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1. BEVEZETÉS

A „harmónia” szó jelentése „megegyezés, 
egyformaság, részek egyesítése vagy elrendezé­
se egységes egésszé” . A „harmonizál” ige meg­
felel a „művészi hatásában kellemes” állítás­
nak. Nekem a harmóniáról négy fogalom jut 
eszembe: illeszkedés, hasonlóság, szépség és 
türelem. Ezek a mindennapi fogalmak a kémi­
ában is igen fontosak, bár átvitt értelemben 
használjuk vagy más szavakkal írjuk le őket. 
Székfoglalómban megpróbálom bemutatni, 
hogy a szó különböző jelentései tudományos 
értelemben is rokon értelműek, sőt bizonyos 
értelemben harmonizálnak, össze is függenek 
egymással.

A molekulák harmóniájának tanulmányo­
zása egyszerű és általános szabályok felismeré­
séhez vezethet, amelyek ugyan nem mindig 
egzaktak, de sokat segítenek bizonyos moleku­
latulajdonságok elméleti előrejelzésénél vagy 
éppen a nem-kovalens molekulakomplexek 
képződési szabályainak megértésénél. Ilyen 
nem-kovalens társulások jönnek létre például 
egyes gyógyszerek és biológiai makromoleku­
lák között, aminek eredménye a biológiai ha­
tás (a fájdalom mérséklődése, a betegséget elő­
idéző mikroorganizmusok pusztulása vagy 
más tünet). Fontos szerepet játszanak a nem-
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kovalens kölcsönhatások a kristályok és az 
oldatok szerkezetének kialakulásában, bizo­
nyos kémiai reakcióknál és más jelenségeknél 
is. Bár a modern tudomány óriási eredménye­
ket ért el a természeti jelenségek kvantitatív 
leírásában, szükségünk van a kvalitatív meg­
közelítésre is, amely nem mindig szolgáltat 
számszerű adatokat, de a jelenségek nagy cso­
portjára általánosan érvényes. H eisenberg ál­
lította, hogy egyedül a matematikai megfogal­
mazás nem elégséges egy természeti jelenség 
teljes megértéséhez, ezért a kvalitatív törvény­
szerűségek felismerése elmélyítheti ismeretein­
ket [1],

Az alábbiakban sorra vesszük a molekuláris 
harmónia különböző vonatkozásait. Az illesz­
kedés szorosan összefügg a molekuláris felis­
meréssel, amellyel kapcsolatos kutatásaiért ka­
pott Nobel-díjat 1987-ben C ram, Lehn és P e­
dersen. Ez szabályozza a biokémiai folyama­
tok jelentős hányadát, a molekulakristályok 
képződését és még sok más kémiai jelenséget. 
A hasonlóság alapján osztályozhatjuk a mole­
kulákat egyes fizikai, kémiai vagy biológiai 
tulajdonságaik szerint. Ennek az az alapja, 
hogy a rokon vegyületek hasonló kötésekből, 
hasonló térbeli alakban épülnek fel, az egyes 
kötésekhez többé-kevésbé átvihető fizikai pa­
raméterek rendelhetők és a molekulák tulaj­
donságai közelítőleg kiszámíthatók ezen kö­
tésparaméterek összegeként. A modern számí­
tógépes grafika segítségével megjelenített mo­
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lekulák szépsége feltűnik a kívülállóknak is, a 
lelkes kutató nem vonhatja ki magát a model­
lek forma- és színgazdagságának hatása alól, 
ami sajátos örömet okoz a mindennapi mun­
kában. Végül felismerhető a tolerancia a mole­
kulák társulásánál, a pontosabb illeszkedés ér­
dekében a kölcsönhatásba lépő alkotórészek 
kisebb-nagyobb mértékben változtathatják 
konformációjukat.
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2. ILLESZKEDÉS

Az illeszkedés vagy idegen szóval komple­
mentaritás a molekulák világában igen fontos 
jelenségcsoportot érint. Bizonyos, megfelelően 
nagy méretű molekulák (fehérjék, DNS, cik- 
lodextrin, koronaéterek stb.) üreges szerkeze­
tűek és képesek arra, hogy más molekulákat 
vagy molekularészleteket befogadjanak ebbe 
az üregbe. A társulás erősségét a nem-kovalens 
kölcsönhatások szabályozzák, és a jelenség lé­
nyege jól megérthető az E mil F ischer által 
száz éve javasolt kulcs-zár analógia alapján [2], 
Eszerint a vendégmolekula úgy illeszkedik a 
gazda üregébe, mint egy kulcs a zárba. Lássuk, 
mit is jelent ez a komplementaritás a moleku­
lák világában.

Az illeszkedésnek három fő fajtája külön­
böztethető meg: geometriai, elektrosztatikus 
és hidrofób [3], A geometriai illeszkedés köny- 
nyen megérthető, hiszen jól tudjuk, hogy a 
kvantummechanikára visszavezethető okok 
miatt a különálló molekulák atomjai bizonyos 
távolságnál közelebb nem kerülhetnek egy­
máshoz. Éppúgy előfordulhat tehát, hogy egy 
molekula nem fér be a gazda üregébe, mint 
ahogyan a rossz kulcs sem illeszkedik az ajtó­
zárba. Az elektrosztatikus illeszkedés megfelel 
a vendég és a gazda közötti hidrogénhíd- és
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ionos kötések optimális kialakulásának, és a 
mágneses kulcs hasonlatával világítható meg. 
Ha nem kerülnek fedésbe a kulcs és a zár 
mágnesezett részei, nem nyílik az ajtó akkor 
sem, ha egyébként az illeszkedés megfelelő. A 
hidrofób komplementaritás fizikai háttere bo­
nyolultabb, a vizes oldatban kialakuló mole­
kulatársulásokra vonatkozik. Lényege az, 
hogy az apoláris molekularészletek a gyenge 
kölcsönhatás következtében nem szívesen köt­
nek meg vizet a felületükön, ezért azok a mole­
kulák, amelyek túlnyomó részt ilyen csoporto­
kat tartalmaznak, nehezen oldódnak vízben, a 
folyamat termodinamikailag kedvezőtlen. Az 
oldott molekulák megzavarják maguk körül 
az optimális vízszerkezetet és ez a kedvezőtlen 
hatás akkor csökkenhet, ha az apoláris részek 
fedésbe kerülnek egymással. Ilyenkor kiszorul 
közülük a víz, csökken a hidratáció szempont­
jából kedvezőtlen felület nagysága.

A geometriai és elektrosztatikus illeszkedés 
együttesen valósul meg a foszfokolin és egy 
immunglobulin-molekula kölcsönhatásánál [4] 
(1. ábra). Ismeretes, hogy az élő szervezet vé­
dekezik a bele kerülő idegen anyagok és kór­
okozók ellen, és a védekezés első lépése a mole­
kuláris szintű felismerés. Az antitest (más né­
ven immunglobulin) felszínén elhelyezkedő 
üregbe pontosan beleilleszkedik az idegen 
anyag (haptén), amely esetünkben egy pozitív 
töltésű foszfokolin-molekula. A molekula tér­
beli kiterjedését érzékeltető ún. van der Waals-
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1. ábra. Foszfokolin és immunglobulin illeszkedése. A moleku­
lák van der Waals-felületét pontok jelzik. Figyeljük meg a fosz­
fokolin alsó részén keresztekkel jelölt részeket, ahol az elektro­
sztatikus potenciál pozitív és jól illeszkedik az üres pontokkal 

jelölt üregbe, ahol negatív a potenciál

felület, amelyet a számítógéppel készített áb­
rán pontokkal ábrázoltak, szinte tökéletesen 
illeszkedik az antitest üregébe. Nemcsak a geo­
metriai, hanem az elektrosztatikus illeszkedés 
is megvalósul, a foszfokolin pozitív töltésű
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csoportja körül kialakuló, pozitív potenciállal 
jellemezhető régió megtalálja negatív párját az 
antitest negatív töltésű üregében. Az illeszke­
dés eredménye a viszonylag erős kötődés, 
melynek következtében az antitest a megsem­
misítés helyére szállíthatja a haptént.

A hidrofób illeszkedés egy érdekes megnyil­
vánulását magyar és amerikai kutatókkal kö­
zös dolgozatban írtuk le [5]. Ismeretes, hogy a 
tripszin pozitív töltésű lizin vagy arginin oldal­
lánc mellett hasítja a peptideket, másképp kife­
jezve, a P' . . . Pj P, . . .  P, aminosav-szekven- 
ciában Px =  Lys vagy Arg. A tapasztalt jelen­
séget specificitásnak nevezzük, és oka az, hogy 
az aktív hely közelében van egy üreg (zseb), 
ennek a legalján egy negatív töltésű aszpartát 
oldallánc foglal helyet, amely erősebben köti 
magához a szubsztrát bele illeszkedő pozitív 
oldalláncait (ha vannak ilyenek), mint máso­
kat. Csökken az aktiválási energia, és a reakció 
felgyorsul.

Biokémikus kollégáim előállították a trip­
szin Asp/Ser-189 mutánsát, melyben a zseb 
aszpartátját poláris, de nem töltött szerinre 
cserélték. A munka során felmerült az ötlet, 
hogy meg kellene vizsgálni a mutáns enzim 
specificitását kvantitatíve jellemző log kcaJ k M 
mennyiség pH-függését. A kísérletek igen ér­
dekes eredményre vezettek, a pH növelésével 
log kcJ k M nőtt a P, helyen lizint vagy argi- 
nint tartalmazó szubsztrátoknál, nem válto­
zott azonban pl. a P ,=T yr esetben. A kísér­
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let azt mutatja, hogy a biofázisban a pH növe­
lésével deprotonálódott, ezáltal töltését elvesz­
tett Lys és Arg oldalláncot a zseb alján elhe­
lyezkedő, ugyancsak töltés nélküli Ser erőseb­
ben köti, mint a pozitívan töltött protonált 
formákat, ezért megnő a kölcsönhatási sza- 
badentalpiával arányos log kcllJ k M.

A fenti tapasztalat látszólag ellentmond a 
klasszikus elektrosztatikának, mely szerint vá­
kuumban a monopólus-monopólus kölcsön­
hatások a legerősebbek, ezeket követik a dipó­
lus-dipólus, dipólus-kvadrupólus stb. kölcsön­
hatások. Az ionos (I), poláris (P) és apoláris 
(A) aminosav-oldalláncok kölcsönhatása kö­
vetkeztében fellépő szabadentalpia-változás 
sorrendje tehát vákuumban a következő lenne:

A(/[j ^ AGjp ^ AGpp ^ AG[  ̂^ AGp  ̂^  AG w .
( 1 )

(Feltételeztük, hogy a szabadentalpia arányos 
a kölcsönhatási energiával.) Ezzel szemben a 
vizes biofázisban hipotézisünk szerint érvényes 
a „similis simili gaudet” (hasonló a hasonló­
hoz húz) elv, vagyis a kölcsönhatási szabad- 
entalpiák a következőképpen viszonyulnak 
egymáshoz:

ÁGXX>ÁGX y (2)

(X, Y = I, P vagy A). Az elv érvényességét 
ellenőriztem a szubtilizin és a tirozin-tRNA- 
szintetáz számos mutánsa esetében is és mind­
össze néhány kivételt találtam [6]. Az a sejté­
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sem, hogy ezek térbeli hatásokra vezethetők 
vissza, ahol a kedvezőtlen illeszkedés vezet a 
(2) egyenlet megsértéséhez.

A „similis simili gaudet” elv a hidrofób il­
leszkedés egyik példája. Az illeszkedés akkor 
ideális, ha a fedésbe (kölcsönhatásba) kerülő 
részek hidrofobicitása hasonló egymáshoz. A 
hidrofobicitás jellemzésére alkalmas egyik 
mennyiség a molekula van der Waals-felületé- 
re átlagolt elektrosztatikus tér [7]. Ha ez nagy, 
erősen, ha kicsi, gyengén kötődnek a pontdi-

C)

2. ábra. A lizin oldallánc illeszkedése a tripszin specificitási 
zsebébe. Vastag pontok: erős elektrosztatikus tér, vékony pon­
tok: közepes tér, üres régiók: gyenge tér. a) Asp -Lys4, 

b) Ser-Lys+, c) Ser-Lys0
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pólusnak tekinthető vízmolekulák, vagyis a 
molekula hidrofil, illetve hidrofób. Az átlagos 
elektrosztatikus térrel különböző régiókat is 
jellemezhetünk ugyanazon molekulán belül, 
ezáltal elemezhető a hidrofób illeszkedés a mo­
lekulatársulásokban. A tripszin Asp/Ser-189 
mutánsának hidrofób illeszkedése a szubsztrát 
protonált és deprotonált Lys oldalláncával a 2. 
ábrán érzékelhető. A natív (természetben elő­
forduló) enzimben a negatívan töltött aszpar- 
tát erősen hidrofil, jól illeszkedik (erősen kötő­
dik) hozzá a pozitívan töltött lizin. A mutáns 
enzimben az illeszkedés tökéletlen, mert köze­
pes, illetve erős térrel jellemzett oldalláncok 
kerülnek szembe egymással. Ismét helyreáll az 
illeszkedés a deprotonálódás hatására, amikor 
a Ser-189 közepesen hidrofil oldalláncával a 
deprotonált lizin ugyancsak közepesen hidrofil 
oldallánca kerül szembe [3].

Úgy tűnik, hogy a „similis simili gaudet” elv 
érvényesül a kristályok képződésénél is, hiszen 
általános tapasztalat, hogy ezekben a moleku­
lák hidrofób, illetve hidrofil részei inkább tár­
sulnak egymással, mint a másik csoport tagjai­
val.
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3. HASONLÓSÁG

Az illeszkedés fogalmából kiindulva egyene­
sen következik a hasonlóság meghatározása is. 
Ebben az értekezésben azokat a molekulákat 
tekintjük hasonlóknak, amelyek ugyanazon 
molekuláris üregbe képesek beilleszkedni. 
Ezek számos kémiai és elsősorban biológiai 
tulajdonsága, mint például kristályszerkezetük 
bizonyos vonásai, enzimgátló vagy az immun­
választ kiváltó hatásuk is hasonló. Természe­
tesen a definíció nagymértékben függ attól, 
hogy a hasonlóság milyen molekulatulajdon­
sággal kapcsolatos, más a forráspontok, más a 
kémiai reakciókészség és más a biológiai hatás 
esetében. A hasonlóság egy másik meghatáro­
zása a kémiai kötéstulajdonságok közelítő át- 
vihetőségén alapszik. Ezzel magyarázható pl. a 
homológ sorok tagjainak hasonló fizikai és 
kémiai viselkedése, valamint a funkciós cso­
portok reakcióképessségének közelítő válto­
zatlansága függetlenül attól, hogy milyen alap­
molekulához csatlakoznak. Akárcsak az illesz­
kedésnek, a hasonlóságnak is három fő szem­
pontja ismeretes, a geometriai, az elektroszta­
tikus és a hidrofób. Alábbiakban mindegyikre 
egy-egy példát mutatok be saját kutatásaimból.

A geometriai hasonlóság tényét elsősorban 
a racionális gyógyszertervezésben használják
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3. ábra. Ser-His-Asp katalitikus triad elrendeződése a Streptomyces Griseus pro- 
teáz A formájában (bal oldalon), karboxilát-imidazol-víz triád a 

BNDA. lm. 2H ,0  kristályos komplexben



ki, én egy sajátos esetet tárgyalok. Egy elő­
adásban hallva a hisztidin-aszpartát páros ki­
tüntetett szerepéről a szerin proteázok kataliti­
kus mechanizmusában, Czugler M átyás elké­
szítette az általa már régebben vizsgált 1,l'-bi- 
naftil-dikarbonsav elegykristályát imidazollal 
és vízzel. Ahogy az a 3. ábrán látható, a rönt­
gendiffrakciós módszerrel meghatározott tér- 
szerkezet meglepő hasonlóságot mutat egy en­
zim, a Streptomyces Griseus proteáz A aktív 
helyével [8], A hasonlóság kiterjed a környe­
zettől származó elektrosztatikus térre is, amely 
a karboxilát-hisztidin-víz rendszer atomjai 
mentén hasonlóan változik a kristályban is, 
mint az enzimben. Ez a felismerés lehetőséget 
ad arra, hogy enzimek aktív helyének viszony­
lag hű modelljét állítsuk elő egyszerű elegykris- 
tályok formájában [9],

Az elektrosztatikus hasonlóságot a tripszin 
működését gátló, szubsztituált benzamidin- 
származékok példáján érthetjük meg [10]. 
Ezek a molekulák merevek, alak és méret 
szempontjából is igen hasonlók egymáshoz, 
ezért kötésük erőssége a tripszinhez jó közelí­
téssel csak egy tényezőtől, elektrosztatikus tu­
lajdonságaiktól függ. Ezt az is bizonyítja, hogy 
számított elektrosztatikus kötési energiájuk jó 
közelítéssel párhuzamosan változik a kísérleti­
leg meghatározott kötési szabadentalpiával. A 
3-as és a 4-es pozícióban elhelyezkedő CH3,
n h 2, o h , o c h 3, o c 2h 5, c o c h 3, n o 2,
COÖCHj, COOC2H 5, CONHCHj szubszti-
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4. ábra. Szubsztituált benzamidinszármazékok elektrosztatikus 
hasonlósága, a) 4-OH, b) 4-N 02. Vastag pontok: negatív po­

tenciál, vékony pontok: pozitív potenciál

tuensek két, eltérő elektrosztatikus tulajdonsá­
gokkal bíró csoportra oszthatók (4. ábra). Az 
első csoportba (S,) tartozó 3-CH3, 3-OH,
3- OCH3, 3-OC2H 5, 4-CHj, 4-NH2, 4-OH,
4- OCH3 és 4-OC2H5 szubsztituenseket az jel­
lemzi, hogy körülöttük (a van der Waals-felüle- 
ten) az elektrosztatikus potenciál mindenütt po­
zitív, míg a másik csoportnál (Sn, 3-N02, 
3-COOCHj, 3-COOC2H5, 3-COCH3,
3- CONHCH3, 4-N02, 4-COOCH3,
4- COOC2H5, 4-COCH3 és 4-CONHCHj) a 
potenciál a van der Waals-felület egyes helyein 
negatív. Ezeken a helyeken a szubsztituensek 
kölcsönhatása az enzim negatív potenciálját kia­
lakító negatív töltésekkel kedvezőtlen, a gátló 
hatás csökken. A kísérleti gátló koncentrációk 
logaritmusára, mely arányos a kölcsönhatási 
energiával, a következő összefüggés írható fel:

PÄi(SI)>pÄ,(SII). (3)
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Tripszin esetében a fenti összefüggés három 
szubsztituens kivételével teljesül. A (3) egyenletet 
általánosítottam a trombinra és a plazminra is, 
bár ezek térszerkezete a kutatások időpontjában 
nem volt ismeretes.

A hidrofób hasonlóság az illeszkedéshez ha­
sonlóan jellemezhető, de elektrosztatikus térrel, 
hanem más módon is [11]. Ebben az előadásban 
az átlagos elektrosztatikus tér kvantitatív hatás­
szerkezet összefüggésekben (angol betűnévvel: 
QSAR) való felhasználásáról beszélek [12]. 
H ansch és munkatársai meghatározták több 
mint száz szubsztituált triazinszármazék (1. az 
általános képletet) gátló hatását a csirkemájban 
található dihidrofolát reduktázra, és azt találták, 
hogy jó közelítéssel párhuzamossan változik a 
minimális gátló koncentráció logaritmusa (pAT,)

a hpofihcitást jellemző n paraméterrel [13]. Fel­
merült az ötlet, hogy az empirikus alapon és nem 
mindig egyértelműen maghatározható lipofilici- 
tást lehet-e helyettesíteni a molekula van der 
Waals-felszínére átlagolt elektrosztatikus terével 
(F). Feltételezzük, hogy F kiszámítható a külön­
böző molekulák között átvihető, elméletileg 
meghatározható atomi járulékok összegeként.

3

CH-
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Statisztikai összefüggést kerestünk, amelyben 
felhasználtunk három további paramétert is. N  a 
molekulában lévő hidrogénhídképző protondo­
nor (NH, OH) és protonakceptor (N, O, F, Cl) 
csoportok számának a különbsége. /  egy ún. 
indikátor paraméter, mely azt fejezi ki, hogy a 
molekula adott helyén van-e hidrogénhíd kiala­
kítására alkalmas protonakceptor csoport vagy 
sem. V a szubsztituens atomjainak a száma, mely 
közelítőleg arányos a molekulatérfogattal. El­
hagyva mindazokat az eseteket, amikor az eltérés 
a számított és kísérleti érték között 0,5 pAj 
egységnél nagyobb, az alábbi összefüggés írható 
fel.

pAf,= — 0,104 F + 0,135 JV+ (4)

+1,0257-0,016 V+ 8,20

« =  83 r=0,944 s = 0,249 F=  160,9

A nagy eltérést mutató esetek felét viszonylag 
egyszerű módon értelmezni tudtuk, a többi kivé­
tel még magyarázatra szorul. Olyan, kevés ato­
mot tartalmazó és viszonylag merev szubsztitu- 
ensek esetében, melyek térbeli alakja hasonló, 
megszerkesztettük az enzim kötőhelyének mo­
delljét, amely a vizsgálataink időpontjában még 
nem volt ismeretes. A modell mindössze egy víz­
molekulát és egy pozitív töltésű Li-atomot tartal­
maz megfelelő geometriai elrendezésben. A 
CNDO/2 szemiempirikus kvantumkémiai mód­
szerrel kiszámítva az inhibitor kölcsönhatási 
energiáját az enzim pozitív töltését reprezentáló
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lítiumatommal (£), valamint a Tyr-31 oldallán­
cot helyettesítő vízmolekulával (£,,), a követ­
kező egyenletet kaptuk.

pK, =  -  0,104 F+ 0,066 En + 0,015 + 8,15 (5)

«=13 r = 0,978 5 =  0,182 F= 66,9

A fenti egyenletekből arra következtethetünk, 
hogy a molekula vagy egy szubsztituens átlagos 
elektrosztatikus tere alkalmas a hasonlóság (és a 
különbözőség) kifejezésére, és ezáltal paraméter­
ként használható QSAR összefüggésekben. Azt 
is megállapítottuk, hogy akár N-et, akár E-1 
használjuk az (5) egyenletben, közelítőleg azonos 
korrelációs koefficienst kapunk. A tisztán empi­
rikus alapon definiált N  tehát tuladonképpen az 
enzim elektrosztatikus potenciáljával való köl­
csönhatás mértékének közelítő kifejezője.
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4. SZÉPSÉG

A harmónia előző két fejezetben tárgyalt, 
tisztán természettudományos vonatkozása ki­
egészíthető egy újabbal, amely a képzőművé­
szetekkel rokon. A molekulák a természet ré­
szei, ezért akárcsak bármely más makroszko­
pikus objektum, egy táj, egy állat vagy egy 
ember, szépek lehetnek [14]. Ez a szépség több 
vegyészt megragadott [15, 16], főbb vonatko­
zásai a következők:

— formagazdagság,
— szimmetria,
— célszerűség,
— dinamika,
— újdonság.
A molekulák formagazdagsága és a szimmet­

riája, az ezekből eredő szépség a számítógépes 
molekulagrafika révén tárulhat fel előttünk, 
amely körülbelül tíz éve áll rendelkezésre. Ko­
rábban csak a szakemberek tudták elképzelni 
és a képletek alapján lerajzolni a molekulákat, 
számítógépes szerkesztésük ma is komoly elő­
zetes tanulmányokat igényel. A kész ábra 
azonban már mindenki számára élvezhető, és 
egyre több helyen találkozunk hirdetésben, fo­
lyóiratokban és másutt a molekulák szebbnél 
szebb képével. Az esztétikai élmény talán segít 
majd oldani az utca emberének az idegenkedő -
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sét a molekuláktól és tágabb értelemben a ké­
miától is. Az ismeretlen mindig kissé félelmes, 
úgy vagyunk vele, mint a régiek az erdővel, 
amelyet félelemtől átitatott képzeletük gonosz 
manókkal népesített be. Az erdő ma már a 
fejlett társadalmakban vonzó kirándulóhely, 
megihleti a művészeteket, és az élet minőségé­
nek egyik kifejezője.

A célszerűség a klasszikus képzőművészet­
ben is a szépség egyik fontos eleme. Amikor 
valaki megcsodálja az Erzsébet-híd tartókábe­
leinek kecsesen hajló ívét, tudatosan vagy tu­
dat alatt tiszteleg a mérnöki teljesítmény előtt 
is, mely lehetővé tette egy bonyolult, nagy te­
herbírású és ellenállóképességű építmény létre­
hozását látszólag egyszerű elemekből. Ezt az 
egyszerűséget a tartószerkezetekre vonatkozó 
elmélyült tudás teszi lehetővé, itt tehát találko­
zik egymással a sokszor szembeállított humán 
és reál szemlélet, a híd éppen attól szép, hogy 
ezek hatnak egymásra.

A dinamika, a mozgás a molekulák fontos 
jellemzője. Sok jelenség csak ennek az állandó, 
rezgő, forgó és sokféle aperiodikus mozgásnak 
az ismeretében érthető meg. Az 5. ábrán a 
vérben az oxigén szállítását lebonyolító he­
moglobinmolekula különböző konformációit 
láthatjuk, amelyek az oxigénfelvétel során fo­
lyamatosan alakulnak át egymásba [17]. Jól 
érzékelhető az élet eme fontos molekulájának 
formagazdagsága mellett lenyűgöző dinamiz­
musa is.
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5. ábra. A hemoglobinmolekula alakváltozásai oxigénfelvétel 
közben

Az újdonság szépségére R o a l d  H o f f m a n n  
hívta fel a figyelmet [15], ez elsősorban az aktív 
kutatók előtt tárul fel. Új típusú kémiai köté­
sek, szerkezetek, eddig meg nem szokott mole­
kulatársulási formák bontakozhatnak ki a 
molekuláris jelenségeket kutató szakemberek 
előtt, és ez intellektuális izgalmat, a szépség 
érzetét kelti. Talán a matematikusok érezhet­
nek hasonlót, amikor kidolgoznak vagy 
megértenek egy elegáns bizonyítást. A kezdeti 
zűrzavarból és sötétségből fokozatosan, ke­
mény munka árán bontakozik ki az új gondo­
lat. Minden helyére kerül és megnyugszik, mi-

26



6. ábra. Rózsaillat: a fenil-etil-alkohol-molekula művészi ábrá­
zolása (közlés a szerző engedélyével)
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c)
7. ábra. a) kazak szőnyeg, b) a DNS-molekula keresztmetszeti

komplex



d )

képe, c) a smithsonit nevű kristály, d) a lizozim-szubsztrát 
térkitöltő ábrázolása



a )

c)
8. ábra. a) indiai fa-istennő szobra a XI. századból, b) a DNS-

d) membráncsatorna-fehérje



molekula hosszanti ábrázolása, c) modern művészi alkotás, 
térkitöltő ábrázolása



közben az emberiség szellemi kincse egy apró 
adalékkal gazdagodott.

Talán a magyar származású K epes G yörgy 
volt az első, aki felismerte az olyan tudomá­
nyos és technikai objektumok szépségét, ame­
lyek az emberi szem számára csak segédeszkö­
zökkel, különleges fényképezőgéppel, mik­
roszkóppal vagy más módon érzékelhetők 
[18]. Könyvében gyönyörű fényképeket látha­
tunk a hangsebességnél gyorsabban repülő go­
lyóról vagy egy légy kétszázszorosra nagyított 
szeméről. A tudományos fényképezéshez ha­
sonlóan a molekulagrafika is a mindennapi 
életben nem érzékelhető tárgyakat jelenít meg, 
és azáltal, hogy a szemlélőhöz közel hozza 
őket, érzelmi hatást is kiválthat. Kézenfekvő 
tehát a gondolat: a molekulák éppúgy lehetnek 
majd egyszer a képzőművészet tárgyai, mint 
egy személy vagy egy táj. Valóban, Svédor­
szágban, az Uppsalai Agrártudományi Egye­
tem előtt áll egy szobor, amely a DNS-moleku- 
lát ábrázolja a művész szemével. Magyaror­
szágon a Veszprémi Egyetemen dolgozó Vízi 
Béla választotta szobrai tárgyául a molekulá­
kat. Egy alkotását a 6. ábrán láthatjuk.

Hogy jobban érzékelhessük a molekulák és 
a mindennapi élet lényeinek és tárgyainak kö­
zös szépségét, a 7. és 8. ábrán néhány képpárt 
mutatunk be, melyek egymás mellett ábrázol­
nak egy szép molekulát és egy képzőművészeti 
alkotást, illetve természeti képződményt. Bizo­
nyára nemcsak nekem, hanem másoknak is
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feltűnik a párhuzam, a díszítő motívumok, a 
formák, a szerkezeti elemek és a színgazdagság 
hasonlósága, amely talán még jobban kiemeli 
a molekulák szépségét. Ma kissé még utópisz­
tikusán hangzik, de egyáltalán nem látszik le­
hetetlennek, hogy eljön majd az idő, amikor 
egy különleges szemüveg segítségével, mely 
egyszerre készít röntgendiffrakciós felvételt a 
szemlélt tárgyról és egy apró szuperkomputer 
segítségével azt ki is értékeli, közvetlenül bele­
pillanthatunk a molekulák világába, és ugyan­
úgy csodálhatjuk a szépségét, mint ma például 
a Balatonét.
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5. TÜRELEM

Miután a molekulák mozgékonyak és köl­
csönhatásuk során sokszor jelentős konformá­
ciós változáson mehetnek keresztül, némi fan­
táziával megtalálhatjuk a türelem molekuláris 
megfelelőjét is. Először K o s h l a n d  mutatott rá 
az úgynevezett indukált illeszkedés jelenségére 
[19], melynek következtében bizonyos enzi­
mek, de egyéb biopolimerek is konformációs 
változásokon mehetnek át a hozzájuk kötődő 
szubsztrát vagy más ligandum hatására. A köl­
csönhatás következtében maga a szubsztrát is 
deformálódik, így az eredeti Fischer-féle kulcs­
zár modell módosításra szorul: a jelenség a kéz 
és a kesztyű illeszkedéséhez hasonlít, amikor a 
kölcsönhatás következtében mindkét résztvevő 
molekula türelmesen egymáshoz simul. Jó pél­
da erre a karboxipeptidáz és szubsztrátja köl­
csönhatása (9. ábra), ahol a kötőhely közelé­
ben lévő Arg-145, Tyr-248 és Glu-270 oldal­
láncok konformációja a szubsztrát jelenlété­
ben jelentősen megváltozik, ezáltal biztosítva 
az optimális illeszkedést [20].

A türelem fontos összetevője a molekulák­
kal foglalkozó kutatók tevékenységének is. 
Tudományuk rendkívül szerteágazó, a mate­
matika, a fizika és a kémia bizonyos ágainak 
mély ismeretére van szükség ahhoz, hogy a
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9. ábra. A karboxipeptidáz konformációváltozása szubsztrát 
kötésének hatására, a) Szubsztrátmentes állapot, b) enzim- 
szubsztrát komplex. Sötétített oldalláncok: Arg-145, Tyr-24S és 

Glu-270
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molekulafogalom egy szakember mindenna­
pos munkaeszközévé váljék. A biológusok, or­
vosok, mérnökök, mezőgazdák és mások, akik 
egyre közelítenek a molekuláris szinthez szak­
területük művelése során, még további tudás­
sal kell rendelkezzenek. Döntő tehát az inter- 
diszciplinaritás, sokféle gondolkodásmódot, 
vizsgálati és leíró módszert kell ismerni, azok 
között el kell tudni igazodni, teljesítőképessé­
gük határait fel kell tudni mérni. A tudomány­
ban ez azért különösen nehéz, mert a tudásnak 
igen mélynek és részletesnek is kell lennie, 
hogy a rendkívül bonyolult jelenségek újabb 
vonásait felismerhessük.

Nem meglepő tehát, hogy még az egyébként 
igen jól felkészült kutatók is, akik életüket 
gondolkodással töltik, sokszor csak félve vagy 
egyáltalán nem merészkednek számukra ide­
gen területekre, az interdiszciplinaritás csak 
nehezen tör utat magának. Sokszor a szakmai 
bizonytalanság az oka annak, hogy a viták 
személyeskedéssé fajulnak, és a tudományos 
igazság kiderítése helyett a vitapartner lesz a 
cél. A fenti helyzet elkerülését segíti a türelem, 
a nyitottság a mások gondolatainak a befoga­
dására. A vita során a felek tisztelik egymást, 
engednek egymásnak, elismerik egy másfajta 
megközelítés jogosságát is, ugyanakkor sem­
mit sem engednek a tudományos igazságból.

A türelem, egymás elfogadása és megértése 
nemcsak a tudományban, hanem a társadalom 
életében is alapvető jelentőségű, egyik alapfel­
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tétele a demokráciának. A mai Magyarország 
egyik legnagyobb próbatétele, hogy meg tud- 
juk-e érteni egymást, képesek vagyunk-e eltűr­
ni a másságot, ugyanakkor nem élünk-e vissza 
a kisebbségi helyzettel. Tudomásul kell venni, 
hogy sokan és sokfélék vagyunk, de talán egy 
törekvésünk közös: el akarunk jutni Európá­
ba.
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6. ZÁRSZÓ

Engedjék meg, hogy előadásom végén ne 
térjek ki külön a köszönetnyilvánításokra. 
Munkatársaim, akikkel együtt az ismertetett 
kutatási eredményeket elértem, szerepelnek az 
irodalmi hivatkozásokban, és úgy érzem, ez a 
közös munka legfontosabb elismerése.

Név szerint csupán egyetlen embert emelnék 
ki azok közül, akiknek hálával tartozom és 
akiknek közvetett vagy közvetlen szerepe volt 
abban, hogy ma a Magyar Tudományos Aka­
démia tagjaként beszélhetek Önöknek a mole­
kulákról. Édesapám, néhai Náray-Szabó Ist­
ván a szememben képviselte mindazt, amit a 
harmóniáról mondtam. Tőle örököltem a von­
zódást a szép molekulák iránt és példájával ő 
inspirált a tudományos munkára. Bár megle­
hetősen impulzív egyéniség volt, és ezért sok 
ellenséget szerzett magának, végtelenül türel­
mes tudott lenni a megváltoztathatatlan élet­
helyzetekkel és a hiteles emberekkel szemben. 
Akárcsak eddig, további pályámon is az Ő 
példáját szeretném követni, legfőbb kötelessé­
gemnek tartom, hogy mindenütt minőségi 
munkára törekedjek, a magam módján segít­
sek az új rend kialakításában, miközben kellő 
megértéssel és alázattal fogadom el mások ál­
láspontját.
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