Szerkezeti kémia és biologia (megemlékezés Naray-Szabo Istvan és Kalman Alajos

akadémikusokrol)

Naray-Szabo Gabor: Naray-Szabo Istvan

A rontgendiffrakcidés modszer volt az elsd, mellyel meg lehetett hatarozni az atomok
elrendezddését egy kristalyon beliil. Az eljarassal Naray-Szabo Istvan berlini €s manchesteri
tanulmanyutja soran ismerkedett meg és sikerrel alkalmazta ezt tobb szilikat asvany
szerkezetének meghatarozasara. Hazatérve jelentdsen hozzajarult a szerkezetkutatas - e maig
meghatarozo6 jelentdségli modszerének - alkalmazasadhoz és elterjesztéséhez. Az eléadasban

¢letatjat és legfontosabb eredményeit mutatom be.

Sohar Pal: Kalman Alajos, a reneszansz ember

Kalman Alajos a magyarorszagi krisztallografia kiemelkedd személyisége, tudomanyteriilete
nemzetkdzi elismertségi szaktekintélye, s a hazai tudomanyos kdzélet meghatarozo,
karizmatikus személyisége volt. Megkisérlem szamba venni azon tulajdonsagait, jellemzait,
amelyeknek kdszonhetden valt a hazai vegyésztarsadalom nagyra becsiilt, koztiszteletnek
orvendd, s megnyerd alakjava. Az azonos kora jobaratéval és kutatdtarssal sok tekintetben

parhuzamos életpalyank néhany mozzanatat is felvillantja a megemlékezés.

Hargittai Istvan: Szerkezeti kémia/biologia: Eszkozok és gondolatok
Ez a bevezetd eldadas a szerkezeti kémia/biologia fejlddésével kapcsolatban harom kérdéssel
foglalkozik:

1. az eszk6zok és gondolatok relativ fontossaga,

2. arendezettség és rendezetlenség kutatasa, és

3. aszabdlyosan ismétlddo és az egyedi szerkezeti jellegzetességek kezelése.
Mindhérom kérdés a szerkezeti kémidan €s bioldgian til természetfilozofiai és episztemologiai

szempontbol is érdekes.

Csaszar Attila: Tul a szerkezeti kémia standard modelljén

A kémia, ezen beliil a szerkezeti kémia, egyik legfontosabb, standard modellje az, hogy a
molekularis rendszerek rendelkeznek a klasszikus mechanikai értelemben vett térszerkezettel.
A jol meghatérozott és kisérleti (diffrakcids €s spektroszkopiai) modszerek segitségével
felderithetd térszerkezet meglétének feltételezése igaz az anyag minden halmazallapotara.

Jelen eldadas kizardlag molekularis (semleges és toltéssel rendelkezd) rendszerek gézfazisu



szerkezetével és a szerkezet szimmetriajaval kivan foglalkozni. Ezen beliil is azok az esetek
kertilnek kiemelten targyalasra, ahol a klasszikus szerkezeti modell, mely a
kvantummechanikdnak a Born-Oppenheimer kozelités (a magok és elektronok mozgasanak
szétvalasztasa) keretén beliili egyszertsitésén alapul, kisebb vagy nagyobb mértékben, de

séril.

Kamaras Katalin: Szén nanocsé alapu hibrid rendszerek szerkezetvizsgalata

A szén nanocsovek szerteagazd alkalmazasi lehetdségeinek egyik oka az, hogy a grafén
"feltekerésével" szarmaztatott, kiilonb6z6 kiralitasu egyedi csovek elektronszerkezete és
elektromos, illetve optikai tulajdonsagai valtozatosak (fémes, félvezetd tulajdonsagok,
frekvenciafiiggd abszorpcio stb.). A kiralitas szerinti elvalasztds ma mar rutineljarasnak
szamit: az egyedi nanocsdvek izolalasa és vizsgalata is megoldott. Tovabbi érdekesség az,
hogy az iireges szerkezet tartalyként szolgalhat szadmos kisebb egységnek, elsésorban szerves
molekulaknak. Ezzel részben olyan hibrid anyagok jonnek 1étre, melyekben a bezart
molekulak masképp rendezddnek, mint a szabad térben, vagy egy kétdimenzios feliileten
(nanotartalyok). Részben olyan reakciok johetnek 1étre, melyek a belsotér specidlis,
egydimenzids jellegét hasznaljdk ki (nanoreaktorok). El6adasomban ezekre hozok néhany
példat, illetve bemutatok olyan nanoskalaju szerkezetvizsgalati modszert, amelyek az utobbi
években terjedtek el, kihasznalva a szilardtestfizika €s a szerkezeti kémia legujabb

eredményeinek szinergiajat.

Fiilop Vilmos: A kémiai krisztallografiatol a szerkezeti biologiaig

Mint egykori doktorandusz és kolléga, a Kalméan Alajos csoportban eltoltott évekrol és
tanulmanyaimrol fogok beszélni. A fehérjekrisztallografiat egy magyar vonatkozasu enzim, a
prolil-oligopeptidaz térszerkezet-meghatarozasan keresztiil mutatom be, kiilon hangstlyt
szentelve a gydgyszerkutatasban betoltott szerepére. Végiil a szerkezeti bioldgia legtjabb

eredmeényeit villantom fel vazlatosan.

Keserii Gyorgy Miklos: Szerkezetalapu gyogyszertervezés: a kiindulopontoktol a
gyogyszerjeloltekig

Emil Fisher évtizedekkel a molekularis biologia és a farmakologia térhoditasa, a
fehérjeszerkezetek meghatarozasara alkalmas modszerek megalkotasa eldtt, 1894-ben vetette
fel, hogy egy enzim szubsztratspecifitdsa a komponensek egymast kiegészitd geometriai

formainak koszonhetden, azok illeszkedésén alapul. Az elképzelés szerint a fehérje és



liganduma ugy illeszkedik egymashoz, mint kulcs a zarba. Bar a kulcs-zar modell nem vette
figyelembe a fehérje-ligandum rendszer konformaciés dinamikajat, a leirt molekularis
felismerési folyamat maig meghatarozo eleme a szerkezet alapu gyogyszertervezésnek. Az
eléadas bevezetést nyljt a gyogyszertervezési modszerek azon csoportjaba, melyek a
gyogyitani kivant betegséghez kapcsolodo célfehérje térszerkezetén alapulva keresnek kotodo
molekulakat. A legfontosabb eljarasok attekintését kovetden tobb alkalmazasra mutatok
példat, amelyek bemutatjak a szerkezet alap gyogyszertervezés eredményeit, a kémiai
kiindulopontok azonositasatol a vezérmolekuldk optimalasan at, a gydgyszerjeloltek

felfedezéséig.

Perczel Andras: Egy arc két orcaja: fehérjeszerkezet és belsé dinamika

Az olyan alaptulajdonsdgok mellett, mint aminosav sorrend, 3D-téralkat, vagy
elektrosztatikus potencial, egy fehérje biologiai aktivitast alapvetden befolydsolja a
makromolekula és komplexének belsd mozgésa. A legkiilonfélébb bioldgia szerepre
szakosodott globularis, fibrillaris vagy IDP (Intrinsically Dynamic Protein) rendszerek széles
1d6skalaji dinamikus viselkedése mind NMR, rontgen vagy/és krioEM mérések alapjan
hatékonyan vizsgalhato ¢€s jellemezhetd. A fehérjemozgésok és a kiilonb6z6 technikék rovid
bemutatasa mellett, az eldadas valtozatos példakon keresztiil szemlélteti azt, hogy a

dinamikus térszerkezet hogyan teszi lehetdvé a fehérjék bioaktivitasanak finomhangolasat.



