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Udvardy Antal
A molekuldk jitékos arca

Kémia a fantdzia hatardn

kémia nem csupdn a természet leirdsara, Uj vegyiiletek el§-
dllitésdra és az anyag tulajdonsdgainak megértésére szolgdl,
hanem a kreativitds és az esztétikum tudomadnya is. Hiszen egy
molekula amellett, hogy hatdsos, lehet egyben ldtvanyos, s6t jité-
kos is. A szintetikus kémia és a modern nagymiszeres szerkezet-
vizsgdlé mddszerek (NMR, SCXRD stb.) fejlédése lehet6vé tette
olyan kiilonleges szerkezetek létrehozdsdt — akdr tudatos tervezés-
sel —, amelyek formdi médr-mdr a képzémiivészet hatdrait sdroljak
vagy a mindennapi életiinkben el6fordulé formékra hasonlitanak.
[rdsomban bemutatom ,,a molekuldk jitékos arcét”. Azt, hogy
a tudomdnyos igény és a képzelet milyen izgalmas egységbe
forrhat ossze a kémia mihelyében, és miként vdlhat a kémia a
tudomdny és a mivészet kozos nyelvévé.

A szén mesterséges allotrdpjai
és a szénhidrogének jatékos szerkezetei

Az egyik legérdekesebb szerkezet( vegyiiletcsaldd a fullerének [1].
ElsG képviseldjiiket, a Cgp-at negyven évvel ezel8tt irtdk le. A ve-
gyiilet egyik elnevezése a buckminsterfullerén, de emlegetik még
futballénként is. A Cgp-molekula zdrt, ikozaéderes szerkezete 12
Gt-, és 20 hatszog alaku gydr(ibdl dll. A Cg, névaddsdnak torté-
netérdl és a molekula el§éllitdsdrdl a Magyar Kémikusok Lapja
2025. szeptemberi szdmdban olvashatnak [2-3].

Mivel a fullerének — szemben a szén tobbi allotrép médosula-
tdval — oldédnak egyszerd szerves olddszerekben (pl. a Cg lila
szinnel oldédik CS,-ben, 1. dbra), lehet§ségiink van rontgendif-
frakcids szerkezetmeghatdrozdsra alkalmas egykristdlyok no-
vesztésére.

1. dbra. A Cg, szén-diszulfidos oldata

A nagy szimmetridju ,,labddk” folyamatos forgdsa miatt vagy
alacsony h6mérsékleten kell mérni, vagy még célravezetGbb segéd-
anyaggal osszekristdlyositani Gket; a fullerének tobb szerves
anyaggal képeznek kokristdlyokat.

A HUN-REN Wigner Fizikai Kutatékézpontban kristdlyositottdk
Ossze a Cy-at és a kockaszerkezetii kubdnt (CgHy), igy sikertilt
megszeliditeni a focilabddt [4] (2. dbra).

Természetesen — az itt bemutatott példdn kiviil — tobb kutaté
meghatdrozta a Cy, szerkezetét, s6t tobb fullerénszdrmazékrdl is
beszdmoltak.

A Foldon mesterségesen dllitotték el a fulleréneket, de néhdny
képviseldjiiket (Cq, és C,,) a vildgtirben is kimutattdk a Spitzer
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2. abra.
ACeo

és a kuban
szerkezete

3. abra. Fullerének a vilaglirben (NASA/JPL-Caltech)

trteleszk6ppal (3. dbra) [5]. Keletkezésiikre még nincs teljes ma-
gyardzat, de az biztos, hogy hidrogénmentes kozegre van sziik-
ségiik.

Folytassuk a sort olyan vegyiiletekkel, amelyek szénbdl és hid-
rogénbdl dllnak. A koronén, mds néven szuperbenzol (C,,Hy,, 4.
dbra), hét kondenzélt benzolgytirtibdl keletkezd, sikalkatd mo-
lekula [6]. A sdrga szind vegyiilet a természetben is megtaldlhaté

4. abra. A benzol néhany ,szarmazéka”

L (13
298
)

[7.7]cirkulén, 8-as alaki molekula

koronén

dikoronilén infinitén, oo
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a karpatitdsvanyban. A vegyiiletet a kolaj hirokrakkoldsa sordn
dllitjdk eld, de a koronén ilyen koriilmények kozott a 15 gytrds
voros szind dikoronilénné (C,5H,, 4. dbra) alakul &t [7].

A nyolcas alaku [7.7]cirkulén-molekuldt tiz benzolgytr( ,,6sz-
szekapcsoldsdval” hoztdk létre. A sdrga porként elkiilonitett ve-
gyiilet az elméleti megfontoldsok ellenére is meglehet§sen stabi-
lisnak bizonyult. Szerkezetét eddig még nem hatdroztdk meg [8].

Tizenkét benzolgy(iri a matematikdban hasznélatos oo jel alakd
molekuldvd kondenzdlédhat, igy keletkezik az infinitén (C,gH,,;
a Staab—Vogtle—Diederich-nevezéktan szerinti neve: ciklo[c.c.c.c.c.c
e.e.e.e.e.e]-dodekakiszbenzol). A Nagojai Egyetem kutatdi a ve-
gyiilet szildrd fdzisu szerkezetét is meghatdroztdk (4. dbra) [9].
A oo vegyiiletr§l bdvebben olvashatnak az MKL 2025. nydri szé-
mdban [10].

Az el6z6 molekuldval megegyezd osszegképletd [6,6]szén-
nanobeltet (C,gH,,, ciklo[c.d.e.d.c.d.e.d.c.d.e.d]-dodekakiszbenzol)
ugyancsak az infinitént el§allité Itami és munkatdrsai szinteti-
zéltédk (5. dbra). Ez a nanoov 12 benzolegységbdl 4ll, és az infi-
niténhez hasonldan a szerkezetét is meghatdroztdk egykristdly-
rontgendiffrakcids vizsgdlattal. A nanobelt dtmérdje 8,324 A [11].

A hulahoppkarikdhoz hasonlité nanoov molekuldris gépek épi-
teleme lehet — féleg azért, mert ezek a vegyiiletek konnyen mé-
dosithat6k reaktiv csoportokkal, igy nagyobb vegytileteket is ter-

vezhetiink.

5. abra. A [6,6]karbon-nanobelt szerkezete
(a rendezetlen olddszermolekulakat nem tiintettem fel)

Régéta ismert a prizmdn (6. dbra), amely a benzollal meg-
egyez§ osszegképletii (CHy), dm eltérd szerkezettel és fizikai ké-
mia tulajdonsdgokkal rendelkezd vegyiilet.

6. abra. A prizman szerkezete

Ez a tobbgylrds szénhidrogén a benzolhoz hasonléan folya-
dék, de jelent§s kiilonbség, hogy robbandsveszélyes; instabil ve-
gyiilet. A prizmdnt tobblépéses reakcidsorral lehet eldéllitani igen
kis hozammal. Az alapvegyiilet hidrogénatomjait metilcsoportra
cserélhetjiik, és az igy nyert hexametil-prizmédn mdr stabilis. A
prizmén-egykristédly rontgenszerkezete nem ismert, még gy sem,
hogy mds vegyiilettel kristdlyositottdk volna dssze.

A 7. dbrdan olyan vegyiileteket mutatok be, amelyek szerkeze-
tében a prizmdnrész felismerhetd [14-15]. (A 3,4,5-trisz-tercier-
butil-prizmén-1,2,6-trisz-karbonsav-metilészter (bal oldali modell)
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7. abra. Két szubszitualt prizmanszarmazék szerkezete
(a hidrogéneket nem tlintettem fel, a prizmanrészeket golyokkal
emeltem ki)

és az 1,4,5,6-tetrametil-2-fenil-3-(metoxikarbonil )-prizmdn nevek
nem a szabdlyos IPUAC-elnevezések.)

Ugyancsak figyelemre mélté szerkezettiek a propellerre ha-
sonlitd vegyiiletek. Meglepd, hogy ebbe a vegyiiletcsalddba kozel
10 000 molekula tartozik, jelentségiikrél az Angewandte Che-
mie is beszdmol (8. dbra). Az osszefoglald grafikus absztraktjén
léthatjuk, hogy fullerénhez is kapcsoltak ,,propellereket” [17].

=
Q [11.1]

Q [21.1]

[2.2.2]

Propellanes in ..
Mes -g;-Mes
Si/ \Si
3.3.3
[3.3.3] 2%
Mes-Si Sll-Mes
Mes Mes

8. abra. A ,Propellanes—From a Chemical Curiosity to
‘Explosive’ Materials and Natural Products” kozlemény grafikus
osszefoglaléja [17]

Az alapegyiilet, az [1.11]propelldn- (triciklo[1.1.1.0*]pentdn, 9.
abra) nagyon érdekes szénhidrogén; szdmos ipari jelent§ségt
szintézis alapanyaga. A molekula hdrom szénatomos gy(iriibdgl

9. abra. Két egyszerii ,propeller” tipusu vegyiilet.

Jobbra: az [1.1.1]propellan és molekulaszerkezete;

balra: a[2.2.2]propellan és az 5,5,6,6,7,7,8,8-oktafluoro-3,3-
dimetiltriciklo[2.2.2.01,4]oktan-2-on szerkezete
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dll, amelyek egy C-C kotésen osztoznak, igy erdsen fesziilt szer-
kezet(, de még igy is stabilisabb, mint a [2.2.2]propelldn-(tricklo
[2.2.2.0*]oktdn (9. dbra).

Az [1.1.1]propelldnnak egykristaly-rontgendiffrakciéval hatd-
roztdk meg a szerkezét alacsony, 138 K hdmérsékleten. A vegyii-
let ezen a hdmérsékleten stabilis, és a molekuldk hdmozgdsdbdl
szdrmazd ,,forgds” is lassithatd: ez segiti el§ szerkezete meghatd-
rozdsat [16].

A [2.2.2]propelldnnak csak stabilizdlt szdrmazékai kristdlyo-
sithatdk, a propellerszerkezet azonban igy is felismerhetd [18].

Szémos hétkoznapi dologra hasonlité szerkezetd szénhidrogént
elgdllitottak mdr a kémikusok. Az itt bemutatott vegyiiletek kis
tagszdmu fesziilt gytirdbdl épiilnek fel (10. dbra).

10. abra. Erdekes szerkezetii szénhidrogének

bowtiedién, csokor-

nyakkendé housane, hazikan pagodanén
(spiro[2.2]penta-1,4- (biciklo[2.1.0]pentan) ([1.1.1.1]pagodanen)
dién)

A csokornyakkenddre hasonlité bowtiedién két kettds kotést
tartalmazé spiro[2.2]penta-1,4-dién, még -100 °C alatt is rendki-
viil instabil [19].

A housane/hdzikdn (biciklo[2.1.0]pentdn) telitett cikloalkdn,
amely formdlisan egy hdromtagu (ciklopropdn) és egy négytagi
(ciklobutdn) gytirtibdl 4ll. Szobahdmérsékleten szintelen, rendki-
vill illékony folyadék, de a feszitett gytrtik ellenére is meglehe-
tdsen stabil anyag [20].

A pagoddra hasonlité policiklusos szénhidrogént t6bb lépésben
dllitottdk eld, amelyek sordn tobb koztitermék szerkezetét is bi-
zonyitottdk egykristdly-rontgendiffrakciéval. A 11. dbrdn léthaté
vegylilet csak pdr 1épésre van a végterméktdl, a ,,pagoda”-mole-
kularészlet mar lathatd [21].

11. abra. Az [1.1.1.1] pagodanén szintézisének egyik koztiterméke

Ezeknek a tobbszoros gytirtirendszerrel rendelkezd anyagok-
nak az el@éllitdsa és a szerkeze is figyelemre méltd. Szémos ipa-
rilag fontos vegyiilet elgdllitdsa sordn alkalmaznak olyan reak-
cidlépéseket, amelyeket ezeknek az anyagoknak a szintézise so-
rdn optimdltak.

Az irodalom t&bb ilyen szénhidrogénrdl is beszdmol (pl. bas-
ketdn, barrelén, fenestrdn stb.), ezeket jol osszefoglalja a Molecules
with Silly or Unusual Names cim{ konyv (12. dbra) [22].
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Unusual Nomec

12. abra.

A bolondos nevii
molekulakat
oOsszegylijté konyv
boritoja

A
Paul W May ‘&

Imperial College Press

Az olimpiai otkarika torténete

A szerves kémikusok az olimpiai dtkarikdhoz hasonlité moleku-
ldkat is el@dllitottak.

Az olimpicén (CxH,,, 6H-benzo[cd]pirén, 13. dbra) szintézisét
Anish Mistry és David Fox, a Warwicki Egyetem vegyészei valo-
sitottdk meg. Az 6t karikdhoz hasonlé vegyiilet 6tlete 2010-ben,
a londoni olimpia (2012) el6tt meriilt fel. Az atomerd-mikroszkdp-
pal késziilt felvétellel bizonyitottdk a szintézis sikerességét és azt
is, hogy a kozponti gytrd nem aromds [24].

naftantron

nafto[2,1,8,7-kImn]xantén

13. abra. Az olimpiai 6tkarika, az olimpicén modellje
és atomer6-mikroszkoéppal késziilt képe, a naftantron
és a nafto[2,1,8,7-kImn]xantén vegyiilet szerkezete

Az olimpicén feliilete szelektiven kot meg harci gézokat (kldr,
foszgén), igy haszndlhatjuk olyan érzékeldkben, amelyek ezeket
a veszélyes vegyiileteket jelzik szdmunkra [23].

Az otkarikdhoz hasonl6 vegyiileteket kordbban is elgéllitottak.
1976-ban szdmoltak be a naftantronrdl (C,H,,0, 6H-benzo|cd]
pirén-6-on, 13. dbra). Ez négy benzol- és egy olyan kozponti
gylrtbdl épiil fel, amelyhez egy C = O csoport kapcsolédik [25].

Olyan molekulat is leirtak, amelynek esetében a kdzponti gyd-
rtiben a CH,-csoportot oxigénre cserélték (CgH,,0, nafto[2,1,8,7-
klmn]xantén). A vegyiilet szintézisér6l mér 1941-ben beszdmol-
tak, de a szerkezetét nem tdmasztottdk ald spektroszképiai mdd-
szerekkel [26]. Az el6bbiekben bemutatott vegyiileteknek meg-
hatdroztdk a molekulaszerkezetét is (13. dbra).
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14. abra. Az olimpiadan szerkezete [27]

Az olimpiai 6tkarikdk egymdsba kapaszkodnak, ami a Stod-
dart és kutatdcsoportja dltal 1994-ben elgéllitott olimpiaddnban
meg is valésul (14. dbra).

Az 6nszervezd rendszerben 6t, nagyszdmu molekuldbdl 4116
ldnc kapcsolddik egymadsba. A vegyiilet elgéllitdsdnak stratégidja
bonyolult ,,molekuldris gépek’ szintézisére is alkalmazhatd.

Nanoemberkék és eszkozeik

Sokan ismerik a NanoPutiakat: a vegyiiletcsaldd tagjainak szer-
kezeti képletei emberekre hasonlitanak. James Tour kutat6cso-
portja a houstoni Rice Egyetemen 2003-ban tervezte ezeket az
»emberkéket”, leginkdbb oktatdsi és tudomdny-népszersitd céllal.

A csalddtagok mérete a nanométeres tartomdnyban van (2 nm
»magasak”), igy joggal nevezték el ket a Gulliver utazdsaibol
megismert Lilliput lakéi utdn. A csaldd tagjainak el§dllitdsa —
amely tudomdny és miivészet egyben — csaknem teljes mérték-
ben lefedi a preparitiv szerves kémidt [28]. A csaldd gyermeke a
NanoKid (15. dbra).

15. abra. A NanoKid és Spartan programmal meghatarozott
szerkezete

A kutaték szdmos ,fejet” is terveztek a Nanobirodalomhoz

(16. dbra).
o\(o OYO OYO 0\(0 OYO
NanoMonarch NanoTexan NanoScholar NanoBaker NanoChef

16. abra. Fejek NanoPutban (van uralkodo, texasi cowboy, tudés,
pék és szakacs is)

2021-ben egy djabb nanoméreti csalddot ismerhettiink meg:
Naphthalemanékat (naftdlembereket). Tanabe és kutatécsoport-
jdnak ,emberkéi” tobbszordsen szubsztitudlt naftalinszdrmazé-
kok (17. 4bra) [29].

Ldthatjuk, hogy a csalddok esetében a mitivészet és a tudo-
mdny kiilonleges Gtvozete jott létre.

A nanoemberkék feltehetGen NanoCarokkal jarnak, amelyeket

Tour és Kelly tervezett ,,nekik’ a Houstoni Egyetemen 2005-ben
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17. abra. Egy naftalember és Spartan programmal meghatarozott
szerkezete

(18. dbra). Az auték minden kereke egy-egy Cy;-molekula. A Nano-
Carok nem tartalmaznak molekuldris motort, de fullerénkerekei-
ken képesek ,,gordiilni” a forré (200 °C-os) aranylemezeken —
termikusan meghajtott NanoCarok [30].

Az el8z6 vegyiiletek esetében nem késziilt egykristély-ront-
gendiffrakcids szerkezetmeghatdrozds.

18. abra. A NanoCar

A nanoemberek pingvineket is tarthatnak, ugyanis a sarkvidék
legcukibb (pingvinon, C,yH,0, 3,4,4,5-tetrametil-ciclohexa-2,5-
dién-1-on) dllataihoz hasonlit6 vegyiiletrdl is beszdmoltak a ku-
tatdk 1983-ban (19. dbra, balra).

19. abra. A pingvinek

A pingvinonnak egyelGre nincs ugyan ipari felhaszndldsa, ké-
miai szempontbdl viszont nagyon érdekes vegyiilet, amelynek
még nem hatdroztdk meg a szerkezetét [31]. A 19. dbra jobb ol-
dali pingvinjén ldthat¢ vegyiiletnek — amelyet konnyen elg4llit-
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hatunk, ha a jodoform és a 3,45-trimetil-fenol oldatdt higany-
gbzldmpaval vildgitjuk meg — ismert a szerkezete [30].

A ,sulflower”, a piros kénvirdg

Ujabb érdekes molekula, amelynek esetében a szintetikus kémia
és az esztétika kéz a kézben jdr: a szintetikus kénvirdg, azaz a
»sulflower”. A molekula elnevezése a ,,sulfur” (kén) és a ,,flower”
(virdg) szavak Osszevondsdbdl sziiletett, egyszerre utalva a kémi-
ai Osszetételre és a ldtvanyos szerkezetre. A szénvdz aromds gyti-
riihez kénatomok kapcsolédnak, virdgsziromra emlékeztetd
mintdzatot formdlva (20. dbra). A vegyiiletet bemutaté kozle-
ményben a napraforgéra (taldn a virdg angol neve miatt: ,,sun-
tflower”) asszocidlnak a szerzdk, de a ,,sulflower” voros szind, igy
inkdbb egy szép ddliavirdg juthat esziinkbe réla [33].

20. abra. A ,piros kénvirag” és a molekulak térbeli elrendezédése

A 21. dbrdn a szintetikus kénvirdgok fejlédését ldthatjuk. A
sor legegyszer(ibb képvisel§jét még nem irtdk le. A mdsodik a
klasszikus, a 2006-ban elgdllitott ,,sulflower”, amelynek szildrd
tézist szerekezete mellett az elméleti kémiai szdmitdsok is arra
utalnak, hogy hidrogéntdrolé munkaanyagként johet széba. A
molekuldk — nagy felilletitknek koszonhet§en — gyenge fizikai
abszorpcidéval képesek megkétni a hidrogéngdzt, késébb a gdz a
felhasznélds helyén enyhe melegitéssel felszabadithaté a hordo-
z6bol.

O/

21. abra. A ,piros kénviragok” fejlédése

A harmadik, S-S kotéseket tartalmazd molekuldt 2016-ban 4l-
litotték eld, szildrd fdzisu szerkezetét még nem hatdroztdk meg,
felhaszndldsa eddig nem ismert [34].

A Mobius-szalag

Sheldon Cooper, az Agymendk (The Big Bang Theory) sitcom
kultikus elméleti fizikusa is tobbszor beszél a Mobius-szalag-
rél.

A Mobius-szalag kiilonleges, egészen megleps geometriai alak-
zat. Kénnyen elkészithetjiik, ha egy papircsik egyik végét félfor-
dulattal megcsavarjuk (180°), majd dsszeragasztjuk a mdsik vé-
gével. Az igy kapott szalagnak meglepd médon csak egy oldala
és egy éle van. Ezért a Mobius-szalag ellentmond a hétkoznapi
tapasztalatainknak, hiszen a legtobb tdrgynak két oldala van —
ennek viszont csak egy (22. dbra).
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22. abra.
Mobius-szalag

A miivészetben is inspirdcidt jelent ez a forma: kiilonleges for-
mdju ékszerek és mitdrgyak megalkotdsdra 6szténoz. A M§bius-
szalagot szimbdlumokban és épiiletben is felismerhetjiik (23. dbra).

23. abra. Az Gjrahasznositas nemzetkozi jelképe; a Google Drive
szimboéluma (2012-2014); Mdbius-szalagot formazé szobor
(EGO3D); a NASCAR dicséségcsarnok és mizeum (Charlotte,
Eszak-Karolina, USA)

Es most nézziik a Mobius-szénhidrogéneket. 2020-ban Moore
és munkatdrsai a 24. dbrdn ldthaté Mgbius-szalag alaku trisz-
((etinil)[5]helicén) szénhidrogénrdl szdmoltak be, amelynek a
szerkezetét is sikeriilt meghatdrozni egykristdly-rontgendiffrak-
ciés mddszerrel.

24. abra. A trisz((etinil)[5]helicén) szerkezete
(a rendezetlen oldoszermolekulakat nem tlintettem fel)
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25. abra. A [6]helicén-nanohurok szerkezete

Solomek és munkatdrsai el§dllitottdk a Mobius-szalagszer(
konjugdlt [6]helicén-nanohurkot (25. dbra). A vegyiilet szerke-
zetét is meghatdroztdk rontgendiffrakcids médszerrel [36]. A
[6]helicén-nanohurok csapddba ejt egy rendezetlen szerkezetd
klérbenzol oldészermolekuldt. Kénnyd beldtni, hogy ez a szén-
hidrogén jelent§sen kiilonbozik az 5. 4bran bemutatott nano-
ovtdl.

Az elmult években szdmos Mobius-szalagra hasonlité vegyti-
letet dllitottak el§ és jellemeztek a kutatdk. Ezeknek a vegyiile-
teknek a szintézise kulcsfontossdgu a funkciondlis anyagok fej-
lesztéséhez az anyagtudomdnyban — elsGsorban a nanotechno-
légidban, az elektronikdban, az optikdban -, valamint az orvos-
bioldgiai alkalmazasokban. Ezekrél a Mobius-szalagra emlékez-
tetd vegyiiletekrdl olvashatnak Gong 2025-ben megjelent 9ssze-
foglaléjdban [37].

Az itt bemutatott példak is arra utalnak, hogy kémiai tton el6-
allitott vegyiileteink nemcsak hasznosak, hanem sokszor érdekesek
és szépek. Ezt szintén hénaprdl hénapra demonstrdljdk a Vegyész-
leletek kozott ismertetett ,,hdnap molekuldi”. Ezekbdl kitiinik,
hogy szintéziseink végterméke lehet szdérakoztatd is.

Koszonetnyilvanitds. A cikk megjelenését a Megujulé Energidk Nem-
zeti Laboratérium tdmogatta a Nemzeti Kutatdsi, Fejlesztési és Innovd-
ciés Hivatal RRF-2.3.1-21-2022-00009 azonosité szdmu projektjének ke-
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retében. Koszonom prof. dr. Lente Gébor egyetemi tandr (Pécsi Tudo-
mdnyegyetem) hasznos javaslatait. Hilimat fejezem ki Bara Gabrielldnak
és Seprényi Kingdnak az irds gondos dtnézéséért.
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