kongoban az egyetemen stabil koriil-
mények kozott dolgoznak az egyiittmiikodésben kapott Cam-
bridge-i Szerkezeti Adatbdzissal és mds kémiai szdmitdstechnikai
eszkizokkel a Cambridge-ben kiképzett és hazatért szakemberek
és tanitvanyaik. David Bish és David Blake nagyon érdekes el6-
addst tartott arrdl, hogy a krisztallografia milyen szerepet tolt be
az univerzum kutatdsdban, bemutatva az elsé réntgendiffrakci-
6s felvételeket, melyek egy mdsik bolygon késziiltek. 20 éve alatt
fejlesztették ki a miniatiirizdlt, cipsdoboz méretii XRD és XRF
késziiléket, melyet a Curiosity tirhajo vitt a Mars felszinére, és
amely az els§ rontgendiffraktogramokat 2012 oktdberében kiild-
te a Foldre. Egy homokd(inébdl szdarmazd minta analizise amorf
tartalmat mutatott, hasonlét a hawaii Mauna Kea vulkdn bazal-
tos talajdhoz. A mdsodik minta az Eles-hegy egy furatdbol szdr-
mazott, és agyagdsvanyokat, hidratdlt dsvdnyokat mutatott ki. Ez
bizonyitja, hogy kordbban kellett lennie viznek a Mars bolygén.
Frank Burgizy, a Bruker AXS elndke dsszefoglalét adott a krisz-
tallogrifiai technoldgia elmuilt 100 éves fejlddésérdl. Bemutatta a
forrdsok, az optikdk, a detektorok és a szoftverek teriiletén be-
kovetkezett fejlddést. Elmesélte, hogyan prébdlt Rontgen ront-
gencsGhoz jutni: azzal akarta meggyGzi a gydrté Siemenset
(amely mdr harom hénappal a felfedezés utdn kereskedelmi for-
galomba hozta a rontgencsovet), hogy ha csokkenti az drat, tob-
bet tud eladni beldle... — a terv azonban nem vilt be.
Tobb eldadds foglalkozott a krisztallogrdfia, a szimmetria és
a miivészetek kapesolatdval. Philippe Walter arrdl beszé€lt, ho-
gyan alkalmazzdk a rontgendiffrakciét a mitdrgyak vizsgdlatd-
ban. Az a cél, hogy nagyon apré mintamennyiség felhaszndldsd-
val nyerjenek informdciét, pél-

R e VIAGYATRS ddul szinkrotronndl, vagy hogy
::ME*:“' [CHMVIEUSOIC  szdllithatd rontgendiffraktomé-
T el * UAVRIFAS tert vigyenek a vizsgdlat hely-

szinére, a Mars-expediciéhoz ha-
sonléan, A mddszer alkalmazd-
sdnak alapja, hogy a legtdobb
pigment kristdlyos. A krisztal-
litok dsszetétele és alakja vizs-
gdlhat diffrakciéval: 1. meg-
tudhatd, hogy milyen pigmen-
teket alkalmaztak egy adott he-
lyen egy adott periddusban; 2.
megismerhetd a pigmentek szdr-
mazdsa a szennyezdkbdl, igy
feltérképezhetSk a kereskedel-

5. abra. Otos, tizes szimmetria
Abdullah kan buharai medreszé-
jén (Peter J. Lu szivességeébal,

mi utvonalak; 3. a festék fizikai
tulajdonsdgai feltdrhatdk, 4. a
festékben kovethet6k az idével

bekivetkezd véltozdsok. Az isz-
ldm ornamentikus mivészetek
szimmetridjaba Abdelmalek Thalal és Emil Makovicky vezette be
a hallgatsdgot. A periodikus csempézetek a sikszimmetridkkal
leirhatdk, melyek dsszefoglaldsa a Nemzetkozi Tdbldzatokban
megtaldlhatd. De kvidziperiodikus iszldm csempemintdk is ké-
sziiltek mdr a kozépkorban 6tos és tizes szimmetridval (5. dbra).
Peter J. Lu, a Harvard Egyetemrdl, a kézépkori iszldm épitészet-
ben taldlhat6 modern matematika mélységeit tarta fel.

Samar Hasnain, a Nemzetkozi Krisztallogrdfiai Uni6 folydira-

egy korabbi MKL-cimlapon)
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PALYAZATI KIIRAS
»,Kémia Oktatdsért” dijra

A Richter Gedeon Vegyészeti Gydr Nyrt. 1999-ben dijat alapi-
tott dltaldnos, kizép- és szakkizépiskolai tandrok részére, hogy
tdmogassa és erdsitse a kémia szinvonalas iskolai oktatdsdt.
A rangos elismerést, a személyenként 400 ezer forintos dijat
kuratorium itéli oda.

»A Richter Gedeon Alapitviny a Magyar Kémia Oktatdsért”
kuratériuma a dijazottakat azok koziil a jeloltek koziil vd-
lasztja ki, akik tibb éve elismerten a legtobbet teszik a kémia
irdnti érdeklédés felkeltésére, a kémia megszerettetésére, to-
vibbd akiknek tanitvdnyai az utébbi években sikeresen szere-
peltek a hazai és a nemzetkozi kémiai jellegti tanulmdnyi ver-
senyeken. A ,Kémia Oktatdsért” dijat 1999 6ta eddig dsszesen
64 tandr nyerte el (www.richterhu/HU/Pages/kemiaoktatasala-
pitvany.aspx).

Az Alapitvdny a dijat a 2014. évre is kifrja. Kérjik, hogy a ku-
ratérium munkdjdnak elésegitésére tegyenek irdsos javaslato-
kat a dijazandd tandrok személyére. A rovid, legfeljebb egyol-
dalas irdsos ajanlds tényszer(i adatokat tartalmazzon a java-
solt személy munkdssdgdra vonatkozdan. A dij elsésorban a
magyarorszagi kémiatandrok elismerést célozza, de a hatdron
tuli iskoldkban, magyar nyelven tanitd kémiatandrok is java-
solhatdk (ebben az esetben egy magyarorszdgi és még egy he-
lyi ajdnlds is sziikséges). Jelolést az iskoldk igazgatdin, tandri
munkakézisségein, kollégdkon kiviil egykori és jelenlegi did-
kok is adhatnak. Az irdsos ajinldsokat legkésGbb 2014. szep-
tember 10-ig kell eljuttatni az Alapitvany cimére (Richter Ge-
deon Alapitviny a Magyar Kémia Oktatdsért, 1475 Budapest,
Pf. 27.). A dijak iinnepélyes dtaddsdra 2014 Gszén, késébb
megjelolendd idépontban keriil sor.

Richter Gedeon Alapitvany
a Magyar Kémia Oktatdsért

tainak fészerkesztGje beszdmolt az tjonnan életre hivott, nyilt el-
érésii, magas impaktfaktor-tartomdnyt megcélzé szerkezeti ké-
miai folydirat, az IUCr] sikeres induldsdrdl. Chris Llewellyn Smith
el6addsa kovetkezett, aki a SESAME (Synchrotron-light for Ex-
perimental Science and Application in the Middle East) Tand-
csdnak elnoke. A Jorddnidban, a Kozel-Keleten épiilé elsd szink-
rotron 2,5 GeV-0s harmadik generdcios forrds lesz. A projekt
résztvevdi: Bahrein, Ciprus, Egyiptom, Irdn, Izrael, Jorddnia, Pa-
kisztdn, a Palesztin Onkormanyzat és Torokorszdg. A SESAME
megépitésének célja a magas szintl tudomdnyos eredmények el-
érésén tidl, hogy eldsegitse a részt vevd — kordbban néha hdboru-
ban 4llo — orszdgok kozitti egytittmiikadést a tudomdnyos fejlo-
désben, pdrbeszéd és megértés kialakuldsdt a kiilonbozd kultu-
rdlis, politikai és valldsi hdttérrel rendelkezd kutatok kozott, ez-
dltal elgsegitse a részt vevs orszagok kiilsG és egymds kazotti
jobb politikai megbecsiilését és méltanyldsdt. A SESAME a kuta-
tok kezdeményezésére jott létre az UNESCO tamogatdsdval. 2015-
2016 forduldjdn helyezik tizembe.

Maciej Nalecz, az UNESCO Alap és Mérnoki Tudomdnyok Osz-
tlya igazgatéjdnak zdrszavdval fejez6dott be a Krisztallogrdfia
Nemzetkozi Evének megnyit6 tinnepsége, melyen a krisztallo-
grafusok nagy csalddjabdl tobb mint 800-an vettek részt. @
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