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Náray-Szabó Gábor
az MTA rendes tagja

Elektrosztatikus katalízis
Elhangzott 1999. január 19-én

A természetben kémiai folyamatok sokasága játszódik le, melyek során 
megváltozik a részt vevő anyagok minősége. Többezer éve ismerjük az 

alkoholos erjedést, az élő szervezet maga is olyan, mint egy vegyi gyár, és a 
19. században létrejött a vegyipar, mely az egyre bővülő kémiai ismereteinket 
kiaknázva, számtalan új, életünk minőségét javító anyagot állít elő: gyógysze
reket, műanyagokat, hajtóanyagokat, festékeket és még százféle terméket. Ért
hető tehát, miért olyan fontos a kémiai folyamatok elemi lépéseinek megértése 
és a megszerzett ismeretek alapján ezek befolyásolása, a termékek arányának 
eltolása vagy a reakciók sebességének felgyorsítása. Ez utóbbi különösen jelen
tős szerepet játszik a vegyipar mellett az életfolyamatokban is, hiszen az élet
működés egyik alapvető összetevője bizonyos biokémiai reakciók szelektív fel
gyorsítása. A gyorsulás bekövetkezhet mesterséges vagy természetes anyagok 
hatására is, ekkor beszélünk katalízisről. Az alábbiakban erről a jelenségről lesz 
szó, mivel az 1990-es évtizedben elsősorban ennek, különösen az enzimkatalí
zisnek a kutatásával foglalkoztam. Az alkalmazott módszerek a számítási kémia 
és a fehérje-krisztallográfia, melyek kombinációja lehetővé teszi az elemi 
folyamatok igen részletes leírását, megértését és ennek alapján a tudatos terve
zését is.

Katalízisen azt a jelenséget értjük, amelyben egy kémiai reakció sebessége 
megnövekszik valamely molekuláris rendszer (katalizátor) hatására, anélkül, 
hogy az utóbbi szerkezete tartósan megváltozna, ugyanakkor változatlan 
marad a kiindulási és végtermékek közötti egyensúly is. Az átmeneti állapo
tok elméletének keretei között ez a legtöbb esetben azt jelenti, hogy az átme
neti komplex a katalizátor hatására energetikailag stabilizálódik. Miután a sta
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bilizáció általában nem-kovalens kölcsönhatások következménye, kézenfekvő 
az a feltételezés, hogy az ionos vagy poláris szerkezetek között létrejövő elekt
rosztatikus hatások fontos szerepet játszanak a folyamatban. Ebben az érteke
zésben nem beszélünk az átmeneti fémek hatására bekövetkező katalízisről, 
melynek során az átmeneti komplex stabilizálásában a d pályák átfedésével 
létrejövő gyenge, kovalens kötések is fontos szerepet játszhatnak. Az aláb
biakban csakis az ún. elektrosztatikus katalízisről lesz szó [ 1 ], melyet a követke
zőképpen definiálunk: ha egy reakcióban az átmeneti komplex dipólus- 
nyomatéka nagyobb a kiindulási állapoténál, a környezet dipólusainak elekt
rosztatikus stabilizáló hatása katalitikus sebességnövekedéshez vezethet. 
Ugyanakkor ennek ellentéte is bekövetkezhet: bizonyos reakcióknál a kiin
dulási állapot dipólus-nyomatéka nagyobb, mint az átmeneti állapoté, így a 
poláris környezet ezt stabilizálja, és a reakció lelassul a gázfázisú referenciá
hoz képest. A jelenséget a fenti analógiára a továbbiakban elektrosztatikus 
antikatalízisnek nevezzük.

Számos molekuláris rendszer működhet elektrosztatikus katalizátorként, 
pl. oldatfázisban egyetlen fémion, poláris oldószerek, zeolitok poláris üregei, 
kristályos vagy amorf anyagok határfelületei és természetesen az enzimek. Az 
alábbiakban néhány jellegzetes példán részletesebben tárgyaljuk azokat a 
reakciókat, melyek sebességének meghatározásában a környezet elektrosztati
kus hatása jelentős szerepet játszik.

Homogén katalízis
Ha a reagáló molekulák és a katalizátor azonos fázisban (pl. vizes oldatban) 
vannak, homogén katalízisről beszélünk. A homogén katalízis egyik érdekes 
esete a periciklikus reakciók felgyorsulása lítium kation jelenlétében [2], 
ilyen folyamatra példa az 1,3-cÍ5z-5-hexatrién gyűrűzáródása szimmetrikus 
átmeneti komplexen keresztül (1. ábra). Az 1. táblázatban látható néhány 
periciklikus reakció kísérleti és számított aktiválási energiája. Jó az egyezés a 
kétféle módon kapott értékek között, ami azt jelenti, hogy megbízhatók az

CH=CH
h2c=ch ^h=ch2

CH-CH

HU Ifi
^h2ciÍ2

i. ábra. Az 1,3-CKZ-5-hexatrién gyíírűzáródási reakciójának sémája
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utolsó oszlopban feltüntetett számok is, melyek az aktiválási energia lítium
ion hatására bekövetkező csökkenésének elektrosztatikus komponensét 
mutatják. Eakt értéke a katalizátor távollétében megfigyelhető aktiválási ener
gia 15-100%-a, ami jelentős mértékű elektrosztatikus katalízisre utal.

1. táblázat
A Li+ kation hatása periciklikus reakciók aktiválási energiájára (kj/mól)

Reakció Eakt 
számított

^akt 
kísérleti

AEakt 
elektrosztatikus

ciklopentadién 1,5-H eltolódás 115 102 33

1,3-pentadién 1,5-H eltolódás 154 152 22

l,3-í«z-5-hexatrién gyűrűzáródás 127 125 39

szemibullvalén Cope-átrendeződés 17 20 20

Vizes fázisban figyelhető meg az elektrosztatikus antikatalízis, amire 
Jorgensen és munkatársai hívták fel a figyelmet [3]. A metil-klorid esetében 
lejátszódó Walden-inverzió kiindulási állapota [Cl" + CH3C1] jobban hidra
tálódik, ennek megfelelően elektrosztatikusán jobban stabilizálódik, mint az 
átmeneti állapot [C1CH3C1]". A különböző mértékű stabilizáció megmutat
kozik az aktiválási energia értékében: ez vízben 110 kj/mól, nagyobb, mint 
gázfázisban, ahol csak 58 kj/mól.

Heterogén katalízis
Heterogén katalízisről akkor beszélünk, ha a katalizátor és a reagáló moleku
lák különböző fázisban vannak, a reakció ebben az esetben a határfelületen 
megy végbe, ez tölti be a katalizátor szerepét. Különleges tulajdonságokkal 
rendelkeznek a zeolitok, melyben a fázishatár nem olyan éles, mint egy fém
felület esetében, hanem a zeolit belsejében megtalálható, legfeljebb néhány 
nm átmérőjű pórusokban jön létre. Több számítási modell szerint a zeolitok 
üregeiben erős, akár a 30 V/nm értéket is elérő elektrosztatikus tér alakul ki, 
mely felgyorsítja a katalitikus reakciót [4-7], Bár vita folyik arról, hogy ez az 
erős tér kizárólag a pórusokban megkötött kationok helyi hatásának tudha
tó-e be, vagy pedig a hosszú távú kölcsönhatások játszanak meghatározó sze
repet, kétségtelen az elektrosztatika fontossága a zeolitok katalitikus reakciói
nál. A katalízis ebben az esetben kétféleképpen történhet: a pórusok erősen 
negatív elektrosztatikus potenciálja stabilizálja a protonfelvétellel létrejövő, 
pozitív töltésű átmeneti állapotokat, illetőleg az erős elektrosztatikus tér pola
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rizálhatja a kiindulási állapotban semleges vagy gyengén poláris kötéseket, 
ezáltal növelve reakcióképességüket. Utóbbira példa a metán disszociációja a 
ZSM-5 elnevezésű zeolit galliummal dúsított változatában [8].

Az elmúlt években behatóan tanulmányoztuk az elektrosztatikus katalízis 
lehetőségét a kristályos szilícium felületén [9-13]. Ab iníció és AMI 
szemiempirikus molekulapálya-számítások segítségével meghatároztuk az 
elektrosztatikus tér nagyságát különböző típusú felületek közelében. A 2. táb
lázatom látható, hogy a meglehetősen bonyolult szerkezetű Si(lll)-(7x7) 
felület esetében a tér és a pontszerű dipólusnak tekinthető ammóniamolekula 
kötési energiája egymással párhuzamosan változik, vagyis az elektrosztatikus 
tér a dipólus-molekulák kötéserősségének jó mérőszáma. Ez abból is látható, 
hogy a becsült sorrend alapján helyesen adódik az ammónia kísérleti kötődési 
képessége a Si(lll) felülethez [9-10].

2. táblázat

Az elektrosztatikus tér és az NH^-molekula kötési energiájának számított értéke 
a Si( 111 )-(7 X 7j felülettől 300 pm távolságban

Atomtípus Alegység Tér(3-21G) 
• V/nm

Tér(AMl) 
V/nm

AE 
kj/mol

maradék- hibás 13,0 6,3 284,2
atom hibátlan — 4,7 283,2

központi hibás 8,4 2,7 181,3
adatom hibátlan 7,4 2,1 178,1

sarok- hibás 8,7 1,4 179,9
adatom hibátlan 8,5 1,2 175,2

A kísérleti kötéserősségi sorrend: maradékatom > központi adatom > sarok-adatom, hi
bás > hibátlan. Dőlt számokkal jelöltük a helytelenül jósolt kötődési sorrendet.

Számításaink arra is rámutattak, hogy a Si(100)-felületen létrejövő lépcső 
környezetében viszonylag nagy elektrosztatikus tér alakul ki. A 2. ábrán látha
tó a felületi lépcső sematikus rajza és a környezetében kialakuló elektrosztati
kus tér, melynek értéke egyes helyeken nagyobb, mint 8 V/nm [11]. Az 
ehhez hasonló Si(l 11)—(2X1) felületi lépcső közelében is létrejöhet elekt
rosztatikus katalízis, amit kvantumkémiai számítások alapján támaszthatunk 
alá [12, 13], Megvizsgáltuk az NH3 -* NH2 + H bomlási folyamatot gázfá
zisban (az elektron-korrelációt figyelembe vevő, igényes ab iníció módszer
rel) és a rekonstruált lépcső majdnem 100 szilíciumatomot és 70 hidrogén
atomot tartalmazó, nagyméretű modelljének környezetében (szemiempiri- 
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kus AMI módszerrel). Azt 
találtuk, hogy a gázfázisban 
külső, rendre 5, 10 és 20 
V/nm erősségű elektrosztati
kus tér hatására 468 kj/mól 
értékről rendre 456, 444 és 
408 kj/mólra csökkent az akti
válási energia. Ez érthető, ha 
meggondoljuk, hogy az elekt
rosztatikus tér stabilizálja a 
poláris NH kötést, ami a 
disszociációs energia és köz
vetve az aktiválási energia 
csökkenéséhez vezet. A sima 
Si( 111)—(2 X1) felületen az 
ammónia úgy bomlik, hogy a 
keletkezett termékek (NH2 és 
H) a felület szomszédos szilí
ciumatomjaihoz kötődnek, 
majd egy következő lépésben 
leszakadnak róla. Míg a sima 
felületen lejátszódó folyamat 
aktiválási energiája 258 
kj/mól, a lépcső közelében

2. ábra. Felül: a Si( 100)-felület rekonstruált lép
csőjének sematikus rajza,alul: az elektrosztatikus 
tér ábrázolása a Van dér Waals-felületen. A sötét 

részeken a tér nagyobb, mint 8 V/nm

csak 217 kj/mól. Ez a csökkenés párhuzamba állítható az elektrosztatikus tér 
erősségének növekedésével 2,5 V/nm értékről 13 V/nm értékre. Egyszerű 
becslésünk alapján az aktiválási energia csökkenése döntő mértékben az 
elektrosztatikus komponens változására vezethető vissza.

Enzimkatalízis
Régóta folyik a vita arról, mire vezethető vissza az enzimreakciók sebességé
nek növekedése 6-8 nagyságrenddel a nem katalizált reakcióhoz képest. 
Kevés mesterséges katalizátort ismerünk, melynek hatásfoka az enzimekéhez 
mérhető, ezért jogos a kíváncsiság: mi okozza ezt a rendkívüli gyorsulást? 
Egyre szélesebb körben terjed az a nézet, hogy számos enzim esetében elekt
rosztatikus katalízis valósul meg, a gyorsulás egyik oka az, hogy a poláris 
átmeneti terméket a fehérje elektrosztatikus tere jelentősen stabilizálja a kiin
dulási állapothoz képest [14—18]. Az alábbiakban leírjuk a xilóz izomerázban 
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lejátszódó elektrosztatikus katalízist, ezután bemutatunk egy más típusú 
jelenséget is: hogyan befolyásolja a fehérje-elektrosztatika a szabad elektron 
elhelyezkedését peroxidázok aktív helyén?

A D-xilóz izomeráz D-xilóz reverzibilis átalakulását katalizálja 
D-xilulózzá, és más cukrokat is képes aldózból ketózzá alakítani. Az enzim 
Mg24--, Mn2+- vagy Co2+-ion jelenlétében aktiválódik, míg más kétértékű
kationok gátolják a reakciót, mely lényegileg három lépésből áll. Ezek: gyűrű
felnyílás, az aciklusos intermedier izomerizációja és a sebességmeghatározó 
hidrideltolódás. A gyűrűfelnyílás sémáját a 3. ábrán mutatjuk be

3. ábra. A gyíírűfelnyílási reakciólépés mechanizmusa 
a D-xilóz izomeráz-katalízisben

Az ábra közepén elhelyezkedő átmeneti termék polaritása a (- + -) mintá
zat kialakulása következtében jóval nagyobb, mint a kiindulási terméké, 
ebben a reakciólépésben tehát az elektrosztatikus katalízis fontos szerepet ját
szik. Ezt igazolja a 4. ábra, melyen látható, hogy az átmeneti állapotot az 
enzimkörnyezet elektrosztatikusán stabilizálja. Ebben a stabilizációban meg
határozó szerepet játszik az aktív helyen elhelyezkedő, ún. szerkezeti magné
ziumion, mely pozitív potenciáljával stabilizálja a mellette lévő negatív 
aszpartát oldalláncot, és csökkenti az átmeneti állapot energiáját.

A (- + -) töltésmintázat más enzimekben (pl. szerin proteázok, lipázok, 
acetilkolinészteráz, lizozim) is létrejön, ezekben is bekövetkezik az elektro
sztatikus hatásra beálló sebességnövekedés [19]. Megvizsgáltuk öt különböző 
szerin proteáz (a-kimotripszin, /3-tripszin, a-litikus proteáz, szubtilizin 
Now, szubtilizin Carlsberg) kinetikai viselkedését azonos szubsztráttal, a szuk- 
cinil-Ala-Ala-Pro-Phe-p-nitro-aniliddel szemben. Azt találtuk, hogy a kísér
letileg meghatározott aktiválási energiák jó közelítéssel egyenes arányban vál
toznak a számított elektrosztatikus kötési energiákkal, ami azt jelenti, hogy a 
változás döntő tényezője elektrosztatikus jellegű. Ugyanilyen jó lineáris kap-
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4. ábra. Az elektrosztatikus potenciál ábrázolása a D-xilóz izomeráz aktív helyének Van 
dér Waals-felületén. Balra: az aktív hely potenciálja, Jobbra: a fehérjekörnyezet poten
ciálja az aktív helyen. Világos árnyalattal Jelöltük a pozitív, sötéttel a negatív régiókat. 
Figyeljük meg, hogy az aktív hely és a környezet negatív, illetve pozitív potenciállal Jel

lemzett régiói megfelelnek egymásnak, ami kedvező kölcsönhatást  Jelent!

csolat van az aktiválási energiák meg a Nakamura és munkatársai ál tál javasolt 
elektrosztatikus komplementaritási index között, melyet a következőképpen 
definiálunk [23]:

P = ^/N (1)

P^s^n^xVffV," xVff'2. (2)

Ha az (1) egyenletben az összegezésből kihagyjuk a CC és CH kötésekhez 
tartozó atomok körül elhelyezkedő pontokat, igen jó korrelációt kapunk, ami 
az 5. ábrán látható. Ebből az következik, hogy az elektrosztatikus komple
mentaritás mérőszáma felvilágosítást ad a kölcsönhatási energia változására, 
ez jelentős egyszerűsítést jelent a molekulamodellezési vizsgálatok során.

A hidrideltolódás sémája a 6. ábrán látható. Kinetikai vizsgálatok és szemi- 
empirikus molekulapálya-számítások szerint ez a leglassúbb lépés, ezért ez 
határozza meg az egész reakció sebességét [20-22], Ezt a lépést is befolyásolja 
az elektrosztatika, amire az enzim egy kettős pontmutánsának vizsgálatával 
mutattunk rá.

Molekuláris biológusokkal együttműködve előállítottuk a xilóz izomeráz 
D254E/D256E kettős pontmutánsát, és röntgendiffrakciós módszerrel meg
határoztuk a térszerkezetét [24], Azt vártuk, hogy az enzim katalitikus üregét 
beszűkítve kiszoríthatjuk az aktív helyről a reakciót gátló kalcium-kationt
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AAGmgrt

5. ábra. Szerin proteázok és a szukcinil-Ala-Ala-Pro-Phe-p-nitro-anilid szubsztrát 
elektrosztatikus komplementaritásának összefüggése a kísérleti aktiválási energiákkal. 

P definícióját lásd az (1) és (2) egyenletben. A koordinátákon feltüntetett mennyiségek 
kj/mól egységben értendők

anélkül, hogy a kisebb sugarú, aktiváló magnézium kiszorulna, és a reakció 
sebessége lényegesen csökkenne. Ez a hatás kedvezőbbé tenné a kukoricaszi
rup ipari méretben lezajló enzimes átalakításának körülményeit. Várakozása
ink nem teljesültek, a reakció jelentősen lelassult, ami egyrészt az aktív 
helyen kötött vízmolekula kiszorulásának, másrészt az aktív hely megválto
zott környezetéből eredő elektrosztatikus hatásnak tudható be. A kettős

6. ábra. A hidrideltolódási reakciólépés D-xilóz izomerázban
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mutánsban ugyanis közelebb kerülnek a negatív töltésű, ionizált karboxilát- 
csoportok a szubsztrát negatív oxigénatomjához, így ezt destabilizálják. Mi
után számításaink szerint az átmeneti állapotban ez az oxigénatom nagyobb 
negatív töltést hordoz, mint az alapállapotban, az átmeneti komplex jobban 
destabilizálódik, így a Walden-inverzió fent tárgyalt esetéhez hasonlóan 
elektrosztatikus antikatalízis figyelhető meg. A viszonyítási alap a vad típusú 
enzim által katalizált reakció, ehhez képest csökken a sebesség, mely még 
mindig lényegesen nagyobb, mint vizes oldatban.

Elektrosztatikus hatások figyelhetők meg a peroxidázok által katalizált 
reakciók esetében is. Itt a fehérjekörnyezet nem közvetlenül befolyásolja az 
enzimreakció sebességét, hanem arra van döntő befolyással, hogy egy szabad 
elektron az aktív hely mely pontján lokalizálódik. A peroxidázok hémet tar
talmazó enzimek, melyek számos oxidációs reakciót katalizálnak. 
Hidrogénperoxiddal reagálva viszonylag stabil aktív helyet alakítanak ki, így 
oxidációs központot tudnak tárolni, mely más reakciókban vesz részt. A

7. ábra. A környezettől származó elektrosztatikus potenciál a xilóz izomeráz szub- 
sztrátjának Van dér Waals-felületén. A világos árnyalattal jelölt pozitívabb potenciál 
kevésbé destabilizálja a szubsztrát alsó részén elhelyezkedő, negatív töltésű oxigénatomot 

a vad típusban (balra), mint a D254E/D256E kettős mutánsban (jobbra) 

9



Iláray Szabó Gábor

folyamat mechanizmusa a következő (Enz az enzimet, P a porfiringyűrűt, S a 
szubsztrátot jelenti):

Enz(Fe3+P) + H2O2 I vegyület (Fe4+ = O2’P*) + H2O

I vegyület (Fe4+ = O2P») + S —> II vegyület (Fe 4+ = O2'P) + S •

II vegyület (Fe4+ =O2’P) + S + 2H+ —> Enz (Fe3+P) + H2O + S •

Először az I jelű vegyület jön létre, melyben kialakul egy ferriloxicsoport, 
és a porfiringyűrű elektront veszít, melyet egy szubsztrát molekuláról pótol. 
A keletkező II jelű vegyületről víz képződése közben távozik az oxigénatom, 
és visszaáll az eredeti állapot.

A legtöbb peroxidázban, mint az aszkorbát peroxidázban (Apx), a szabad 
gyök a porfiringyűrűn lokalizálódik, ugyanakkor a citokróm C peroxidáz 
(CcP) esetében ez a gyök áthelyeződik az aktív hely közelében lévő triptofán 
oldalláncra. A gyök elhelyezkedése fontos kérdés, mert ha az a porfirin
gyűrűn van, az enzim kis molekulákkal reagál, melyek el tudnak jutni az 
enzim belsejébe. Nagy fehérjemolekulák, mint a citokróm C, csak úgy tud
nak reagálni, ha a gyök a felszín közelében, a Trp oldalláncon lokalizálódik, és 
így az érintkezés biztosított. . Egy korábbi hipotézis szerint, melyet 
szemiempirikus molekulapálya-számításokra alapoztunk, a gyök elhelyezke
dését közvetve a környezet elektrosztatikus potenciálja határozza meg [25], 
mely befolyásolja a hém közelében lévő oldalláncok protonálódási állapotát. 
A 8. ábrán mutatjuk a három lehetséges elrendeződést, és látható, hogy a

8. ábra. Lehetséges protonálódási állapotok peroxidázok aktív helyén. A poiftringyűrut 
négyzettel jelöltük. dH, dA és dT rendre a deprotonált His, Asp és Trp oldalláncot jelöli 
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fehérje elektrosztatikus potenciálja változó mértékben stabilizálja a három 
szerkezetet, melyek töltéseloszlása jelentősen eltér egymástól. Ab iníció és 
szemiempirikus molekulapálya-számítások alapján arra a következtetésre 
jutottunk, hogy a 8. ábrán látható dH szerkezet energiája igen nagy, ezért 
nem valószínű, hogy az enzimben ki tud alakulni. A DelPhi módszerrel vég
zett számítások szerint [26] a dA szerkezetet a környezet a CcP-ben -78,3, az 
Apx-ben -97,5 kj/mól energiával stabilizálja, ezzel szemben a dT szerkezet 
-111,1 és -97,0 kj/mól energiával stabilizálódik a két enzimben. Ez azt 
jelenti, hogy a CcP-ben a dT, az Apx-ben pedig a dA szerkezet kialakulása 
valószínűbb. A proton elhelyezkedésétől függően eltérő helyen lokalizálódik 
a szabad gyök (3. táblázat), a CcP esetében a Trp oldalláncon, az Apx esetében 
a hémen, ami megegyezik a kísérleti tapasztalattal [27].

3. táblázat
Ab iníció molekulapálya-módszerrel, minimális bázissal számított spinsűrűségek 

a CcP és az Apx aktív helyének különböző'protonálódási állapotaiban

Molekula
részlet

CcP Apx

dA dT dA dT
Fe = O 3,10 2,05 1,73 1,99
porfirin -0,07 -0,11 1,30 0,04
triptofán 0,00 1,05 0,00 1,03
His karbonil 0,00 -0,01 0,08 0,00

Fehérje-krisztallográfia
Az enzimek működési mechanizmusának megértéséhez fontos elméleti szá
mításokhoz jó szerkezeti modellekre van szükség. Tudnunk kell, hol helyez
kednek el a térben a fehérje oldalláncai, az aminosavgerinc, a felszín közelé
ben lévő ellenionok. Ilyen szerkezeti modelleket elsősorban a fehérje-krisz
tallográfia segítségével kaphatunk, mely röntgendiffrakcióval képes meghatá
rozni az atomok helyzetét egy megfelelően kristályosítható fehérjében. Ért
hető tehát, hogy ez a kvantumkémiától ugyan távol álló, a molekulagrafikával 
azonban rokon terület már régen felkeltette érdeklődésemet. Ezt az érdeklő
dést fokozta, hogy számos sikeres példa szerint a fehérje-krisztallográfia jó 
segítője az ésszerű gyógyszertervezésnek, és a Chinoin Gyógyszer- és Vegyé
szeti Termékek Gyárában eltöltött két évtized alatt ezzel, főleg a tervezési 
módszerek kifejlesztésével foglalkoztam.
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Az 1980-as évek közepén ismerkedtem meg Hajdú Jánossal, aki Oxford- 
ban a világ egyik vezető laboratóriumában, igen magas színvonalon tanulmá
nyozta különböző fehérjék szerkezetét. Vele együtt szerveztünk különböző 
összejöveteleket, melyek során hol egyikünk, hol másikunk lakásán, hideg 
sör és vörösbor mellett álmodoztunk arról, hogyan lehetne meghonosítani 
Magyarországon a fehérje-krisztallográfiát. Emlékezetem szerint Arányi 
Péter, Asbóth Bence, Bálint Miklós, Böcskei Zsolt, Czugler Mátyás, Fülöp 
Vilmos, Gráf László, Hajdú János, Hermecz István, id. Horváth István, 
Hollósi Miklós, Kálmán Alajos, Mátyus Péter, Párkányi László, Polgár Lász
ló, Simon Kálmán, Szabó Erika, Szilágyi László voltak a törzstagok, és a rend
szerváltásnak köszönhetően a beszédet tett is követhette. Először 1991-ben az 
Országos Tudományos Kutatási Alapnál pályáztunk, akkor még csak fél 
sikerrel, bár az odaítélt támogatásból vásárolt Silicon Graphics munkaállomás 
nagyon jól segítette munkánkat. 1992-ben a Felzárkózás az Európai Felsőok
tatáshoz Alap pályázatán nyertünk annyi pénzt, amivel berendezhettünk egy 
fehérje-krisztallográfiai laboratóriumot az Eötvös Loránd Tudományegye
tem Elméleti Kémiai Tanszékén. A labor Böcskei Zsolt vezetésével, a 
Chinoin erkölcsi, időnként anyagi támogatásával működik. Zsolt ért a méré
sekhez, én pedig a tudományszervezéshez, ezáltal élvezhetem azt az előnyt, 
ami a krisztallográfiai, molekulagrafikai és számítási kémiai módszerek 
együttes alkalmazásából fakad. Magyar szerkezeti biológusok közreműködé
sével megjelentek első közleményeink is [24, 28-30], bizonyítva, hogy ezen a 
területen sem nélkülözhető az interdiszciplináris szemlélet. Különös örö
mömre szolgál, hogy egy oxfordi és két budapesti magyar kollégám cikket 
közölt a világ legidézettebb tudományos folyóiratában, a Cellben [31], mely
ben a szerin proteázok egy új családjához tartozó enzim, a prolii oligo- 
peptidáz szerkezetét írják le. Ez a közlemény a magyarországi szerkezeti bio
lógia egyik fontos mérföldkövét jelenti, és minden remény megvan arra, 
hogy követik még hasonlóak. A babérokat már nem én fogom learatni, de a 
sikernél is nagyobb örömmel fog eltölteni, ha tanítványaim, munkatársaim és 
barátaim szép eredményeiben gyönyörködhetem.
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