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Az infravoros (IR) spektroszkopia buivoletében

Kutatoi palyafutasom elso fél évtizede

SOHAR Pal*

Ez az iras nem tudomanyos kozlemény, még csak nem is
tudomanytorténet, hanem egyfajta témaorientalt életrajz,
személyes ¢lményekkel, a szakmai mitkodésemmel Gssze-
fliggd, részben utdbbihoz legfeljebb lazan kapcsolddo ese-
mények folelevenitésével. Mindazonaltal azt remélem, hi
képet nyujt a korszak, az 1960-as évtized tudomanyos éle-
térdl, a maganélet mindennapjairdl és egy akkor hazankat
meghddito, uj nagymiiszeres mddszer — az infravords (IR)
spektroszkopia — meghonosodasarol, elterjedésérdl, jelen-
toségének felismerésérdl a kutatdbmunkaban és ezzel 6ssze-
fliggben, bar csak rovid ideig tartd, am addig nem tapasztalt
mértéki diadalmenetérdl a tudomany hazai vilagéban.

1. Romantikus ismerkedés az IR-spektroszképiaval

., Cherchez la femme”

Az 1957/58-as tanév negyedéves egyetemi hallgatoi a
vérbefojtott forradalom és szabadsagharcot kovetd hata-
¢és reménytelenség nyomasztd érzését a tanulasba menekiil-
ve, felfokozott tudasszomjjal igyekeztek maguktdl eliizni.
Legalabbis sokan voltak, kozottiik én is, akik a szakmai
ismeretekbe meriilve probaltak menekiilni a kilatastalan-
sag vigasztalan valosagabol. A BME (a Budapesti Miszaki
Egyetem) Vegyészkaran akkoriban ugyszolvan ismeretlen
volt — az ELTE-vel ellentétben — a specialis kollégiumok
intézménye: a legkivalobb hallgatok szamara tartott, s a
tudomanyok specialis, pl. kiilondsen nehezen emészthetd
témakat, vagy akkor ujdonsagnak szamité szakteriileteket
ismertetd, fakultativ kurzusok. Ekként kiilondsen idGsze-
ri volt akkoriban ilyen eléadas-sorozatok meghirdetése. A
BME-n a legels6k kozott volt Varsanyi Gyorgy, a Fizikai-
Kémiai Tanszék docensének 1957 dszi félévére meghirde-
tett IR-kurzusa. [1]

Varsanyi a spektroszkopiak iranti elkdtelezettségét a
Szegedi Tudomanyegyetemen, a Fizikai Kémiai Tanszéken
szerezte, ahol egyetemi diplomamunkajat végezte. A Kiss
Arpad professzor vezette tansz¢ék volt a hazai spektroszko-
piai és kvantumkémiai kutatasok boleséje. A Kiss Arpad-
iskolabol szamos, a tudomanyteriilet késébbi kiemelkedd
szaktekintélye keriilt ki, tobbek kodzott, Varsanyi mellett,
Lang Laszld, a KFKI vezet6 kutatdja, BME-professzor, a
hazai UV-spektroszkopia egyik legkivalobb specialistaja,
az MTA kiilsé tagjai, Sdndorfy Kamill a Montreal-i egye-
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tem professzora, az alkalmazott IR-spektroszkopia elsd
monografidjanak tarsszerzdje és Paunz RezsO Izraelben
mikddott kvantumkémikus professzor.

Mivel, mintemlitettem, korabbannemvoltak a Vegyészkaron
»speckoll”’-ok, az eldadoknak, igy Varsanyinak is, rekla-
mozni kellett az eléadasokat és toborozniuk a leendé hall-
gatdkat. A fiatal Varsanyi természetesen erésen vonzodott
a kiilondsen szép €s csinos hallgatonékhoz, s koziiliik hiv-
ta meg a tanulmanyokban is kimagasloakat el6adasaira.
Kozottiik volt késobbi feleségem is, aki irant akkoriban mar
heves vonzalom ébredezett bennem. gy aztan, bar én nem
kaptam meghivast, jelentkeztem én is az IR kurzusra. Az
eléadasok azonban igen tomény elméleti anyagot, sok és
nehéz matematikai levezetést, nehezen emészthetd, elvont
fogalmakat tartalmaztak, s ennek kovetkezményeképpen
a hallgatondk lassanként elmaradoztak az eléadasokrol,
s mire vizsgara keriilt a sor, mdsodmagammal (a masik
fiti hallgatoval) egyediil maradtunk. gy lett belélem IR-
spektroszkopus. [2]

2. Diplomamunka — Inaskodas a BME-KKKI
IR-laborban

,Végbe sosem viszed, mit a természet tilt.”

Sikeres IR-speckoll vizsgamnak kdszonhetéen a diploma-
munkamat, [3] otodéves vegyészmérnok hallgatoként —
rendhagy6é modon, két tanszéken — a BME Szerves-kémiai
Technologiai és Fizikai Kémiai Tanszékein végeztem.
Diploma-témaul a triacetil-levogliikkozan (1) titantetraklo-
ridos komplexeinek eléallitasat és szerkezetiik felderitését
kaptam. A szintetikus munkat a Technologia-, az eldalli-
tott Uj vegyitletek szerkezetigazolasat a Fizikai Kémiai
Tanszéken, IR spektroszkopidval végezhettem.

A szénhidratok egyes — Friedel-Crafts tipusu — reakcidiban
a TiCl, a katalizator, de egyes esetekben a szénhidrattal
képezett komplexei, mint kozbenso termékek, reakciokom-
ponensként vehetnek részt a folyamatban. Korabban csak
monofunkcids vegyiiletek ilyen reakcidit vizsgaltak, poli-
funkcids vegyiiletek komplexeit csak a BME Technologiai
Tanszékén allitottak eld, s ezek szerkezetére vonatkozo6 adat
nem jelent meg az irodalomban.
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Az 1 vegyiilet acetal-részletet tartalmazo cukoranhidrid
[4], s nem anhidro-cukor. Utdbbiak ui. félacetalok, gliiko-
zidos hidroxil-csoportot és éterkotést tartalmaznak. TiCl,
hatasara 1 anomerizacid kozben klorozodik. A klorszar-
mazek sokféle atalakitasa lehetséges €s igy hasznos kiindu-
16 vegyiilete tovabbi cukorszarmazékok eléallitasanak. 1 a
TiCl,-dal tobbféle, kozottiik 3:2 (TiCl:1 dsszetételil) komp-
lexet képez, s feltételezték, hogy ezek a klorozasi reakcid
kozti termékei. Ennek alapjan irtak le a reakci6 hipotetikus
mechanizmusat.
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A reagensek relativ mennyiségének fiiggvényében keletke-
z6 tobbféle termék eldallitdsa Gnmagaban nem volt nehéz:
a reagensek Osszedntésekor a keletkez6 komplex csapadék-
ként kivalt az oldatbol, s ezt csak le kellett ,,nuccsolni” t
i. szlirni. Csakhogy szliréskor a sarga, vagy narancsszinii
reakciotermékek sosav tavozasa kozben elbomlottak: a szii-
rén fehér TiO, és a valtozatlan cukorszarmazék maradt. Az
irodalom tanulmanyozasaval kideritettem, hogy a komple-
xek instabil, higroszkopos, a levegd nedvességének hatasa-
ra elboml6 anyagok.

1. abra. Sajat tervezésii szarazkamra (drybox)

A probléma athidalasara szarazkamrat (1. abra) szerkesz-
tettem, amelyet szaritott nitrogéngdzzal megtoltve ned-
vességmentes atmoszféraban végeztem el a reakciot, és a
sztlirletet paraffinolajban (nujol) szuszpendalva vittem IR-
vizsgalatra. Lehetséges, hogy szarazkamram a szintetikus
kémia-torténet elsé ,,dry-box”-a.

Az IR spektrumok felvételére a BME Fizikai Kémia
Tanszékén miikodé és az MTA Kozponti Kémiai
Kutatéintézetével kozdsen hasznalt mliszerével, egy egysu-
garmenetes, szovjet gyartmanyu IKSZ-11 (Infra-Kraszndj
Szpektrometer, 2. abra) berendezéssel keriilt sor. Ezid6tajt
az IR-spektroszkopia hazankban még alig ismert mérési
modszer volt, s minddssze két, mar akkor korszertutlen-
nek mindsiilé spektrométer, a mar emlitett, s egy azonos
tipustt méasik Veszprémben, a MAFKI Bor Gyorgy vezette
laboratériumaban miikodott. A BME-n 1évé IR-labor veze-
téje Varsanyi Gyorgy professzor volt, s a méréseket Holly
Sandor tud. munkatars és Imre Lajos technikus végezték.
Ok ketten vezettek be az IR-mérések mesterségébe.

képezhet: 1:1 komplex esetén 3d2452p (2), 1:2 komplex 1ét-
rejottekor stabilis, 12 elektronos 3d*4s*p® szerkezet (3) ala-
kul ki. Az 1 szubsztratumban négyféle elektrondonor, t. i.
oxigén van jelen, az eldallitott vegyiiletek szerkezetének
felderités¢hez tehat azt kellett tisztazni, hogy hany és mely
oxigén vesz részt a komplexképzésben.
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Vizsgalataim és az IR-spektrumok igazoltak, hogy

— haromféle osszetételli, 1:1 4), 1:2 (5) és 3:2 (6) komp-
lex keletkezik és, ellentétben a korabbi feltételezésekkel,
3:1 komplex nem képzddik,
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— a komplexek nem intermedierjei a klorozasi, illetve epi-
merizacios reakcioknak,

— a komplexekben a TiCl, nem az acetalos oxigénekhez,
hanem az észter-karbonilon koordinalodik,

— a korabban feltételezett reakciomechanizmus nem helyt-
allo, s helyette 0j mechanizmust javasoltam.

A 4-6 szerkezeteket az elemanalizis-adatok és a vC=0 il-
letve vC-O frekvencidknak az 1 spektrumaban mérthez
képest észlelt eltolodasa és elébbiek szama alapjan sikeriilt
felderiteni. A komplex spektrumaban az acetalos vC—O
frekvenciak valtozatlanok, mig a vC=0 savok jelentésen el-
tolddnak a kisebb hullamszamok iranyaba (a CO-kotésrend
a koordinéci6 hatasara gyengiil). A triacetil-levogliikozan
(1) spektrumaban két karbonil sav jelentkezik 1740 és 1765
cm™-nél, kb. 2:1 intenzitasarannyal (a hetes gy{irii azonos
oldalan 1év6 két, illetve az ellenkez6 oldalan 1évo egy ace-
til-csoportnak megfeleléen). Az 1:1 komplex (4) esetén az
intenzivebb sav eltolodik és felhasad (1670 és 1640 cm™), je-
lezve, hogy a hetes gytirti azonos oldalan 1év6 két karbonil
tetragonalis-bipiramisos (3 tipust) szerkezetet alakit ki egy
TiCl, molekulaval. A nagyobb frekvencidju sav alig eltérd
frekvenciaval 1760 cm™-nél 1ép fol.

Az5 1:2 komplex spektrumaban harom vC=0 sav észlelhe-
t6 1710, 1670 és 1640 cm'-nél. Tehat itt mindharom karbo-
nil koordinalddik. Kettd, hasonldéan 4 esetéhez, 3 tipusu, a
hetes gylirti masik oldalan 1évé harmadik karbonil pedig 2
tipust trigonalis-bipiramisos szerkezettel. A 6 3:2 komplex
spektrumdban ugyancsak harom vC=0 sav talalhatd, mind-
harom eltolodva a kisebb hullamszamok iranyaba.

Diplomamunkamnak figyelemreméltd utdélete is volt: té-
mavezetém (konzulensem), Deak Gyula és Holly Sandor
tovabb folytattak az altalam megkezdett kutatasokat és er-

6l tobb publikaciot is kozzétettek, s6t Holly Sandor e téma-

crer

3. Kozveszélyes munkakeriild szerepben

»Wenn die Not aufs Hiochste steigt
Cott der Herr die Hand uns reicht.”
(Hol legnagyobb a baj, kizel a segitség.)

Részvételem az 1956-o0s szabadsagharc és forradalom ese-
ményeiben katasztrofalis ,,kaderlapot” termett szamomra,
amellyel megterhelten bocsatott utjara friss diplomammal
az egyetem. Bar semmi konkrét tettem bizonyitéka nem ke-
riilt a hivatalossag birtokaba, az, hogy negyedmagammal
(a szaz korili 1étszamu évfolyamunkroél) nem voltam haj-
land6 belépni a DISZ-be, és az 1957 tavaszan sorra keriilt
»kaderezéskor” (vilag- és politikai nézeteimrdl folytatott
kikérdezésemkor) nem voltam hajland6 ,,megbanast” ta-
nusitani, elegendd volt a lesujtd politikai mindsitésemhez,
melynek kiséretében tobb honapon at nem tudtam elhelyez-
kedni. Ekkor a BME taviratban figyelmeztetett: ,,Ha rovid
idon belil nem lesz allasa, kozveszélyes munkakerilonek
mindsiil”, és visszavonjak épp, hogy csak megszerzett dip-
lomam. Rokoni segitséggel protekcios allashoz jutottam
— higiénikusként — a Kelenfoldi Tejipari Vallalatnal és fél
évet allatorvosi munkakdrben tevékenykedtem. Az elsd
munkahelyemen eltoltott rovid id6 kiilonben élménydusan
telt: beutaztam a fél orszagot és egészségligyi jelentése-
ket készitettem az Egészségiigyi Minisztérium szamara
tejiizemekrol.

A mottéul valasztott idézet, Humperdinck ,Jancsi és
Juliska” operajanak zar6 versei és zeneszeretetem segitett
hozza, hogy képzettségemnek megfeleld6 munkahoz juthas-
sak. 1960 kora 6szén egy Karolyi kerti koncert sziinetében
Osszetalalkoztam az ugyancsak zenekedveld mentorom-
mal, Varsanyi professzorral. O szerezte elsé munkahelyem
a Gyogyszerkutat6d Intézetben (GYKI), amelynek aztan két
évtizeden 4t voltam szerkezetkutato spektroszkopusa.

A szovjet ,testvéri segitséggel” eltiport forradalom és sza-
badsagharc bukasa utan, a Szovjetunio barati tdmogatast
nyujtott a romokban heverd, ¢hezd és kommunista terror
alatt nyogé Magyarorszagnak. Es mi lehetett volna nagyobb
¢s siirgetobb segitség, mint harom elavult és hasznalhatat-
lan infravords spektrométer?

Ekként harom IKSZ-12 (az IKSZ-11 ,korszerUsitett”, de
éppoly elavult valtozata) érkezett hazankba, melyek egyi-
két a GYKI, a masik kettét a Kébanyai Gyodgyszerarugyar
(KOGYO, ma Richter) és a szegedi Jozsef Attila Tudomany
Egyetem (JATE) Fizikai Kémiai Tanszéke kapta. A GYKI
vezetése Varsanyi professzorhoz, mint a hazai IR spekt-
roszkopia elsdszamu szaktekintélyéhez fordult, hogy ajanl-
jon szakembert, aki a miiszert izembe helyezné ¢és miikod-
tetné. Varsanyi pedig engem ajanlott. igy lettem a GYKI
munkatarsa, s igy jutottam képzettségemnek megfeleld
munkahoz.
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4. Kilatastalan kezdet, eloszor az ELTE-n,
mint vendégkutato

»Per aspera ad astra”

Spektroszkopusi palyafutasom igy a GYKI-ban kezd6dott
meg 1960. januar 1-én. Az Intézet ekkor, ¢s még ot évig,
a Rottenbiller utcaban, egy eredetileg lakohazként szolgalo
¢épiiletben mikodott. Az IKSZ-12 késziiléket kicsomagolat-
lanul, a szallitasi ladakban, s vele engem, egy ablaktalan,
kb. 6 m?-es kamraban helyezték el. A helyiséget eredeti-
leg hiitészobanak hasznaltak, ahol kiilonféle allati szerve-
ket, allati méjat, hasnyalmirigyet, stb. taroltak, amelyekbdl
gyogyszerek alapanyagaként felhasznalhatd vegytileteket
vontak ki.

A szobanak nem volt szelldzése, sem vizcsap, sem elekt-
romos csatlakozo, csupan a gyorsan romlo allati szervek
btize aradt a falakat borit6 faburkolatbdl. A vilagitasrol egy
asztali lampa gondoskodott, amelyet egy hosszu, az ajto
alatti résen kivezetett kabel csatlakoztatott a folyoson 1€vo
dugaljhoz. A berendezés ezen kiviil egy rozoga sz¢ékbdl és
egy konyhaasztalbol allt.

A szakirodalom tanulmanyozasa iiriigyén igyekeztem mi-
nél kevesebb iddt tolteni ,,miiszerlaboromban” és egyben
,»dolgozoszobamban”. Szerencsére az intézet igazgatoja,
Vargha Laszl6 akadémikus, a nemzetkozi szaktekintélynek
szamitd cukorkémikus atlatta, hogy ilyen elhelyezés nem
teszi lehetévé sem az IR berendezés iizembe helyezését,
sem a normalis munkat.

Vargha rokoni kapcsolatban volt (sogorok voltak) Bruckner
Gyo6zovel, az ELTE Szerves Kémiai Intézetének nagyhiri
professzoraval, a magyar szerves kémia kiemelkedd sze-
mélyiségével. Igy aztan ,.csaladi alapon” egyiittmiikodési
megallapodast kotottek, amelynek értelmében a Tanszék
megfeleld helyet biztosit az IR-késziilék szamara, és vele,
mint miikodtetdjét, vendégkutatoként befogadja szemé-
lyemet is. Viszonzasul, az iizembehelyezést kovetden IR-
vizsgalatokat végzek a Tanszék szamara is, €s késébb be-
vezetem egy fiatal munkatarsukat a mérések gyakorlataba,
a muszer kezelésébe és az IR-spektrumok szerkezetkuta-
tasbeli alkalmazasaiba. Igy lettem tagja — hat éven 4t — a
tanszéki munkakdzosségnek.

5. Az IKSZ-12 spektrométer ,,felélesztése”: kalandos
miiszer-rekonstrukcio

Multis ietibus dicitur quercus.”
(Csak sok fejszecsapdssal vaghatjuk ki a tolgyfat.)

Az ELTE Szerves Kémiai Intézete akkor, 1960-ban, a
Trefort Kertben, a Than Karoly épittette ,,B” épiiletben mii-
kodott. Itt kaptam helyet egy, a Muzeum korut felé nézo
ablaku szobaban, s itt keriilt sor a mliszer nagy izgalommal
vart kicsomagolasara. Az izembe helyezéshez segitséget is

kaptam: a GYKI Miiszaki Osztaly vezetdje és egy miiszer-
mérndk, Kliburszky Béla személyében.

Naivan azt gondoltam, hogy a ladakbol kiszabaditott mii-
szer-egységek 0sszekapcsolasa és aram ald helyezése utan
egybodl mérésre készen lesz majd az IKSZ-12, és maris ve-
hetem fel a berendezés j6 mikddését bizonyitd, s kalibra-
lasra is alkalmazott vizsgéalati minta, a polisztirol spektru-
mat. Lelkesedésem azonban hamarosan lehiitotte a rideg
valosag: a miszer ,lelkét” képezd egységek koziil a va-
kuum-termoelem és az optikai erésité rendszer hasznalha-
tatlan allapotban érkezett, az utobbi két legfontosabb része,
a torzioszalas, tiikkros galvanométer és a szelén-fotocellak
— tan a szallitas soran? — tonkrement.

Kozel egy évig tartott a miiszer mitkod6képes allapotba
hozasa. E feladathoz nem voltak meg még a legalapvetobb
ismereteim sem. A miiszaki osztalyvezet6tdl nemhogy se-
gitséget nem kaptam, de ehelyett hozza nem értéssel, fon-
toskodassal, folytonos gancsoskodassal és tehetetlenségével
kerékkotdje volt a munkanak. Szerencsére a miiszermér-
nok, Kliburszky Béla nagy tudasu, talalékony, ligyeskezi,
kitlin6 szakember, raadasul rendkiviil miivelt, baratsagos és
jokedélyli ember volt, akitdl sokat tanulhattam, és aki nél-
kil nem sikeriilt volna az IKSZ-12-be lelket lehelni.

A friss diplomas fiatal kezd6 beilleszkedését a munkahelyi
kortilmények kozé szamomra ez a két ember befolyasolta:
egyikiik megnehezitette, a masik viszont nagyban segitet-
te. A miszaki osztaly vezetdje szerencsétlen sorsu, fruszt-
ralt ember volt. Erettségi el6tt leventeként frontszolgalatra
vezényelték, €s képzettség hijan csak azért tolthette be az
osztalyvezet6i posztot, mert a nagyhatalmi személyzeti
vezeténd baratja volt. Allando kisebbségi érzés, poziciofél-
tés gyotorte, s ez minden és mindenki irant rosszindulatot
keltett benne. Sovany vigaszul egy-egy mulatsagos ,,beko-
pésével” vidam perceket is szerzett, ami nem jarult hozza
kapcsolatunk szivélyesebbé valasahoz. Egy ilyen feledhe-
tetlen mondasa ekként hangzott: ,,Ha a miliszer mutatdjat
kikdssiik, akkor a miiszer stangal (sic!).”

Kliburszky Béla bacsi — a talpig uriember, aki soha durva
szot nem ejtett ki a szajan, és soha senkit nem bantott meg —
ekkéntjellemezte: ,,A Misi—azegy nagy 160!” Emlékezetesek
bolcselkedései is. Egy ezek koziil: ,,Palikam! Tudod-e, hogy
mi a hdzasélet thrragédidja? (Béla bacsi ui. raccsolt): Hat az,
hogy ha benytlsz a paplan ala, s megfogsz egy labat, nem
tudod, hogy a magadét fogod-e vagy az asszonyét.”

Komolyra forditva a szot: A legnehezebb feladatnak a
vakuum-termoelem megjavitasa, pontosabban egy uj 1ét-
rehozasa bizonyult. Ez a muszer detektora, ez érzékeli a
vizsgalati mintan athaladd infravoros sugarzast, amelynek
kiilonb6z6 hullamhosszi komponenseit szelektiven abszor-
bealjak a vizsgalati mintak, s az ekként valtozo intenzitasu
sugarzas megfelel aramot kelt a detektorban. Maga az ér-
z¢€keld egy bimetal folia, amely egy livegrudacskara felero-
sitve van 0sszekotve az elektromos vezetékkel, amely aztan
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a keletkez6 aramot a galvanométer tekercsébe vezeti. Az ér-
z¢€kel6t tivegbtiraba rdgzitve a burat vakuum alé kell helyez-
ni. S ez képezi a dolog nehézségét! A vakuum Iétesitésekor
u. i. a leveg6vel egyiitt kiszivodhat a bimetal folia. De ha ez
nem is torténne meg, a tokéletes vakuum létrehozasa sem
sikeriil mindig. (A buraba adszorbenst is elhelyeziink, de az
csak minimalis mennyiségii levegdt képes megkdtni.) Ezért
aztan csak igen sok sikertelen probalkozas utan tudtunk
végiil hasznalhatd detektort épiteni. A munkéaban segitsé-
giinkre volt a BME Fizikai Kémiai Tanszékének docense, a
kitiiné vakuumtechnikus Demjan Sandor.

A kovetkez6 megjavitandd egység a torziosszalas, tiikros
galvanométer volt. Ennek tiikre ui. tordtten, torzios szala
pedig szakadtan érkezett. Az egység feladata a detektorbol
érkez0 igen gyenge aram optikai uton torténd folerdsitése.
A tiikorre vetitett fény szeléncellakra esik, s azokban a de-
tektorbol érkezonél joval intenzivebb aram indukaloédik. A
tiikorrdl érkezo, s a szeléncellakra esé fény mennyisége, s
vele az altala létrehozott aram erdssége a tiikor helyzetétdl
fligg, amelyet pedig a detektor torzos szalon és egy elektro-
mos tekercsen atfutd aramanak intenzitasa valtoztat. A szo-
lenoidot magam szerkesztettem Béla bacsi tanacsai alap-
jan. Eloszor is megfeleld atmérdj és anyagu fémhuzalrol
kellett gondoskodni. Ezt keresztapam segitségével, aki az
Albertfalvai Zomanchuzalgyar fokonyveldje volt, a gyar-
tol szereztem. A huzalt egy megfeleld méretii fadarabka-
ra kellett feltekercselni és sellakkal 0sszeragasztani, majd
a fabetétet eltavolitani. EIobb azonban ki kellett szamitani
a huzal hosszat, a menetek szamat és méretét, amihez iro-
dalmazassal kisérleti fizikai ismereteket kellett gytjtenem.
Torzios széalat Kanadabodl, Sandorfy Kamill professzortdl,
késébbi kedves baratomtol, az MTA kiilsé tagjatol, és az
IR-spektroszkopia szerkezetkutatdsi alkalmazasairdl meg-
jelent elsé szakkonyv [5] tarszerzdjétol kaptam. Postan,
egy levél lapjai k6zé rejtve, boritékban kiildte el Kamill ba-
tyam a torzids szalat. A tiikr6t a MOM-ban csiszoltak Lang
Laszl6 professzor, az UV-spektroszkdpia hazai els6 szamu
szakértdje kozbenjarasara, aki masodallasban a MOM osz-
talyvezetdje volt.

A harmadik megjavitandd egység az optikai erdsité volt,
pontosabban ennek kiégett szeléncellait kellett potolni.
Hosszas nyomozas végén kideriilt, hogy hazailag kizarolag
a KFKI-ban (Kozponti Fizikai Kutaté Intézet) hasznalnak
szovjet gyartmanyu szeléncellakat. A KFKI munkatarsa,
a kitlind miiszerépitd spektroszkopus, Szoke Jozsef fel-
ajanlott szeléncellakat, csupan az intézetbdl valod kihoza-
talat nem vallalta. Ez ugyanis rendkiviil bonyolult, szinte
reménytelen feladatnak ttint. A KFKI-t azid6tajt szovjet
fegyveres katonak Orizték és csak nehezen megszerezhetd
hivatalos engedéllyel lehetett az intézet teriiletére bejutni.
Onnan valamit kihozni szinte lehetetlen volt. Kisérleteink
legalis kihozatali engedély megszerzésére sorozatosan ku-
darcot vallottak. Kénytelen voltam magamra vallalni a koc-
kazatos feladatot, hogy kicsempésszem a szeléncelldkat.
Nagy keservesen megkaptam a latogatasi engedélyt ,,szak-
mai konzultaciéra” Sz6kéhez és felbuszoztam Csillebérere.

Szerencsésen atestem a bebocsatasi ceremoénian, és egy
fegyveres Or elkalauzolt a Széke laborba. Joska atadta a
szeléncelldkat, de figyelmeztetett, hogy mindketten nagy
bajba keriilhetiink, ha elcsipnek illegalis rakomanyommal.
A szeléncellakat gondosan elhelyeztem személyi igazol-
vanyom lapjai kdz¢, mert ezt belépésemkor ellendrizték, s
remélhettem, hogy kilépéskor nem ismétlik meg a vizsgala-
tot. Tervem bevalt, az akcio sikerrel jart!

Minden egyiitt volt hat az IKSZ-12 beinditasahoz, s ebben
nem is csalodtunk. 1961 elején a mlszer mérésképes alla-
potban volt, és sor keriilhetett az elsé spektrum-felvételekre.

6. Rémalom, avagy mérés az IKSZ-12 spektrométerrel

»Nehéz gond élénkiti elménk”
(Ovidius)

A korszerti spektrométerekkel a minta eldkészitése, be-
helyezése a miiszerbe, és a mérési paraméterek beallitasa
utan gombnyomasra elindul az IR-spektrumok regisztrala-
sa, és néhany percen beliil elkésziil a kinyomtatott felvé-
tel. Csakhogy az IKSZ-12 tavolrdl sem volt korszeriinek
tekinthetd, és egy spektrum elkésziilte, legjobb esetben is,
ha a mérést nem hitsitotta meg semmilyen zavar6 tényezo,
legalabb két napot vett igénybe.

A sugarforras (Nernst stift) fényintenzitdsa meredeken
valtozik a hullamszam (illetve a frekvencia) fiiggvé-
nyében, s ezért a mérendd IR- hullamszdm-tartomany
(650-4000 cm™) csak tobb szakaszban regisztralhato, az
¢ésszert regisztralopapir-méretet figyelembe véve. A miiszer
»egysugaras” jelzdje arra utal, hogy a referens (az oldoszer,
szilard minta esetén az ,,lires” KBr pasztilla, folia mérése-
kor pedig az iires kiivetta), majd pedig a vizsgalandé mintat
tartalmazé oldat, pasztilla vagy folia kiilon-kiilon méren-
doek. A spektrum a szazalékos fényelnyelés a hulldmszam
fliggvényében, ha a referensen ates6 fényintenzitas 100 %.
De, mint jeleztem, a fényintenzitas rohamosan valtozik a
hullamszamtdl fiiggden, tehat minden mérési ponton mas
anagysaga.

A %-os fényelnyelés meghatarozasat ezért a kovetkezo-
képpen kellett elvégezni. A referens és a minta spektru-
manak egy-egy szakaszat ugyanarra a papirra regisztralva
lefényképeztiik és a képet matt iiveglapra vetitettilk. Egy
plexi lapra derékszog korvonala halézatot karcoltunk. Az
atfogo és egyik befogo kijelolte csucsbol kiindulva a ma-
sik befogd felé mend vonalakat karcoltunk, gy, hogy a
vonalak egymastol egyenld tavolsagban érjék el utdbbit.
Tiz vonal esetén az egyes vonalak az atfogo és a ,,masik
befogd” metszéspontjat 100 %-nak tekintve 10, 20,....90,
100 %-ot jelentenck. A vonalzét vizszintesen ugy elcsusz-
tatva, hogy a plexi lapon a mérendd hullamszam-értéknél
a referens gorbe a 100 % vonalra essen, a minta elnyelési
szazaléka a vonalhalozatrol leolvashato. Ezt a miiveletet a
kiilon-kiilon mért spektrumszakaszok regiszratumairol ké-
sziilt fotokon a mérési pontossagtol fliiggden, pl 1, 5 vagy 10
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hullamszamonként elvégezziik és a leolvasott %-adatokat
feljegyezziik. Mivel a kivetités sotétet kovetelt, az adatokat
diktafonba mondva kellett rdgziteni, majd vilagosban visz-
szahallgatva milliméter-papirra beirva jutottunk a szokasos
hullamszam versus elnyelési szazalék regisztratumhoz, az
IR-spektrumhoz. Maga a mérés, a fotozas, a film eldhivasa
és megszaritasa, majd a mérési adatok feljegyzése és kiraj-
zoléasa idedlis esetben is masfél-két napot vett igénybe.

Barmily faradsagos is volt, az elsd fent vazolt moédon kapott
spektrumokat izgatottan, kitdré orommel, igazi sikerél-
ményként fogadtuk! S a legérdekesebb része munkanknak
csak ezutan, a mérési eredményeket értelmezve, a spektru-
mokbol nyert informaciokat a szerkezet-felderitésben fel-
hasznalva kovetkezett!

A mérés azonban gyakran sok bosszusaggal jart. Hol a
miszer valamelyik egysége hibasodott meg (pl. kiégett a
sugar- vagy a fényforras, ,,megsiiketiilt” egy szeléncella,
elhomalyosodott a galvanométer tiikre, dramsziinet volt,
nem sikeriilt a fot6zas, etc., etc.), hol valami kiilsé tényezd
okozott zavart. Csupan egyet emlitve ezek koziil: a szobam-
mal szomszédos volt egy szeminariumi helyiség, ahol egy
ping-pong asztal is allt, s ha éppen nem folyt ott oktatas,
a tanszéki személyzet gyakran nagy asztalitenisz csatakat
vivott. Az optikai erdsitd (a szeléncellas-berendezés és a
galvanométer) a két szoba kozotti falon, egy konzolon fog-
lalt helyet, ekként oldottuk meg a rezgésmentes elhelyezést.
Amikor valamelyik pingpong jatékos nagyot dobbantott, a
konzol, s a rajta 1évok mozgasba jottek és a spektrumban
egy oOriasi elnyelés sav keletkezett! A tobb oras mérés karba
veszett, jomagam pedig heves dsszetlizésbe bonyolodtam
sportszeretd kollégdimmal.

Bele Troum Monochromalor roum

StrohlungseT

Klimo inlage Zubeh

3. abra. Az UR-10 kétsugarmenetes IR spektrométer

Az IKSZ-mérések okozta kinlddas szerencsére csupan alig
egy ¢vig tartott. Akkor ui. a Szerves Kémia Tanszék kapott
egy modern, kétsugarmenetes UR-10 elnevezésii keletné-
met gyartmanyu miszert (3. dbra). Ezzel megismételtem
az el6z6 év IKSZ-12-vel késziilt méréseit. Kideriilt, hogy a
spektrumok mindsége kifogastalan volt és a sok kinlodassal
késziilt mérések helyes eredményekkel jartak. Ett6l kezdve
a Tanszék ¢s a GYKI egyiittmiikddése annyiban modosult,

hogy a méréseket az UR-10 miszerrel, rovidesen kozosen,
a Tanszék frissen felvett fiatal munkatarsaval, Ruff Ferenc,
késébbi kivalé kutatoval, egyetemi tanarral végeztiik.
A szobam megtarthattam, s cserében Ruff Ferencet segite-
nem kellett a miiszer, a mérések és a spektrumértelmezés
tudnivaldinak megismerésében. A két intézet egytittmiiko-
désének jegyében az elsd, IR-méréseket kérd kollégak ko-
z06tt tobb ELTE oktat6 (Vajda Miklos, Brucknerné Wilhelm
Adrienn, Csaszar Janos, Kormendy Karoly, és még tobben)
is volt. Els6 tudomanyos koézleményem Kormendy tars-
szerzOségével az ELTE Annales Univ. Sci. folyodirataban,
német nyelven jelent meg. [6]. Eleinte Ruff Ferenccel k6z6-
sen igyekeztiink megoldani a szerkezet-felderitési feladato-
kat, de hamarosan 6 mar 6nélléan foglalkozott a ra harulo
problémak megoldasaval. Kitling, nagy tudast, eredményes
kutato, kellemes egyiittmiikddo partner €s kolléga, idealis
munkatars volt. Késébb a tanszék legsikeresebb kutatasa-
ban, kénvegyiiletek szerkezetfelderitésében, kvantumelmé-
leti, reakcidkinetikai vizsgalataban vezet6 szerepe volt. Az
e témaban Kucsman Arpad és Kapovits Istvan professzo-
rokkal egyiitt elért eredményeiket Széchenyi-dijjal ismer-
ték el.

7. Hazai ismertséget/szakmai kapcsolatokat termé
IR-miiszer-szakértoként

»Nem mindenki muzsikus, kinek hangszere van.”
(Varro)

Az IKSZ-12 sikeres ,,felélesztésének” hamar hire ment, és
a két tovabbi miiszer ,,boldog” tulajdonosa, a szegedi (akkor
Jozsef Attila nevét viseld) tudomanyegyetem (JATE) és a
Kébanyai Gyogyszerarugyar (KOGYO, ma — Gijra — Richter
Gedeon) megkeresett, hogy installaljam az 6 spektrométe-
reiket is. igy keriilt sor ,,hdzon kiviili” vendégszerepléseim-
re, hamarosan az egész orszag kémiai kutatohelyeire kiter-
jedd tudomanyos egyiittmiikodéseim beindulasara.

A szegedi késziilek a Fizikai Kémiai Tanszékre kerdiilt, s
a tanszék vezetdje, a koordinaciés vegyiiletek, komplexek
UV-vizsgalatanak kiemelkedd szakértdje, Csaszar Jozsef
professzor hivott meg. Szerencsére kidertilt, hogy a szegedi
IKSZ példany sokkal jobb allapotban volt, mint a GYKI-
ban Ujjaépitett parja, és ezért rovid idon beliil sikeriilt mé-
résre képes allapotba hozni a berendezést. E siker nyoman
késobb a tanszeék tobb munkatarsat is belfoldi tanulmanyt-
ra kiildte hozzam Csaszar professzor.

A szakmai kapcsolatnak sok év multan egy szamomra kissé
mulatsagos utojatékara is sor keriilt. Egy napon, 1987 vége
felé, teljesen varatlanul, Marta Ferenc akadémikus, a KKKI
akkori féigazgatoja felhivott telefonon és arra kért, hogy
keressem fol, mert szeretne velem beszélni. Fogalmam sem
volt, hogy mit akarhat, mert addig csak tavolrél ismertem,
s nem volt vele semmiféle kapcsolatom. Kideriilt, hogy
Csaszar prof. nyugdijba vonuldsa miatt megiiresedett a sze-
gedi Fizkém-en (melynek Csaszar el6tt 6 is vezetdje volt)
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a tanszékvezetdi poszt, s ennek betodltésére szemelt ki. Azt
akarta megtudni, hogy vallalndm-e a feladatot.

A dolgot ekként adta el6: ,,Mivel Bérces (Bérces Tibor
akadémikus, Marta szegedrél magaval hozott munkatarsa)
nem vallalja, rad gondoltam.” Szoéval, ha nincs 16, jo a sza-
mar is! Eletkoriilményeim nem tették volna lehetévé sem
a Szegedre koltdzést, sem az ,,ingazast” (utobbit lelkiis-
mereti okokbol sem vallaltam volna: véleményem szerint
a tanszékvezetdi poszt megkivanja a folytonos jelenlétet, s
az ingazast ezért tanszékvezetoként lelkiismeretlenségnek
tartottam volna), de azért vonatra iiltem és meglatogattam a
tanszéket. Szemiigyre véve az ott talaltakat, végleg elhari-
tottam a megtiszteld felkérést.

A KOGYO-ban valamivel nehezebb volt a miiszerélesz-
tés, de a hibas alkatrészek cseréjét, a GYKI késziilekkel
kapcsolatban mar kitaposott utakat hasznalva, sikeriilt
megoldani, és itt is mikodéképes allapotba hozva tovabb
erbsithettem miiszerszakértdi nimbuszom. A meghivom a
gyar Alkalmazott Fizikai-kémiai Kutatolaboratoriumanak
munkatarsa, a fiatalon, tragikus koriilmények kozott el-
hunyt Bajer Jend volt. Késdbb ennek a részlegnek a vezetdje
Gorog Sandor akadémikus lett. Vele késdbb, mas formaban
alakult ki szakmai kapcsolat. Az elsé nagyter(i — 250 MHz-
es — NMR-késziilék beszerzését a Richter és az EGYT (mai
EGIS) kozdsen finanszirozta. Az EGIS, amelynek tulaj-
donaba keriilt a spektrométer, s amelynek akkor, mint az
Onalld Szerkezetkutatasi Osztaly vezetéje, munkatarsa
voltam, kompenzacioként az én szakértdi kdzremitkodésem
ajanlotta fol a Richter szerkezetkutatasi feladataiban. [2].
Ezen egyiittmikodés keretében tobb szdz Richter-minta
vizsgalatat végeztiik el osztalyomon a gyar szamara.

Beszamolom , miiszerszakért6i” mukodésemrdl annak
egy humoros epizddjaval ,,szinesitem”. E szakértelmem
a hiedelem szerint nem korlatozodott az 1IKSZ-12 készii-
lékekre, hanem az 1960-as évek elején megjelend NDK
gyartmanyu, sokkal modernebb, kétsugdrmenetes UR-10
tipusu spektrométerekre is kiterjedt. 1962-ben a Kdzponti
Orvostudomanyi Kutato Intézet is hozzajutott egy UR-10
berendezéshez, és az lizembeallitast kdvetden, alig néhany
nap eclteltével, lizemzavar Iépett fol: a késziilék egyaltalan
nem funkciondlt. A mikddtetd kutatd engem kért segitsé-
giil, mert rostellte, hogy alig par nap utan, maris segitséget
kérjen a német gyarto cégtol.

Nem szivesen vallaltam a feladatot, mert a bonyolult elekt-
ronikaval és beallitas-érzékeny optikaval mikodoé készii-
lékhez hasznaldjaként csak nagyon feliiletesen, a miiszerek
miikddését illetd alapismeretek hidnyos birtokaban joggal
féltem, hogy nem tudom megoldani a problémat. De ismét
szerencsém volt: nem deriilt fény a miiszermiikodés rej-
telmei terén fennallod tajékozatlansagomra. Az elektromos
csatlakoztatdo dugalj ui. nem volt bedugva a konnektorba.
Nem 4arultam el a probléma okat, mert nem akartam meg-
szégyeniteni kollégam. Igy aztan egy darabig piszkalgat-
tam a késziilekben, de igazabdl egyetlen mozdulattal sike-

rillt ,,megjavitanom” az UR-10-et, mikodtetéjének nagy
oromére, aki nem gydzott halalkodni és szakértdi hozzaér-
tésem dicsérni.

A Wander-gyar (késébb EGYT, majd EGIS) 1963-ban
ugyancsak hozzajutott egy UR-10 késziilékhez, s kezelésé-
vel nekik is nehézségeik tamadtak. Ok is (személy szerint
Simonyi Istvan, az Analitikai Osztaly vezetdje) hozzam for-
dultak segitségért. Amikor sikeriilt a mliszer hibajat meg-
talalnom és megjavitanom, nem sejtettem, hogy majd két
évtized elteltével a gyar és meghivom munkatarsaként térek
vissza az EGY T-be.

8. Kudarcos kezdet: az iskolapénz megfizetése.
Tanulsagos tévedések

»Jévedni emberi dolog”

Nem mentegetddzés, csupan ténymegallapitas: a legtobb-
szOr igen bonyolult szerkezetii IR-spektrum sokkal at-
tételesebben ad informaciokat a molekulaszerkezetrol,
mint a joval informativabb, egyszeriibb felépitésit NMR-
spektroszkopia, és még inkabb, mint a szerkezeteket va-
l6saghti atomtévolsagokkal és vegyértékszogekkel papirra
rajzolé krisztallografia. Az elemi Osszetételt illetden pedig
a tomegspektrometria nyujt minden tévedést kizar6 adato-
kat. Ezek a nagymiszeres modszerek azonban kutatoi pa-
lyafutasom kezdetén, az 1960-as évtized elsd felében még
nem voltak hozzaférhet6k a hazai szerkezetkutatds szama-
ra. S6t, az IR-modszer is csak akkoriban volt elterjeddben,
kevés tapasztalat, adat volt fellelhetd a szegényes szakiro-
dalomban. Igy aztan nem meglepd, hogy kezdetben egy-
két, késobb tévesnek bizonyult szerkezetre kovetkeztettem
az IR-spektrumokbol.

Kutatéi palyafutdasom elsé szakaszaban a legintenzivebb
egyiittmiikodés elsé cikkem tarsszerzdjével (v.6. 6. pont)
Koérmendy Karollyal, az ELTE Szerves Kémia Tanszék do-
censével alakult ki. Kérmendy a fenil-oxazolidin (7) hid-
razinos reakcidjaval egy sarga szinli csapadékhoz jutott,
amely szlirés kdzben élénk lila anyagga alakult. Viszonylag
sdvszegény IR-szinképét a mono-szubsztitudlt benzolokra
jellemz6 |, fenil-savok™ uraltak. Ezeken kiviil 1390 cm'-
nél a C=N koteést jellemz6 frekvenciaju rendkiviil intenziv
sav jelentkezett, mig OH, NH és CH, csoportokra jellemz6
maximumok nem voltak a spektrumban. Mindebbdl és az
elemanalizis adatokbdl aromas szerkezetre, az as-triazin (8)
képzddésére kovetkeztettiink.

Mivel nem voltam biztos a 8 szerkezetben és az analizisada-
tok sem voltak elég meggydzdek, kérésemre megismételték
(mas kutatohelyen is) az elemanalizist, s kideriilt, hogy a
nitrogéntartalom nagyobbnak adodott, mint az elsé méré-
seknél. Felmeriilt ezért, hogy valojaban a 3,6-difenil-tet-
razinrél (9) van sz6, amely a sarga dihidro-intermedierbdl
zalodas kozben, képzdédik. [7a] Utananézve az irodalomban
kideriilt, hogy 9 mar a XIX. szdzad vége oOta ismert ve-
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gyiilet, s olvadaspontja és jellegzetes szine megegyezik az
altalunk eldallitott anyagéval. Levonva az eset tanulsagat,
tudatosodott bennem, hogy a sikeres kutatdomunka kulcs-
fontossagu része, elsé 1épése, az alapos irodalmazas.

N—

D

N——N HN——NH

N——N

Masik kezdeti ,,botlasom” is a Kérmendy-témahoz fiizédik.
Az 6 kutatomunkdjanak legfontosabb ,,alapvegyiilete” az
altala spiroxazonnak elkeresztelt spirooxazolidin-gytriit
tartalmazé ftalazin-szarmazék (11a-f). Ennek acetilezé-
sével a 12a mono-, és 12b diacetil-szarmazék keletkezé-
sét varta, amit az analizisadatok alatamasztottak. Az IR-
spektrumokban azonban nem jelentkezett 12a esetén az
enolészterekre jellemz6 1730 cm™ koriili vC=0, illetve 12b
spektrumaban az 1670 cm™' koriil varhato amid-I sav. A 12a
vegyiilet esetén az NH csoport elektronkiildd hatasaval
magyaraztuk a vartnal kisebb frekvenciat, de a diacetil-ve-
gyiiletnél csak egy specialis (kvaziaromas) szerkezetet fel-
tételezve probaltuk indokolni az amid-I sav, az észterkarbo-
niléhoz kozeli, 1700 cm™-nél nagyobb frekvenciajat.
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OH OH OH
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Késobbi preparativ, s a kozben hozzaférhetévé valt NMR
vizsgalatok alapjan kideriilt, hogy a spirogytrt felnyila-
saval kialakuld primer hidroxilcsoport észterezédik, és a
monoacetil-szarmazék (12¢) vartnal kisebb vC=0, illetve a
12d diacetil-szarmazék ,,anomalisnak™ hitt nagyobb karbo-
nil-frekvencidja az észter-csoporttdl szarmazik és az alifas
észterekre jellemz0 tartomanyban van. Utolag megtalaltuk
az irodalomban [8] annak leirasat, hogy az oxazolidinek
hajlamosak a gytri-lanc tautomériara és 11 az eredetileg
feltételezett két tautomer forma (11a,b) mellett elvileg to-
vabbi négy tautomerként (11¢-f) is 1étezhet. igy, miel6tt ma-
sok tették volna, magunk publikaltuk a helyes 12¢,d szerke-
zeteket, korrigalva a korabban tévesen leirtakat. [9]
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Mindezek ismét ravilagitottak az irodalmazas fontossaga-
ra. Ma mar, a hatalmas és egyre boviilo adattdomeget tar-
talmazo6 adatbazisok szamitogépes hozzaférhetdsége idején
nem kivan sok munkat az irodalom attekintése, de szak-
mai palyafutasom kezdetekor hetente fél-egy napot kellett
a konyvtarban tolteni, hogy csupan a legfontosabb és hoz-
zaférheto, s az éppen aktualis témaba vago publikaciokat
atolvashassam. Okulva a torténtekbdl azt is elhataroztam,
hogy igyekszem elmélyiteni szerves kémiai ismereteimet,
és csak kell6 ovatossaggal fogadom el egyiittmiikddo part-
nereim szerkezeteket illetd feltevéseit.

9. Az elso sikeres szerkezet-felderités és az elso
tudomanyos eléadas

Merni kell!”
(Goethe)

Az IR-spektroszképia az 1960-as évek elején a kémi-
kusok legtobbje szamara joszerével ismeretlen volt
Magyarorszagon. Amikor pedig megjelentek az els6 mi-
szerek, bizalmatlansag és gyanakvas fogadta az 0 szerke-
zetkutatasi modszert. Elterjedten afféle ,,uri huncutsagnak”
tartottak, és nemigen biztak abban, hogy ismeretlen szerke-
zetek felderitésére alkalmas lehet. Vargha Laszlé profesz-
szor, a GYKI igazgatdja, bar eleinte 0 is tartdzkodo volt az
IR-moédszerrel szemben, jo vezetéként és minden 1j irant
nyitott kutatoként, amint miikdddképes lett az IKSZ-12 in-
tézetében, talan a példamutatds szandékatdl is vezérelve,
elséként keresett meg egy szerkezetazonositasi probléma-
val. Eldszor tanacsara csak egy éppen akkor alkalmazott
reagens, az etilénimin spektrumanak felvételére keriilt sor
munkatarsa, Horvath Tibor megkeresésére, de hamarosan
egy valodi probléma tisztazasahoz is segitségem kérte. (Az
elsé IR-spektrum, amelyet, megismételve az IKSZ-12-vel
mar elézéleg elvégzett mérést, az UR-10 késziilékkel 1961.
marcius 7.-én felvettem, igy az etilénimin volt.)

Vargha elsGsorban szénhidratkémikus, és e teriilet nem-
zetkozi hirti szaktekintélye volt, de az intézet mas kuta-
tasi projektjeit is irdnyitotta. Munkatarsaival potencialis
gyogyszerként alkalmazhatd szteroidok eldallitasaval is
foglalkozott. Egyebek kozott Rados Marta kutatotarsaval
16,17-epoxi-progeszteron (13) aminok hatasara bekovetke-
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z0 gytrifelnyitasaval tovabbi reakciok kiindulasi anyagaul
szolgaldé amino-alkoholokat (pl. 14, R = morfolin) kivantak
elallitani. Feladatom a 14 szerkezet igazolasa volt.

O,

A vart reakcio — a 14 tipusi amino-alkoholok keletkezése
— helyett azonban a 3-oxo csoporton lejatszodo addicidval,
s ezt kovetd vizkilépéssel 3-morfolino-3,5-dién szerkezetii
szarmazek (15) keletkezett. Ezt a 13 IR spektrumban 1665
cml-nél 1év6 intenziv, ketonokra jellemz6 karbonilsav
(4. abra) eltiinése igazolta a termék spektrumabdl (5. abra,
R = morfolin). Helyette a konjugalt C=C-kett6skotések
gyenge savjai jelentkeznek: az R = morfolin vegyiiletnél
1630 és 1610 cm™ kozelében. A morfolin beépiilését erds
1100 cm-es vC—O étersav, az oxirangyUrii véaltozatlan je-
lenlétét a ra jellemz6 900 és 850 cm!-es savpar jellemzi.
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4. abra. Az epoxi-progeszteron (13) IR-szinképe
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5. abra. A 3-morfolino-epoxi-progeszteron (15) IR-szinképe

Az irodalmi adatoknak ellentmondé eredményt szintetikus
kémikus kollégaim fenntartassal fogadtak. Jomagam biz-
tos voltam az altalam javasolt szerkezet helytallosagaban
¢s arra kértem Vargha profot, hogy eléadhassam az MTA
Anyag- ¢és Molekulaszerkezeti Munkabizottsaganak iilé-
sén ezt a szerkezetfelderitési munkat. O hozzajarult, ah-
hoz azonban nem, hogy tarsszerzéként megnevezzem 6t és
munkatarsat. {gy keriilt sor els6, tudoméanyos kutatdi mun-
kamat bemutato6 el6adasomra. (6. abra) [10] Az eredmények
publikalasat azonban nem engedélyezte.

Szerettem volna munkatarsaimat meggy6ézni igazamrol,
s ennek érdekében javasoltam, hogy az amino partnert a
reakcioban kétszeres sztochiometrikus mennyiségben al-
kalmazzak. Sikeriilt is ily médon eldéllitani az addicid
mellett a gytriifelnyilassal képz6d6 aminoalkoholos részt
is tartalmazé vegyiiletet (16), s ekként preparative is iga-
zolni az eredetileg keletkezett vegyiilet IR-alapon javasolt
szerkezetét. A progeszteron és morfolin reakciojaval pedig
megkaptak a 16 vegyiilet A-gylr{iben analog szerkezetl
3-morfolino-3,5-dién-szarmazékat (17), bizonyitva az alta-
lam feltételezett addicid + vizkilépéses reakcid lehetdségét.

'MEGHIvé

a I’I&gyar Tudéményos Akadémia Spektroszkopiai Albizot’tsaganak "
klubdelutanaara.

Térg;zsorc zat:

1./ Sohar P4l: Néhany szteroid in!rav{'}rﬁs apektrnmanak ertel— i
mezase i

2. / Dr. Varsdnyi GySrgy és H011¥ Séndér: Néhény érdekesedbb szer- -
a1 6 - kezel felderités pro éma. megolddsa infravorbs
azin.kepek alap,jan i

Helxszin és idépont: Budapesti Miszaki Egyetem Fizikai~Kémiai g
Tanszék /Budapest, XI., Budafoki ut 8 o
I. lépeséhdz, magasfdldszi t/,
. 1962. mdrciug 1-én /eniitortok/ délutdn

A Klub Intézgbizottsdga .

6. abra. Els6 szakmai eléadasom meghivoja

A torténet ezzel nem zarult le. Evekkel késébb, a nagybe-
teg Vargha prof., akinek akkor mar minden lépés nehezére
esett, kezében a vaskos J. Am. Chem. Soc. egy kotetével
varatlanul belépett az irodamba, letette a kinyitott konyvet
elém és csak ennyit mondott: ,,Pali, sajnalom, hogy nem mi
kozoltiik.” Ramutatott a lapra, ahol egy cikkben az altalam
felfedezett reakciot, az aminok addicidjat enonokra publi-
kaltak. Ez az eset ravilagit Vargha Laszl6 emberi nagysa-
gara, amellyel kivivta addiginal is nagyobb tiszteletem és
nagyrabecsiilésem.

Vargha professzort ekként sikeriilt megnyernem az IR-
moédszer szamara. De ugyszolvan minden kollégat egyen-
ként, egy-egy Oket érintd szerkezetfelderitési feladat sikeres
megoldasaval kellett az IR szamara meghoditanom.
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10. Az els6, nemzetkozi folyoiratban kozzétett
publikacio

»Dolgozz, teremts:
Semmit sem ér a zene,
amelyet senki sem hall.”

Intézetigazgatom, a szteroidokkal kapcsolatos sikeres vizs-
galataimnak kdszonhetden, de taldn példaadasi célbdl is,
stirin igénybe vette kozremikddésem kutatomunkajaban.
Egyebek kozott egy korabban eldallitott, de szerkezetét il-
letéen tisztazatlanul maradt cukoranhidrid-szarmazék szer-
kezetigazolasara kért. Segitségiil harom, ismert szerkezetii
analog (18-20) mintajat is megkaptam spektrumaik 6ssze-
hasonlité vizsgalatahoz.

A 19 vegyiilet atkristalyositasi maradékabol j, eltérd szer-
kezetli analdghoz jutottak. A molekula az analizisadatok
alapjan a 18-20 analogokéval azonos elemi Osszetételd cu-
koranhidrid-szarmazék kellett legyen, vagyis csak az an-
hidridgytirti tagszdma volt kérdéses. A szerkezet felderité-
sétav, CH,, v.CH, és vCH savok, valamint a négy vegyiilet
¢és parcialisan deuteralt szarmazékaik vOH, illetve vOD
savjainak elemzésével, az eltérd tipusu hidrogénkotésekre
jellemz6 kiilonbségek felhasznalasaval sikeriilt megoldani.

A v, .CH,-v.CH, savpar a 2850-2950 cm™ tartomanyban je-
lentkezik, méghozza a modellvegyiiletek spektrumanak ta-
nusaga szerint kiilon-kiilén a CH,OH és CH,OC csoportoké.

A 18 vegyiilet spektruméaban a CH,OH csoportok savpar-
ja intenzivebb ¢és nagyobb hullamszamoknal jelentkezik
(2940 ¢és 2885 cm™-nél, mig a CH,OC csoportoké 2920 és
2850 cm'-nél Iép fol). A 19 és 20 molekulak esetén, ame-
lyekben csak CH,OC csoportok vannak, csupan egy savpar
van 2850 ¢és 2950 cm! k6z6tt. Mivel az ismeretlen vegyiilet
esetén ebben a tartomanyban két savpar talalhatd, a kétféle
metilén-csoport jelenléte bizonyitottnak tekinthetd.

A biztos szerkezetii 18-20 spektrumaban az axidlis és ekva-
toridlis csoportok vCH savja szétvalik a 2955-3000 cm™'-es
intervallumban. A molekula-modellek szerint legkedve-
z6bb konfiguraciok esetén 18-ban 1:2, 19-ben 1:3, mig 20-
ban 2:2 az ax-eq ardny. Ezt tikkr6zi a vCH sdvok intenzitasa,
jelezve azt is, hogy az axialis csoportoknak nagyobb a frek-
vencidja. Ilyen hulldimszdmoknal az ismeretlen szerkezetii
molekula spektrumaban harom vCH sav van, valoszinisit-
ve, hogy a gylrii-tagszam 6 és igy — 1évén, hogy a 18 ve-
gyiiletrél nem lehet sz6 — csak a 21 szerkezet johet szoba.

Az asszociacids (hidrogénhidas) szerkezetek részletesebb
vizsgalata az IR-spektrumok alapjan valt lehetévé, s bar a
hidrogénkotések élettani €s anyagi tulajdonsagokat befo-
lyasolo fontos szerepe az 1960-as évek elején még alig volt
ismert, a jelenség — csupan tanulmanyozhatova valasa révén
— az érdeklédés homlokterébe keriilt.

A molekulamodelleket megvizsgélva az IR-adatokkal egy-
behangzo asszociacios szerkezeteket lehetett valoszintisite-

ni. A 18 és 21 szerkezetekben a primer és szomszédos sze-
kunder OH intramolekuldrisan asszocial, mig a két masik
szekunder OH csoport csak intermolekularis H-hidakat
létesithet. A 19 vegyiiletben két-két OH csoport intramole-
kularisan asszocial. Végiil 20 esetén harom OH lancszer(
H-kotéseket 1étesit, a negyedik OH pedig monomer: nem
asszocial.

CHy CHy H,C CH,OH
H———O0OH H————O0H H=————0H
HO——H HO————H HO———H HO————H
H———OH H———OH H———OH H———OH
H———OH HO———H H———OH
CH,0H H,C H,C H,C
18 19 20 21

Nehézvizben oldva a mintdkat az OH-csoportok részben
OD-csoportokra cserélddnek (a savanyt, mobilis H ato-
mok H—D cseréje révén), mégpedig az intermolekularis
H-hidakban résztvevék joval nagyobb mértékben, mint az
intramolekularisan asszocialtak. A négy vizsgalt vegyiilet-
nél mért OD/OH intenzitasaranyok (ezek 18 és 21 esetén
azonosak, 19 és 20 vegyiileteknél viszont jelentésen elté-
réek: rendre 63:37, 63:37, 25:75 és 60:40) megerdsitették
az IR-savok és -frekvencidk, illetve -intenzitasok alapjan
a mintak térszerkezetére és gyliriitagszamara vonatkozo
kovetkeztetéseimet.

E vizsgélatokrol jelent meg els6 nemzetkozi folydiratban,
nevezetesen a Tetrahedronban megjelent kozleményem.
[7b, 11-12]. Megjegyzendd, hogy a ,,nyugati”, kiilfoldi fo-
lyoiratokbeli kozzétételt 1964-ben csak a nagytekintélyti
Vargha akadémikus tarsszerzosége tette lehetévé. Kezdd
kutatoknak akkoriban az idegen nyelvii publikalas majd-
nem kizardlag csupan az Acta Chimica Hungarica-ban volt
lehetséges és ahhoz is intézeti és minisztériumi engedély
kellett. A GYKI-ban még az 1970-es évtized vége felé is
a publikalas feltétele az intézet és a Gyogyszeripari Troszt
irasos engedélye volt. El6bbit az intézet kutatasi igazga-
tohelyettese, az allami dijas Toldy Lajos adhatta meg. gy
fordulhatott eld az a humoros eset, hogy a vele k6zos cik-
kiinkhoz 6 irta ala az engedélyt, azaz cikkének kozzétételét
onmaganak engedélyezte.

11. Benzofuril-metil-ketoximok. A syn és anti izomerek
megkiilonboztetése az IR-spektrumok alapjan

A természetben nem létezik két hasonlé dolog,
amelyek mindenben eqyeznének.”
(Leibnitz)

Ocskay Gyorgy, a SZEVIKI (Szerves Vegyipari
Kutatdintézet) munkatarsa, Vargha Laszl6 aspiransaként
benzofuril-metil-ketoxim-szarmazékokat allitott el6, ame-
lyek syn (22) és anti (23) izomerjeinek megkiilonboztetésé-
re a BME Fizikai Kémiai Tanszékét kérték fel. Az izomerek
szerkezetének igazolasara a tanszéken Raman vizsgalatokat
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végeztek (IR miiszer akkor még nem volt hazankban) és az
eredményeket 1958-ban az Acta Chimica Hungarica-ban
publikaltak. [13] A szerkezetekre vonatkozo feltételezése-
iknek azonban bizonyos szintetikus kémiai vizsgalatok el-
lentmondottak, és a spektrumértelmezés egyes részletei is
vita targyava valtak.

\ Me Me
22 ‘\“H—o/ 23

Vargha professzor ezért e vegyiiletek [R-vizsgalatara kért,
hogy a Raman-adatok alapjan javasolt izomer szerkezetek
helytallosagat ellendrizzik.

A 10. pontban leirtak, valamint savamidok spektrumainak
rendellenes tulajdonsagai arra sarkalltak, hogy alaposabban
tanulmanyozzam az asszociacids szerkezetek IR-jellemzdit,
s az ezek kinalta lehetdségeket a kiilonb6zd hidrogénhid-ti-
pusok felismerésére. Kézenfekvé volt feltételezni, hogy a
benzofuril-metil-ketoxim izomereknek (22, 23) jellegzete-
sen eltéré H-hidas szerkezetiik van. A syn izomerekben ui.
az oxim-hidroxil a gytiris oxigénnel stabilis, hattagt intra-
molekularis asszociaciot alakithat ki, mig az anti izomerek-
ben az OH csoportok kodzott csak intermolekularis hidro-
génkdtések 1étesiilhetnek.

Az intra- és intermolekularis hidrogénhidak megkiilonboz-
tetésére tobb lehetdséget is kindlnak az IR-spektrumok. A
vOH sav frekvenciaja a merev gyliriis szerkezetli intramo-
lekularis asszociacio esetén nagyobb frekvencigju, mint a
lazabb, valtoz6 X—H---Y atomtavolsagokkal és kotésszo-
gekkel Iétesiild intermolekularis kapcsolatok (kivéve a
kelatokat). Ugyanezért a savalak is jellegzetesen eltérd: az
intra-hidak sdvja élesebb, az inter-kapcsolatoké szélesebb,
gyakran diffuz. (A vegyértékrezgési frekvencia utdbbi eset-
ben nagyobb intervallumban valtozhat.) Mivel az inter-hi-
dak instabilabbak (inkabb hozzaférhetdk), higitas hatasara
konnyebben szétbomlanak, és a monomer csoportok vXH
frekvenciaja nagyobb, savja €lesebb. Ugyanezért nehézviz
hatasara az XH csoportok nagyobb aranyban cserélédnek
XD csoportokra (v. 6. 10. pont).

7. abra. Az anti furil-metil ketoxim (22) IR-spektrumrészlete
az OH-savval

Ezeket a jelenségeket felhasznalva biztonsagosan megkii-
l6nboztethetdk az izomerek. Az anti izomerek spektruma-
ban [7. abra, 22 spektruma] szélesebb, kisebb frekvenciaju
a vOH sav, mint a syn izomerében [8. dbra, 23 spektruma],
higitaskor az anti izomer esetén a VOH sav nagyobb mér-
tékben gyengiil, s valtja fel az éles, nagyobb hulldmszamu
monomer sav, tovabba nagyobb mértéki az OH csoport
deuteralddasa.
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8. abra. A syn furil-metilketoxim (23) IR-spektrumrészlete

E vizsgalatokbdl kitlint, hogy az izomerek Raman-adatok
alapjan feltételezett szerkezete téves: éppen forditott!
Szamomra kellemetlen volt, hogy volt egyetemi oktatéim
kozleményét cafoljam. Ezt a dilemmat Gigy hidaltam at,
hogy Varsanyi professzort felkértem a megirandoé cikk [14]
tarsszerzdjéil, s ¢ vallalta is, és érdemben jarult hozza a
kézirat kidolgozasahoz. Ezzel k6zos felfogasunkat kovette,
hogy ti. a tudomanyban minden allitas addig érvényes, amig
meg nem cafoljak, és a helytalldo eredményekhez gyakran
tévedések soran at vezet az ut.

12. Az elso konferencia-eléadasok

JTisztelni kell a régieket és elismerést kell mutatnunk azok
irdnt, akik utunk eqyengették, ém nem szabad feledni,
hogy Gk is emberek, mint mi, s 6k is tévedhettek.”

(Bacon)

A sors gy hozta, hogy elsé nemzetkozi konferencia-elda-
dasomra hamarabb (1963 nyaran) keriilt sor, mint elsd hazai
konferencian tartott magyar nyelvii eléadasomra. A német
nyelvii eldadast [15] az el6z6 pontban leirt cukoralkoho-
lokkal kapcsolatos vizsgalatokrol tartottam a VII. ECMS
(European Congress on Molecular Spectroscopy) rendezvé-
nyen. Ugy tudom, ez volt a hdbort utani elsé, kémiai targyt
nemzetkdzi rendezvény Magyarorszagon. A kommunista
diktatura a tudomanyos élet terén is szigoru elszigeteltség-
ben tartotta a keleti blokk orszagait. Az ECMS megrendezé-
se ezért kivételes eseménynek szamitott, és engedélyezése
a rendezd, Kovacs Istvan akadémikus kivald partkapcso-
latainak volt koszonhetd. Kovacsot ,,malenkij robot”-ra
hurcoltdk, majd a munkataborb6l — midén kideriilt, hogy
akkor mar a végzés elbtt allt mliegyetemi hallgatoként —
a Lomonoszov Egyetemre iranyitottak egyetemi tanulma-
nyai befejezésére. Diplomaja megszerzését és alapos ,,ka-
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derképzést” kovetden, oldalan orosz feleséggel, megbizhato
partkatonaként térhetett haza. Hamarosan egyetemi tanar
¢és a KFKI (Kozponti Fizikai Kutatointézet) igazgatdja lett,
valosziniileg mindkét funkcio legfiatalabb képviseldjeként.
szakértbje, de egy népszeriivé valt popszam szerzdjeként a
dal cimérél az ,,eziistgitaros Kovacs” névre szert téve valt
széles korokben ismertté. Az 6 kedvéért engedélyezték a
nemzetkdzi, ,,nyugati” résztvevokkel lezajlo konferenciat.

El6adasomhoz hozzaszo6lt Giinther Snatzke, kés6bbi bon-
ni, majd bochumi professzor is, aki a sziinetben folytatando
diszkussziora kért. Akkor még ugyancsak hianyos nyelv-
tuddsom okan nagy megkdnnyebbiilésemre kideriilt, hogy
valamelyest tud magyarul. A diskurzus eleinte elég aka-
dozottan ment. O ui. szimomra alig érthetd bécsi dialek-
tusban hadart, mig viszont nehezen kdvette az én magyar
valaszaimat. Javaslatomra felcserélve a nyelveket folytattuk
a beszélgetést, 6 beszElt magyarul, én pedig németiil. Ettol
kezdve pompésan ment a tarsalgas. Mindketten lassan, a
szavakat keresgélve besz¢ltiink, id6t engedve a masiknak,
hogy felfogja a beszélgetdtars altal mondottak értelmét.
Snatzke a CD-spektroszkopia kiemelkedd szakértdjeként
kés6bb nemzetkozi hirnévre tett szert. Széleskori kapeso-
latokat épitett ki magyar kutatokkal. Magyar dsztondijasok
egész sorat fogadta Bonnban, s késébb Bochumban is.

Alig par héttel késobb Szegeden, a Vegyészkonferencian ke-
riilt sor els6 magyar nyelvl konferencia-eldadasomra. [16]
Az cléadas, melynek témaja a benzofuril-metil-ketoxim
szarmazékok syn-anti izomerjeinek szerkezetigazolasa
volt, (v.0. 11. pont) nemcsak szakmai kihivast jelentett sza-
momra, de az eléadas alapjaul szolgalé vizsgalataim ered-
ménye ,,diplomaciai mandverezésre” is kényszeritett, egy
kinos helyzet sikeres elsimitasa érdekében, ahogy azt az
el6z6 pontban leirtam.

Az iiléselnok a hazai szerves kémia egyik kiemelkedd szak-
tekintélye, Fodor Gabor professzor volt. Amint befejeztem
az eldadast, Fodor megdicsérte a sikeres szerkezetfelde-
ritést, s kiillon is méltatta ,,a nagyszerii, (ij miszeres szer-
kezetvizsgalati modszer, a Raman-spektroszkopia sikeres
alkalmazasat”. Ebbdl kideriilt, hogy eléadasomnak csak a
bevezetd mondataira figyelt, ahol a Raman-vizsgalatokat
emlitettem, amelyek eredményét IR-mérésekkel cafoltam.
Erre azonban Fodor mar nem figyelt.

13. Intézeten kiviili tudoményos egyiittmiikodések. Egy
évtizedek multan is az érdeklédés homlokterében
allé, kiemelkedd kutatasi eredmény: a dezmotrépia

JRitkdk, s ezért kivanjuk Gket”
(Shakespeare)

Az ELTE Szerves Kémiai Tanszéken eltoltott vendégkutatoi
években a befogadd intézmény kutatoival vald tudomdnyos
egyiittmiikodést a Tanszék és a GYKI kozotti szerzodés
feladatomul jelolte meg. fgy a kezdetektsl munkahelyem, a

GYKI kutatoi mellett a Tanszék oktatoinak a kutatasaiban
is részt vettem. Az intézeten kiviili egyiittmtikodéseim ko-
rét tovabb bévitette kdzremiikodésem a JATE és a Richter
gyar IR-késziilékeinek iizembe helyezésében valo részvéte-
lem. Ennek nyoman ugyanis szerkezetigazolasi probléma-
ikkal is megkerestek a két intézmény kutatoi. De mas titon
is gyarapodtak tudomanyos egyiittmitkodéseim.

Az 1960-as évek legintenzivebb egyiittmikddése a BME
Szerves Kémiai Tanszékével, kozelebbrdl a Lempert Karoly
professzor vezette kutatocsoporttal jott létre. Tobb szaz, s6t
valosziniileg tobb ezer altaluk szintetizalt minta, tobbnyire
uj vegyiilet szerkezetigazolasat végeztem el, s ezekbdl az
eredményekbdl tucatnyi k6zos publikacid sziiletett.

Egy hidantoin-szarmazék, a 2-metiltio-5,5-difenil-imi-
dazol-4-on (24) vizsgalatakor azt tapasztaltak, hogy a ve-
gyliletet szublimalva egy merében eltéré kémiai tulajdon-
sagokkal rendelkezd, ismeretlen 1j, fehér, kristalyos anyag
képzdédik. Ennek szerkezetfelderitésére kértek.

Késobb kideriilt, hogy ez a szublimalt anyag DMSO-bol
atkristalyositva reverzibilisen visszaalakul az eredeti 24
vegyiiletté.

Mindkét IR spektrumban megjelentek azNH, SMe, Ph, C=N
¢s karbonil-csoportok jellemzd savjai, minddssze utobbi
frekvenciaja valtozott jelentdsen: a 24 vegyiilet spektruma-
ban 1685 cm'-nél 1év6 igen intenziv vC=0 savot a szub-
limalt anyag esetén egy valamivel gyengébb maximum
helyettesiti 1730 cm™-nél. Ebbél nyilvanvald volt, hogy a
szublimdlt anyag 24 tautomerje, a 25 vegytilet. A vC=0 sav
kisebb frekvencidja 24 esetén azzal magyarazhato, hogy a
konjugalt C=N-C=0 lanc polarizalédik az elektronszivo
karbonil-oxigén hatasara a C'—N=C—O- hatarszerkezetnek
megfeleld elektroneloszlas iranyaba, ami a C=0 kdotésrend
gyengiilésével, s ezzel a vC=0 sav kisebb frekvenciak felé
vald eltolédasaval jar. [17]

Ph o] Ph 0

Ph Ph
NH
Y

HN \(N N
SMe SMe
24 25

Szerves kémikus kollégaim kétkedve fogadtdk az altalam
javasolt szerkezeteket, mert mindkét vegyiilet hosszu idén
at valtozatlanul eltarthato volt szilard allapotban, marpedig
az irodalom szerint a tautomerek tisztan nem tarolhatok.
Oldatban, a koriilmények fliggvényében, eltérd dsszetételii
keverékeik képzddnek, szilard fazisban pedig vagy hason-
l6képpen keverékeik vannak jelen, vagy egyikiik, s mindig
ugyanaz a tautomer szerkezet 1étezik. Tisztan elkiilonithetd
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és tartdsan valtozatlan egységes tautomerek, un. dezmotro-
pok rendkivill ritkan fordulnak elé. A korabbi irodalomban
dezmotrépok 1étezésérdl csak egy-két, nem egyértelmiien
bizonyitott esetrél voltak adatok. Ertheté modon ezért szin-
tetikus vegyész partnereim csak hosszas rabeszélésemre
egyeztek bele az altalam megallapitottak publikalasaba.
[18, 19]

Kétségeik azonban a kozlést kovetéen sem oszlottak el.
Ennek bizonyitéka, hogy évekkel késobb krisztallografiai
vizsgalatot kezdeményeztek a dezmotropok szerkezetiga-
zolasa céljabol. A rontgendiffrakcios mérések, amelyeket
az MTA KKKI Kalman Alajos vezette kutatocsoportjaban
végeztek el, az altalam javasolt szerkezeteket bizonyitottak.
[20] Ez a feltevésem iranti bizalmatlansdg azonban sza-
momra igencsak termékenynek bizonyult: kezdetét jelentet-
te a Kalman Alajos professzorral kialakult tobb évtizedes,
sikeres és termékeny egyiittmiikodésnek, ami tobb tucat
kozos kozleményt eredményezett.

Evtizedek multan ismét felbukkant kutatémunkam ho-
rizontjan a dezmotrdpia jelensége, mégpedig az SZTE
Gyogyszerkémiai Intézetével évtizedeken at folyd rend-
kiviil kiterjedt és eredményes kozos kutatasok keretében.
Bernath Gabor professzor korabbi munkatarsa, Fodor Lajos
professzor, a gyulai Megyei Korhaz Kémiai laboratériuma-
nak vezetdje allitott el benzotiazepineket, amelyek Gjabb
példajat szolgaltattak, ez esetben imin-enamin tipusu (26a-
e, 27a-e) dezmotropok keletkezésének. [21]

s s
COOEt ) COOEt
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14. Visszatérés: Eloadasok a BME Mérnoktovabbképzo
tanfolyaman. Jegyzetiras

A minket ért sérelmet kezdetben feledni, és évek multdn
meqgdrizni, eqyarant nehéz.”
(Pa Bruyére)

A BME-tdl ,utravaloul” kapott kaderlap és az eredménye-
képpen atélt kanosszajaras, ti. kudarcos allaskeresés rossz
emlékei arra késztettek, hogy évekig messze elkeriiljem
Alma Materemnek még a kdrnyékét is. Hét évnek kellett
eltelnie diplomaszerzésemet kdvetden, hogy szakmai kap-
csolatba keriiljek az egyetemmel. Egykori tanitomesterem
és mentorom, Varsanyi Gyorgy vendégprofesszori megbi-
zast vallalt Algériaban (agynevezett TESCO-szerzdéssel)
és arra kért, hogy helyettesitsem és tartsam meg he-
lyette IR-spektroszkopiai targyt eldadasait a BME
Mérnoktovabbképzé Intézetének tanfolyaman. A megtisz-
tel6 felkérést természetesen 6rommel vallaltam. Egyik hall-
gatom, az MTA késobbi kiils6 tagja, az ETH kivalo profesz-

szora, Pretsch Erng volt. Ez a tanfolyam hozza juttatott elsd
terjedelmesebb szakmai miivem, a tanfolyam segédanyaga-
ul szant egyetemi jegyzet (9. dbra) megirasahoz.

UDAPESTI MUSZAKI EGYETEM

I KAR, TAGOZAT

 MERNOKI TOVABBKEPZO INTEZET KIADVANYA
w15 Ve. 105.,

X Kéntor T., Sohdr P., Holly S., Inczédy J. -

VALOGATOTT FEJEZETEK
A FIZIKAI KEMIABOL

9. abra. BME Mérnoktovabbképzé. Jegyzet

A jegyzet megirasaval eredetileg Holly Sandort, Inczédy
Janost és Kantor Tibort biztak meg. Inczédy és Kantor ha-
taridore el is késziiltek fejezeteikkel (Atomspektroszkopia,
illetve Fizikai kémiai egyensulyok ¢és Fizikai kémiai folya-
matok iddbeli lefolyasa), Holly viszont november végén még
hozza sem fogott az 1967. december 31.-i hataridés mun-
kahoz. Ekkor Polos Laszld, a jegyzetkiadasok szervezdje,
engem keresett meg, hogy vallaljam el a fejezet megirasat,
mert kiilonben a kiad6 felbontja a szerzodést és a két kész fe-
jezetbe befektetett munka karba vész. Hataridére elkésziil-
tem a 160 oldalas anyaggal, a ,,Molekulaspektroszkopia. Az
infravoros €s Raman szinképek elmélete.” cimii fejezettel.
[22] Holly végiil egyetlen sort sem irt a jegyzetbdl, de ra-
gaszkodott a tarsszerzokénti feltiintetéséhez, én pedig bele-
egyeztem. Egyrészt mert adosanak éreztem magam, amiért
hallgatoként munkatarsaval, Imre Lajossal 6k tanitottak
meg mérni az IR-késziiléekkel, masrészt, mert fiatal pa-
lyakezddként szamomra komoly lehetdség volt, tekintélyes
kollégak tarsasagaban, az egyetemi jegyzet tarsszerzdjének
lenni.

Nem sejthettem, s biztosan ma sem tudom, de ez a braviiros
gyorsasaggal megirt jegyzet hozzajarulhatott, hogy elsd
ajanlom az akadémia levelezd tagsagra Inczédy Janos volt,
akivel a jegyzetirast kdvetden, majd két évtizeden at, sem-
miféle kapcsolatban sem voltam és ezért az ajanlast — amely
teljesen varatlanul ért — feltehetdleg a kozos jegyzetnek, il-
letve Inczédy professzor személyem iranti érdeklédésének
koszonhettem, amelyet a jegyzet megirasa felkeltett.
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15. Eloadasok az MTA Sztereokémiai
Kutatécsoportjaban

LPélda nélkiil semmit sem lehet
helyesen tanitani, sem tanulni.”

(Columella)

Valoszintileg a JATE Fizikai Kémiai tanszékén a miiszer-
felélesztés és/vagy a szegedi konferencia-eldadas lehetett
az Otletaddja Fodor Gabor professzor meghivasanak, hogy
tartsak munkatarsainak heti két oraban féléves tanfolya-
mot az IR spektroszkopiarol. Fodor, a korszak kimagaslo
szerves kémikus szaktekintélye, 1957-ig a JATE Szerves
Kémiai tanszékének volt professzora, de az 1956-os forra-
dalom és szabadsagharcbeli szerepéért (az egyetemi mun-
kastanacs elnokének valasztottak) elveszitette allasat. Mint
az MTA Sztereokémiai kutatécsoport (SZKKCS) vezetdje,
Budapesten, a Wander (késébb EGYT, majd EGIS) gyar
Gém utcai telephelyén fabarakkokban kapott helyet mun-
katarsaival. Ide jartam ki 1965 els6 felében, minden héten
eldadasokat tartani. Kivald, neves kutatok voltak a csoport
tagjai, s igyekeznem kellett, hogy kellen felkésziilve bi-
zonyitsam hozzaértésem. Munkatarsaival egyiitt Fodor is
meghallgatta az eléadasokat, amelyek végén, Fodorral az
¢élen, valosaggal elarasztottak kérdésekkel. Alaposan fel
kellett hat késziilnom az orakra, hogy felelni tudjak a za-
porozo kérdésekre. Rovidesen mintakat is kaptam a csoport
tagjaitol, hogy szerkezetiiket IR-méréssel igazoljam.

A megfejtendd problémak egyike szamomra humoros, de
ugyanakkor komoly tanulsaggal szolgalo eredménnyel jart.
A Fodor-csoportban egyebek kozt tropanvazas vegytiletek
kvaternerezési reakcioit tanulmanyoztak. Egy soklépéses
reakci6 termékeként gyonyorti fehér-kristalyos vegyiiletet
nyertek, s ennek a nagy izgalommal vart végterméknek a
szerkezetigazolasat kérték. Egyik reakciolépés N-metilezés
volt, amit metil-jodiddal végeztek. A termék IR-szinképe
[7c] feltinben savszegény volt, ami egyszeri, szimmetrikus
szerkezetre utalt. Csupan négy intenziv sav jelentkezett a
spektrumban, 3015, 1490, 1410 és 950 cm'-nél. Ezek rend-
re a metil-csoport vegyérték- és deformacios rezgéseihez
rendelhetok. Kézenfekvo volt feltételezni, hogy az anyag
a tetrametil-ammonium jodid, amit aztan az olvadaspont
is alatamasztott. [7d] Ez az eredmény a preparativ munkat
végzo kollégaimnak nagy csalddast okozott, szamomra vi-
szont azzal a tanulsaggal szolgalt, hogy ismeretlen vegytilet
esetén mindig mérlegelni kell, hogy a vart reakciotermék
helyett gyakran a reagenseket, vagy az oldoszert, a katali-
zatort, esetleg mas, a reakcioelegybe keriilé anyagot, vagy
esetleg ezek valamilyen atalakuldsa utjan keletkezé nem
vart vegyiiletet kiilonitenek el. Tobbszor eléfordult pl., hogy
az olddszeres livegek dugodjat a légmentes elzaras érdekeé-
ben paraffinnal vontak be, s végtermékként a jol oldodo és
kristalyosodo paraffint kiilonitette el, s kiildte vizsgalatra a
szintetikus vegyész.

A Mérndktovabbképz6 tanfolyamahoz irott jegyzet és
az SZKKCs el6adasokhoz készitett vazlatok szolgaltak,

mint késébb kidertilt, afféle elétanulmanyokként, az IR-
monografia megirasadhoz.

16. Mellékallasban az Akadémiai Miiszeriigyi
Szolgalatnal

,Dolgozni nem szégyen,
de szégyen tétleniil élni.”
(Hésziodosz)

Az 1965-6s év az SZKKCS-beli eldadasok mellett még
két fontos eseményt hozott szamomra: az Akadémia
Miiszeriigyi Szolgalat (AMSZ) kiilfoldi tanulmanytra ment
IR-szakemberének helyettesitdjeként mellékallast vallaltam
az AMSz-nal, és az ELTE Muzeum koruti ,,B” (kémiai) épii-
letébél Ujpestre koltoztem a GYKI j kozponti telephelyére.
Ezzel lezarult tobb, mint fél évtizedes vendégkutatéi miko-
désem a Szerves Kémia Tanszéken, ¢s fel kellett épitenem,
immar masodszor, egy 0j IR-labort, betizemelnem a GYKI
Uj UR-10 késziilékeét, és kialakitanom a labor munkarend;ét.

Az AMSz Perkin-Elmer gyartmanyu IR-késziiléke a BME
Szerves Kémia Tanszékén mikodott, és bérmunkaban,
megbizassal, IR spektrumfelvételeket, illetve szerkezet-
igazolasi feladatokat wvallalt olyan szintetikus munkat
végzd kutatdk szdmara, akik munkahelyén nem volt IR-
spektrométer. Heti 6t 6raban, szombatonként (szabad napo-
mat f6laldozva) mértem, vettem fol a spektrumokat, értéke-
Iésiiket hétkoznap esténként és vasarnap otthon végeztem.
Egy év alatt 216 minta mérésére keriilt sor, ezek koziil 46
spektrum bérmunka keretében, a tobbi 170 ,,lakbérként” a
BME Szerves Kémia Tanszéke szamara késziilt. (Ez 6ran-
ként kb. egy mérést jelentett. Osszehasonlitasul, a kiilfoldi
tanulmanyuton 1évé kolléga, teljes munkaiddben, egy év
alatt kevesebb, mint fele ennyi mérést végzett el.) Bar egy
éven at szinte minden szabad iddm rament a mellékallasu
munkara, végeredményben szamomra mégis igen hasznos
volt, nemcsak a szerkezetfelderitésbeli tapasztalatszerzés
szempontjabol, hanem mert szaporitotta szakmai egyfitt-
mitkodéseim korét. Tobbek kozott igy keriiltem id. Szantay
Csaba ¢és Hideg Kalman professzorokkal kutatasi kapcso-
latba, amely késébb tobb kdzos kdzleményt eredményezett.
[pl. 23, 24]

17. Az els6 szabadalom

»Ne maior sit benignitas, quam facultas!”

(Annyit, amennyit tudsz, adomanyozzal, de ne tébbet!)

Az ipari kutatoként eltoltdtt harom évtized a szabadalmak
terén nem volt tul termékeny, s minddssze 9 patent szerzoi
kozott fordul el a nevem (a tobb orszagban is elfogadot-
takat nem tekintve). Igaz, ennek foként a szabadalmakbeli
részesedést illetd averziom az oka. Ugy voltam ezzel, mint
az allofogadasokkal: megalazonak éreztem beallni a tiileke-
dok kozé a legjobb falatokért, inkdbb kockaztattam, hogy
mire gyériil a zsdkmanyra vadaszok hada, kiiiriilnek a ta-
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lak, s — ahogy nem egyszer tortént — éhen maradok. Ezért
sokszor atengedtem a tarsszerzOségem fiatalabb, beosztott
munkatarsaimnak, lemondva sajat részesdésemrol, s tobb-
szor is ugy keriiltem be egy-egy szabadalomba, hogy ez
csak késébb jutott tudomasomra.

Els6 szabadalmam [25] egy intermedier eléallitasaval kap-
csolatos, amely reakci6 igen gyatra termeléssel jart, s ere-
detileg a nem kivant és nagy aranyban képzddo ismeretlen
melléktermék szerkezetfelderitését kérték a szintetikus
munkat végzo kollégaim. A reagensként eléallitott, s a vini-
lacetat klorozasakor keletkezd vegyiilet (28) mellett azonos
Osszetételli melléktermék keletkezett.

Azismeretlen szerkezeti melléktermék és 28 IR-spektrumat
Osszehasonlitva arra kovetkeztettem, hogy 28 és dezaceti-
lezett bomlasterméke éterkotést kialakitva a 29 vegyiiletté
alakult. Ebbdl kiindulva azt javasoltam, hogy dolgozzanak
higabb oldatban, magasabb hdmérsékleten és nagyobb klo-
rozoszer-felesleget alkalmazva. [26] A célvegyiilet ilyen
koriilmények kozott drasztikusan megnovekedett aranyban
keletkezett: emlékeim szerint a termelés 20 % koriilirdl
négyszeresére, kb. 80 %-ra novekedett.

CH,CI-CHCI-OCOMe

28
CH,=CH-OCOMe
CH,CI-CHCI-O-CH,-CHCIOCOMe

29

Ez az IR-méréseken alapuld sikeres javaslat megnyerte
az IR-spektroszkopia irant addig szkeptikus, s az ezeket
a kutatdsokat iranyitd kollégdmat a modszer szdmara. S6t
»atesett a 16 tuloldalara™ amit a szamara végzett késobbi
vizsgalatok soran megallapitottam, azt orakulumnak tekin-
tette, és olyan problémak megoldasara is kért, amire az IR
nem volt alkalmas. Amikor egy-egy mérés eredményeir6l
tajékoztattam, minden szavam gondosan feljegyezte labor-
naplojaba, s ha valaki kétségbe vonta, amit intézeti besza-
moldin a munkajardl mondott, f6 érve igazanak alatamasz-
tasara igy szolt: ,,Sohar mondta....”. Ez aztan még inkabb
tudatositotta bennem felelésségem, hogy ti. minden kovet-
keztetésemmel, feltevésemmel esetleg tévitra vezethetem
kollégdimat, tehdt minden szavam, allitdsom alaposan meg
kell fontolnom, mieldtt barmit is mondanék vagy leirnék a
spektrumokbdl levont kovetkezetéseimrol.

18. IR-iskola

JJanitva tanulunk”
(Seneca)

Miiszerfelélesztéi muikodésem, eldadasaim a BME-n
a Varsanyi helyetteseként tartott IR-speckoll ¢és a
Meérnoktovabbképzé tanfolyam keretében, tovabba az MTA
Sztereokémiai Kutatocsoportjaban, szakértéi munkam az
MTA Miiszeriigyi Szolgalatanal és szakmai egyiittmiiko-
déseim az ELTE és a BME kutatoéival, és persze GYKI-beli
munkatarsaimmal ismertté tette nevem IR-szakért6ként a

hazai tudomanyos kozéletben. Ennek kovetkezményeként
sorozatban kerestek meg a kémiai kutatohelyek, elsdsor-
ban az egyetemek, hogy az akkor még Magyarorszagon
alig ismert, 0j szerkezetkutatdé modszer méréstechnikaja-
nak és szerkezetkutatasbeli alkalmazasainak elemi isme-
reteit vezetésemmel laboratoriumomban ismerhessék meg
munkatarsaik.

Hat évtized multan mar nem emlékszem biztosan, hogy ki
mindenki toltott egy-két hetet vagy honapot vendégkuta-
toként nalam, de az biztos, hogy jo néhany, tobbségiikben
nalam idésebb, mar szakmai tekintélynek 6rvendé kollégat
vezethettem be az IR-spektroszkopia rejtelmeibe. Az elsé
Htanitvanyok”, ha nem tévedek, a debreceni, akkor Kossuth
Lajos Tudomanyegyetem (KLTE) névre hallgato intézmény
Szerves Kémia Tanszékérdl érkeztek: Szabd Sandor és
Dinya Zoltan, akik addig UV-spektroszkopiaval foglalkoz-
tak és akkor késziiltek atnyergelni az IR-spektroszkopiara.

Egy népesebb ,,csapatot” a Szegedi Gyogyszervegytani
Intézet delegalt hozzam. Ennek kiilon torténete van, s
abban is egyedi, hogy sok évtizedes gyiimodlcsozd szak-
mai kapcsolat, tobb szaz kozos publikaciot eredményezd
egyittmiikodés kezdetét jelentette. A dolog ugy kezd6dott,
hogy a tanszék egy Acta Chim. Hung.-ban publikalando
IR-témaji munkajat én kaptam birélatra. Kideriilt, hogy az
IR-spektrumokbol valészintisitett szerkezet téves volt. Nem
csupan ezt allapitottam meg, de a helyes szerkezetre is javas-
latot tettem biralatomban. Az intézetvezetd és egyben elsé
szerz6 elszor igen rossz néven vette a kritikat, de amikor
a tanacsomra elvégzett szintetikus szerkezetigazolas bizo-
nyitotta az altalam ajanlott szerkezetet, a neheztelést teljes
bizalom ¢és respektus valtotta fel. Nem csupan a cikk tars-
szerzOségét ajanlottak fel (amit elharitottam, s ezért csak a
kdszonetnyilvanitasok keretében méltattak a télem kapott
,hasznos tanacsokat”), de az ezutan elkésziilt kézirataikat
a folyoirathoz bekiildés el6tt rendszeresen megkiildték, azt
kérve, hogy véleményezzem a leirtakat.

,,Elolektoralasi” kozremikodésemet tovabb bovitették azzal
a kéréssel, hogy fogadjam vendégkutatokként a tanszék ok-
tatoit, hogy nalam ismerkedjenek meg az IR-spektroszkopia
tudomanyaval. Klivényi Ferenc és Stajer Géza docensek,
Szabo Jozsef és Dombi Gyorgy tanarsegédek nevére emlék-
szem, de talan tobben is lehettek a SZOTE oktatoi, akiket
bevezethettem az IR-spektroszkopia rejtelmeibe. Ok min-
denesetre késobb kozos kozlemények tarsszerzdiként val-
tak sok éven at egyiittm(ikodo partnereimmé. Id6kdzben a
tanszék 1) vezet6t kapott kedves baratom, Bernath Gabor
professzor személyében, akivel tobb évtizeden at végeztiink
ko6z06s kutatasokat, amit tobb mint masfélszaz kozos kozle-
mény dokumental.

A pécsi és veszprémi egyetemekrdl, a Novényvédelmi
Kutatointézetbdl is voltak belfoldi tanulmanyuton vendég-
kutat6im, nyari és iizemi gyakorlatok keretében pedig hazai
¢és 1990 utan erdélyi egyetemi hallgatok, kiilfoldi 6sztondi-
jasok is gyarapitottak a tanitvanyok seregét.
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19. Ferrocén eloszor. A ferricinium-sok
szerkezetbizonyitisa

,Ritka madar,
mint a fekete hattyi”
(Juvendlis)

A ferrocén-kémia kutatdi palyafutdsom sordn — mint egy
buvopatak — tobb éves sziinetekkel, haromszor is folbuk-
kant. Els6 talalkozasunkra, az 1960-as évek masodik fe-
Iében, GYKI-beli kollégam és kedves baratom Kuszmann
Janos professzor kozvetitésével keriilt sor.

A ferrocén (FC = 30) unikalis, érdekes szerkezete azonnal
felkeltette érdeklédésemet. A Chinoin gyar megbizasabol
Kuszmann ferricinium sékat (kozottiik a ferricinium-klo-
ridot, -bromidot €s -jodidot) allitott eld, s a termékek szer-
kezetigazolasara kért. Ekkor még az IR-spektroszkopia volt
egyediili nagymiiszeres eszk6zOm az ismeretlen szerkeze-
tek felderitésére.

Utdnanézve az irodalomban kideriilt, hogy e vegytiletek
szerkezete nem bizonyitott és a szerkezetrdl tobb vitatott
feltételezés is megjelent a szaklapokban. Pavlik és mtsai a
ferrocén és az FCeFe, X, 0sszegképletii ferriciniumsok sze-
rintiik hasonl6 IR-spektrumébdl arra kovetkeztettek, hogy
a 31 ionparrol van sz6 [27]. Fritz és Schifer viszont éppen
az IR-spektrumok eltérései alapjan a 32 szerkezetet javasol-
tak. [28] Maitlis és Brown azt tapasztaltak, hogy a ferrici-
nium sok redukcidja kvantitative ferrocént eredményezett.
Ezért a 32 szerkezetet elvetették, s helyette a 33 format ja-
vasoltak. [29]

Felvéve 30 és a sok IR spektrumat azt tapasztaltuk, hogy
utobbiakban mindéssze négy intenziv sav jelentkezik,
mig 30 spektrumaban tobb, bar részben gyenge elnyelé-
si maximum lathatd. A csoportelméleti meggondolasok
(un. leszamlalds) arra az eredményre vezettek, hogy a D,
szimmetriaosztalyba sorolhatd ciklopentadién gytirtinek
négy IR-aktiv sdvja (normal-frekvencidja) lehet, mig a D,
szimmetriaju ferrocén esetén egyes normalrezgések csa-
tolédnak, és ezért tobb, bar részben gyenge IR-aktiv sav
Iéphet ol a spektrumban. Mindezek alapjan a mindkét vas
koriil tetraéderes 34a szerkezetet javasoltuk, azzal, hogy
eltorzulhat a 34b sikszerkezet iranyaba, mégpedig az X
ligandumok ndvekvo térkitdltésével fokozodd mértékben,
aminek kovetkeztében megjelennek, ndvekvo intenzitassal,
az eredetileg (34a esetén) tiltott savok is. [30] Ezt a feltevé-
siinket az X = Cl — Br — I sorrendben intenzivebbé valo
gyenge savok alatdmasztjak. A 33 szerkezet az egyik vas-
atom koriili kedvezétlenebb sik-trigonalis elrendezddés és
a ciklopentadién-gytriiknek a normalrezgések csatolodasat
inkabb segité nagyobb (120°-0s) szoge (ez a sz0g 34a esetén
109°) miatt valdszintitlen.
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A ferrocén masodszor, b6 két évtizeddel késobb, bukkant
fol kutatasaimban. Csatoné Nagy Agnes akadémiai doktori
értekezésének biralatara kértek fel. Biralatomban a kuta-
tomunka néhany kiegészitését is javasoltam, egyes felté-
telezések alatamasztasaul. Ebbol aztan egyiittmikddés és
néhany publikacié sziiletett, amelyekben ferrocén-szar-
mazékok NMR- és ciklikus voltammetrias vizsgalatainak
eredményeirdl szamoltunk be. [pl. 31, 32] Csatoné tragikus,
korai lehunyta sajnos id6 el6tt véget vetett ennek a sikeres-
nek induld egyiittmikodésnek.
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Harmadszor, Gjabb egy évtized multan, akkor keriilt ér-
deklédésem fokuszaba a ferrocén-kémia, amikor az MTA
palyazatan 1999-ben 6nallé akadémiai kutatdocsoport meg-
alapitasara kaptam lehetdséget. Négy évtizeden at vegyész-
kollégaim kutatasi témaiban vettem részt, eleinte csak IR,
majd késébb IR és NMR spektroszkopiai mérésekkel és
a spektrumok értelmezésével, szerkezetigazolassal vagy
szerkezetfelderitésekkel hozzajarulva munkajuk eredmé-
nyeihez, sikerességéhez. Sajat kutatdsi téma valasztasara
nem volt lehetéségem, legfeljebb a szertedgazd kutatasi
témakbol valamilyen kozds, ismétlodo jellegzetességet ki-
valasztva szilirhettem le altalanosabb érvényii osszefiiggé-
seket. Ezt a kozremiikodoi szerepet zokszo nélkiil vallal-
tam, sOt misszionak tekintettem, hogy szintetikus teriileten
miikddé kollégaimnak, akiknek nem allt rendelkezésére
miiszer és/vagy az IR és NMR spektroszkdpia terén tapasz-
talt szakember, segitségére legyek. De azért mindig szeret-
tem volna sajat kezdeményezésii, magam valasztotta téma-
ju, 6nallo kutatasokat is végezni. Erre nyilt lehetdségem
az MTA-ELTE Spektroszkopiai Szerkezetkutaté Csoport
1étrejottével.

Kutatécsoportom sajat kezdeményezésii kutatasi téma-
jaul a ferrocén-kémiat valasztottam. Ekkorra mar az IR-
spektroszkopia f6 kutatdsi modszerbdl, a hatékonyabb
NMR-spektroszkopia és tomegspektrometria, valamint a
krisztallografia arnyékaban kiegészitdé mellékszereplove
szorult vissza, de azért a molekuldk ,,ujjlenyomataként”
¢s alapinformaciok forrasaként tovabbra is nélkiilozhetet-
len segédeszkdze maradt a kémiai szerkezetkutatasnak.
Mindazonaltal e korszak kdzleményeiben tobbé mar nem
jatszott foszerepet. [33, 34]
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20. OH savok, ciklikus dimerek

Az anyag megmarad,
mig a forma vdltozik.”
(Ronsard)

Palyafutasom elsé négy évtizedében mind munkahelyi
feladatkoromben, mind pedig munkahelyeimen (GYKI,
EGYT/EGIS, ELTE) kivilli egyiittmiikddéseim résztve-
vojeként szintetikus kutatdsokat végzd kollégdimat kel-
lett segitenem az altaluk eldallitott 1j vegyiiletek szerke-
zetének felderitésével, illetve bizonyitasaval. Vagyis az
IR-spektroszkopia szakértdjeként, masok kezdeményezte
kutatasokban kellett kozremitkodjem. De a kezdetektdl élt
bennem a vagy, hogy sajat magam valasztotta témaval is
foglakozhassam. Erre azonban — mint emlitettem mar —
csak palyafutdsom vége felé nyilt lehetéségem, amikor
palyazatot nyertem egy MTA-kutatocsoport Iétrehozasara
(1999-ben).

Addig, sajat kezdeményezéstli kutatdsok hijan, az egytittmii-
kodések kapcsan dsszegytilt tapasztalataim igyekeztem fel-
hasznalni, hogy azokbol altalanosithatd kovetkeztetéseket
levonva, egy adott t¢émaban 6nallo vizsgalatokat végezzek.
Kutatémunkam soran ismételten felmeriilt a hidrogénhidas
szerkezetek felhasznalhatosdga a szerkezetmeghataroza-
sokban. Ezért ésszerti volt, hogy az asszocidcios szerkeze-
tek IR-jellemzdivel, s ezen beliil elsésorban a H-hidas szer-
kezetekben részt vevé OH és NH, illetve NH, csoportok
savjainak tulajdonsagaival részletesebben is foglalkozzam.

A téma iranti érdeklodésemet kiilondsen az un. kelat-szer-
kezetek jellegzetes savjai keltették fel. Ez a megfigyelésem
egy addig nem vizsgalt érdekes jelenség onalld elméleti
kutatasara érdemesnek igérkezett. De a kiilonb6z6 H-hidas
szerkezetek és ezek jellegzetesen eltéré IR-savjainak rend-
szerezése ¢és a kozottiik meglévo osszefiiggések felismerése
és értelmezése is vonzo alapkutatasi feladatnak tetszett.
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10. abra. OH-savkonturok
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Felhasznalva irodalmi adatokat és a munkahelyi felada-
tokkal Osszefliggésben, illetve egytittmiikddések keretében
vizsgalt molekulak spektrumait, a vOH savok kiilonb6zd
H-hidas szerkezetekre jellemz6 alabbi sajatsagait talaltam
jellegzeteseknek (10. abra):

— A monomer, hidrogénkétésben nem résztvevé OH-
csoportok savja a nagy frekvencidknal 1ép fol és éles
konttrjai vannak.

— Az intramolekularis H-hidas szerkezeteket ¢lesebb kor-
vonalu és nagyobb hullamszamit savok kiilonboztetik
meg az intermolekularis asszociaciot jellemzoekétol, de
a monomerek savjainal ez utdbbiakra is kisebb hullam-
szamok ¢és jelentésen nagyobb intenzitasok jellemzdek.

— Egyes molekuldk vOH savja két vagy harom igen széles,
kis hullamszamu részmaximumra tagozodik. A részma-
ximumok frekvenciakiilonbsége szaz hullamszam nagy-
sagrendi lehet.

— Nagyon erés H-hidak esetén a vOH és VNH savok extrém
kiszélesedése és tobbé-kevésbé felismerhetd részmaxi-
mumok sorozatara tagolodasa figyelhetd meg.

— A folytonosan konjugalt, hattagt gytris hidrogénkaté-
sek (kelatok, 35) vOH és vNH savjai széls6ségesen diffuz
konttrokkal 1épnek f6l, s gyakran egyaltalan nem is ész-
lelhetéek (€szrevehetetleniil beleolvadnak a spektrum
alapvonalaba).

— A gytiriis savamidok a savakéhoz hasonloé ciklikus di-
mer asszociaciot (36) 1étesitenek. E szerkezetekre a 3000
cm'-nél kisebb hullamszam-tartomanyban fellépd, rend-
kiviil diffaz, ekvidisztans részmaximumokra tagolt vNH
sav jellemzo.

A részmaximumok megjelenésének magyarazatara elméle-
tet dogoztunk ki. [35, 36] A jelenséget a H-kdtésben részt
(37a,b) értelmeztiik. Ez a mozgas hasonld az inverzidhoz
és a bels6 rotaciohoz, s ebbdl kiindulva analdg matematikai
formulakkal értelmeztiik a részmaximumok megjelenését.

A foként a B-laktamokra jellemz6 nyolctagu gytiriis dimer
asszociaciok (36) 3000 cm™-nél kisebb hullamszamu, diffuz
vNH savok megjelenésének eseteit részletesen vizsgaltam. E
vizsgalatok eredményeit cikksorozatban publikaltam [pl. 37].
Amidin-, ftalhidrazid-, piridin-, izonikotinsavtioamid-,
kinazolin-, hidantoin- és imidazolin-szarmazékok esetén
figyeltem meg ezt a H-hidas dimer szerkezeteket jellemz6
IR-savtipust.
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Ehhez a témahoz kapcsolddik, hogy teljesen varatlanul
meghivast kaptam a koppenhégai 1965-6s 8. ECMS kong-
resszusra. A fiatal, palyakezdé szamara rendkiviill meg-
tiszteld felkérésnek eleget téve az asszociacios szerkezetek
IR-jellemzdivel foglalkozo kutatasaimrol jelentettem be
eléadast, amelyet el is fogadtak. Lelkesen késziiltem elsd
,Lhyugati” utamra, elsé kiilfoldi tudomanyos eléadasom-
ra. Szobat foglaltam, reptildjegyet rendeltem. Dertilt égbdl
villamcsapasként éltem meg, amikor kozolték velem, hogy
nem kapok vizumot, nem utazhatok. A repiiléjegy-rende-
Iést nevemben lemondtak, s erre szolitottak fel a szallodai
foglalast illetden is. (Mindezt — mint késébb kideriilt — a ¢l
évtizeddel korabbi, 1956-tal kapcsolatos ,,blineimet” felro-
v6 BME-kaderlapnak koszonhettem, de természetesen nem
ezzel, hanem a ,,munkatarsaimmal nem megfelel$ viselke-
dés”-emmel indokoltak, t.i. szdmon kértem a Miiszaki és
az Anyagbeszerzési Osztalyokon el nem végzett munkai-
kat.) Mast nem tehettem, mint hogy a téma tarsszerzojét,
korabbi professzoromat és mentoromat, Varsanyi Gyorgyot
kérjem meg, hogy tartsa meg az eldadast. Mivel egy mas
témaban 6 is eldadodja volt a rendezvénynek, ezt nem val-
lalta, de azt igen, hogy eldaddsom anyagat ,.egy plakatra
feldolgozva” magaval vigye és kifliggessze a kongresszus
szinhelyén, s az esetleges érdekléddket tajékoztassa kuta-
tasainkrdl. Akkor még nem jottek divatba a poszter-eldada-
sok, s igy talan plakatom lehetett a tudomanytorténet egyik
elsd posztere!

21. Szimmetrikus kis molekuldak IR-spektruma.
Csoportelméleti vizsgalatok

A szépségnek kivaltsiga,
hogy a sziveket magdhoz vonzza.”
(Cervantes)

A syn-anti izomerek megkiilonboztetésérél, majd pedig
az asszociacios szerkezetekrol, illetve ezek vVOH és vNH
sévjainak tulajdonsdgairdl és elméleti értelmezésérdl irott
kozos publikaciokat korabbi egyetemi professzorommal,
Varsanyi Gyorggyel, tobb mas témaban folytatott egyiitt-
miikddésekrdl szamot ado tovabbi kozos kozlemények ko-
vették. Ezek szimmetrikus kis molekulak IR-spektrumanak
részletes elemzésérdl késziiltek: a normalrezgéseknek az
IR-savokhoz csoportelméleti alapon vald hozzarendelésére
Osszpontositva. Az adamantan- és mukonsav-szarmazékok
vizsgalatat én kezdeményeztem, és Varsanyi professzor az-
zal is megtisztelt, hogy sajat f6 kutatasi témajaba, a benzol-
szarmazekok spektrumértelmezésébe is bevont.

Az adamantdn (38) IR-savjainak hozzarendelésérdl vizsga-
lataink idején egyetlen kutatdcsoport publikécioi [pl. 38]
voltak megtalalhatok az irodalomban, a tercier szénato-
mon (szimmetrikusan) halogén-szubsztitualt szarmazékok
(39a-d) IR-vizsgalataval pedig el6ttiink ugyancsak csupan
egy kutatdcsoport foglalkozott, akik csak a spektrumok
empirikus leirasat kozolték, [39] a savok hozzarendelésérol
nem volt irodalmi adat.

38 39a-d
(X: 1, Br, CI, F)

Az adamantan egyes IR-savjainak téves hozzarende-
1ését korrigaltuk, és elvégeztik a 39a-d szarmazékok
Eredményeinket a szerkesztd felkérésére egy, az Elsevier
kiadasaban megjelent kotetben [40] és magyarul is publi-
kaltuk. [41] A GYKI kutatdjaként eltoltott két évtized leza-
rulta utan, 6t éve mar az EGY T munkatarsaként irtam meg
egy adamantan-témaju kozleményt. Ez volt az utolso, még
a GYKI-ban végzett vizsgalataim eredményeit bemutato,
ottani kollégaimmal k6zos cikkiink. [42]

A Varsanyi professzorral k6zos, a kis, szimmetrikus mo-
lekulak IR-spektrumanak elméleti értelmezése céljabol
végzett kutatasaink részét képezte a mukonsav-szarmazé-
kok (savak, Na-sok és észterek) vizsgalata. A cisz-cisz (40),
transz-transz (41) és cisz-transz (42) izomereket szimmet-
riaosztalyokba, pontcsoportokba sorolva (40 és 41 a C,,,
42 a C, pontcsoportba sorolhato) elvégeztiik a leszamlalast
(megallapitva a normalrezgések szamat) és hozzarendeltitk
a spektrumséavokat a normalrezgésekhez. Osszehasonlitva
az izomerek IR-jellemzdinek (frekvencidk, savintenzitasok)
eltéréseit értelmeztiik az IR-spektrumok és az izomerek tér-
szerkezete kozotti Osszefliggéseket. [43] Vizsgalatainkrol
eldadast jelentettiink be a madridi IX. ECMS kongresszus-
ra. [44] Masodszor fordult eld, hogy nem kaptam vizumot
a kiutazashoz, hogy megtarthassam elfogadott eléadasom.
Helyettem az intézetigazgatd utazott el a rendezvényre,
amelynek témaja szamara teljesen idegen volt. Részvételét
a kongresszuson ekként indokolta: ,,Madridban még nem
jartam.”
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Varsanyi kutatomunkdjanak gyujtopontjaban benzolszar-
mazékok IR-spektrumanak részletes tanulmanyozasa, az
IR-savok hozzarendelése normalfrekvenciakhoz és a kii-
16nb6z6 szubsztitucios modok (a szubsztituensek, szama,
mérete, elektronaffinitasa, stb.) spektrumokra gyakorolt ha-
tasanak felderitése, s e hatasok rendszerezése, értelmezése
allt.

Varsanyinak a témarol irott, s 700 benzolszarmazék részle-
tes IR-vizsgalatat tartalmazd monografiaja [45] az e targy-
korben kutatok maig legfontosabb forrasmunkaja. Egykori
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tanitvanyaként szamomra igen nagy megtiszteltetés volt,
amikor megkért, hogy vegyek részt ezekben a kutatdsaiban.
A ko6z0s vizsgalatok eredményeirdl kozos publikacidink je-
lentek meg. [46, 47]

22. Tanulmanytt a bonni egyetemen, egy tobb évtizedes
egyiittmiikodés és baratsag kezdete

A vildg minden kinese
sem ér fel eqy jo barattal.”
(Voltaire)

Az 1960-as évek masodik felében a szokatlanul kis hullam-
szdmoknal fellépd VNH savokrol megjelent cikksorozatom
kiilénlenyomatainak megkiildését kérte Heinrich Wambhoff,
a bonni egyetem szerves kémiai intézetének fiatal kutato-
ja. Feltiind volt ez az ¢élénk érdeklédés, de azt nem sejtet-
tem, hogy egy sok évtizedes szoros szakmai egyiittmiiko-
dés és baratsag kezdetét jelentette. Késébb kideriilt, hogy
Wambhoff ¢és intézeti fondke Friedhelm Korte professzor,
a Tetrahedron folydirat akkori foszerkesztdje, felkérést ka-
pott, hogy a heterociklusos vegyiiletek kutatdsanak friss
eredményeirdl fejezetet irjanak a Thieme Kiad6 ,,Methoden
der Organischen Chemie” (Houben-Weyl) sorozataba.
Publikacioim pontosan beleillettek a fejezet tematikajaba,
s ez volt az oka a kiilonlenyomataim iranti érdeklddésnek.
A kiilonlenyomat-kiildéseket stiri levélvaltasok kovették,
¢s Wambhoff hamarosan Budapestre latogatott, hogy szemé-
lyesen is megvitathassunk szakmai kérdéseket.

Wambhoffnak mar el6zetesen is voltak magyarorszagi kap-
csolatai. Az 1956-0s magyar forradalom és szabadsagharc
lelkes csodaldja volt: magyar menekiilteket fogadott be ott-
honaba, segitett nekik a németorszagi egzisztenciaterem-
tésben, késébb pedig sorozatosan magyar 0sztondijasokat
vett fel kutatécsoportjaba.

A személyes konzultaciobol szoros szakmai egytittmiiko-
dés alakult ki kozottiink, s ennek folyomdnyaként 1970-
ben vendégkutatéoi meghivast kaptam a Bonni Egyetem
Kekulé Intézetébe. Két honapot toltdttem Bonnban, s mi-
vel az intézetben nem volt IR-szakember, ezalatt egyfajta
”kozintézménnyé” valtam. Szobam ajtaja el6tt sorban all-
tak az intézet kutatdi és a didkok, hoztak az anyagaikrol
késziilt IR-spektrumokat, hogy ,,megszakértsem” ezeket,
és segitsek a szerkezetek felderitésében. Hazautazdsom
napjan, boéréndjeimet cipelve a vasttallomas felé tartottam
a Meckenheimer Allén (ez egy kétoldalt fasorral és jarda-
val szegélyezett, az Andrassy utra emlékeztetd széles tt,
amely az egyetem f6épiiletétdl nyilegyenesen a vasutallo-
mashoz vezet), amikor egy didk még utanam rohant egy
IR-spektrumot lobogtatva, hogy — mig befut a vonatom —
ugyan nézzem mar meg, mi lehet a minta szerkezete.

Mint emlitettem, a Friedrich Wilhelms Egyetem Szerves
Kémiai Intézetében a legkiilonb6zébb témaban eldallitott uj
vegyliletek szerkezetfelderitésében kellett részt vennem, de
természetesen a legtobb vizsgalatot vendéglatom, Wamhoff

szamra végeztem. Az § akkori kutatdsai a heterociklusos
B-enamino-észterekre dsszpontosultak. Ezek IR spektru-
manak részletes értelmezése és a szerkezetigazolasban
hasznosithat6 jellegzetességek felismerése jelentette ottani
munkam sulypontjat. Az eredményekrdl akkor két kozle-
mény késziilt, [48, 49] de késdbb még ezeket tobb is kdvet-
te, akkor mar az NMR-modszert is bevonva vizsgalataink
eszkoztaraba. [pl. 50]

Tobb tucat enamino-észter IR-vizsgalatat végeztem el.
Koziiliikk tobb, Gjonnan eldallitott vegyiilet szerkezetét
kellett igazolnom. Ezen tal kérdéses volt, hogy valdoban
kialakul-e kelat-tipusu szerkezet az észter- €s amino-cso-
portok részvételével, ahogy az irodalomban allitottak. [51]
Ez ugyanis nem volt 6sszhangban a vegyiiletek kémiai tu-
lajdonsagaira, reaktivitasara ¢és reakcioira vonatkozo bonni
vizsgalatokkal.

Az IR-spektrumok v, NH, ¢s vNH, savjainak nagy frek-
vencidja €s ¢les korvonalai nem jellemzoek a kelat-szerke-
zetekre. Ezeket ui. kisebb frekvencidjt, diffiz és sokszor
az alapzajba beleolvado (eltiing) elnyelések jellemzik. [7e,
7AD] (E savok pl. a 43 és 44 vegyiilet spektrumaban, CHCI,
oldatban mérve, 3500 és 3360 cm-nél jelentkeznek. [48])
Megallapitottuk ekként, hogy az irodalommal ellentétben,
hasonldan, mint pl. az antranilsav-etilészter esetében, [7f]
az enamino-észterek sem kelat-szerkezettiek.

Felhasznalva a vegyiiletcsoport nagyszami tagjanak
spektrumadatait, feltételeztiik, hogy a hasonlé frekvenci-
ajua ,tiszta” vC=0, vC=C és PNH rezgésekhez rendelhe-
t6 savok helyett ezek csatolasdbdl szarmazé ,.kevert”, un.
csoportrezgések elnyelési maximumai jelentkeznek, amit
a 45a ¢és 45b mezomer hatarszerkezetekkel szemléltethetd
elektrondelokalizacio kozvetit. Feltevésiink bizonyitasara
deutériumra csereltiik az NH, csoport hidrogénjeit. Mivel
a BND rezgés joval kisebb frekvenciaju, nem csatolodik a
vC=0 ¢és vC=C rezgésekkel, s igy a deuteralt vegyiiletek
spektrumaban , tiszta”, s ezért nagyobb frekvenciaju vC=0
¢s vC=C savok jelentkeznek (a csoportrezgésekben nagy
sullyal résztvevo PNH frekvencia ui. ezeknél kisebb, s ezért
a csoportrezgések frekvenciai kisebbek, mint a ,tiszta”
vC=0 ¢s vC=C savoké).
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Egyéb bonni munkaim koziil egy bonyolult, soklépéses
atalakulas egyik termékének szerkezetigazolasat emlitem.
A kiinduld vegytiletbdl, amely természetesen egy B-ena-
mino-észter (46a,b) volt, a PhCIC=N-NHPh fenil-hidra-
zon-szarmazékkal reagaltatva, etanol-eliminacioval jard
tobbszori atrendezédéssel képz6dott a 47a,b 1,2,4-triazol
¢és y-butirolakton-gytriiket tartalmazo termék. Ennek az
IR-adatok alapjan feltételezett szerkezetét késobb pre-
parativ vizsgalatok igazoltak. A termék spektrumaban a
lakton-karbonil sav a vart frekvenciatartomanyban 1778,
illetve 1775 cm'-nél jelentkezik, s ugyancsak azonositha-
tok a monoszubsztitualt fenil csoportokat és a triazolgyurit
jellemz6 savok. [49]

COEL Ph\N/NYPh
—_—
\ — —
R o NH>
46a,b R o O 47ab
(R = H, Me)

A sors ugy hozta, hogy elsé 0sztondijas utamat negyed
szazad multan mindéssze még egy kovette, s az is Bonnba
vezetett (vendégprofesszorként toltdttem egy hdénapot a
Kekulé Intézetben). Magam helyett viszont tobb tucat fiata-
labb munkatarsamat juttattam hozza kiilfoldi tanulmanyut-
hoz, legtobbjiiket éppen a bonni egyetemre.

23. Egy uj heterociklus szintézise: IR-anomalia,
értelmezése és krisztallografiai igazolasa

SEqyiittmiikodve sokkal messzebbre jutunk,
mint kiilon barki is eljuthatna.”
(Voltaire)

Ahidantoinok dezmotrépiajatémaban az IR-spektroszkopiai
¢és a krisztallografiai vizsgélatok sikeres egyiittes alkalma-
zésa nem maradt folytatas nélkiil. Evekkel kés6bb egy uj,
addig nem leirt heterogytriis, 1,2,4-oxatiazin-vazas vegyii-
let szerkezetigazolasa tette szlikségessé a két mérési mod-
szer egylittes alkalmazasat. [52]

A 48 vegylilet brom hatasara bekovetkez6 oxidativ gytirtiz-
arasaval eléallitott 49 molekula IR-spektrumaban az 1600-
1800 cm'-es tartomanyban nem volt elnyelési maximum,
ahol a karbonilcsoport vC=0 savjanak megjelenése volt
varhato. Ezt egy erés S---O nem koté kélesonhatassal ér-
telmeztem, ami a CO-kotésrend mezomer 49a és 49b hatar-
szerkezetekkel szemléltethetd gyengiilésével, s vele a vC=0
IR-frekvencia csokkenésével jar.

A 49 molekula rontgendiffrakcios vizsgalata feltevésemet
egyértelmiien bizonyitotta. Az O...S atomtavolsag a van
der Waals sugarak Osszegénél (3,25 A) joval kisebbnek

(2.255 A) bizonyult, mig a CO kotéshosszat jelentésen na-
gyobbnak (1.247 A) jelezte a mérés a szokasosnal.
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Ez a vizsgalat elmélyitette €s intenzivebbé tette a Kalman
Alajos professzor és kozottem megindult egylittmiikodést,
ami késébb tobb tucat kdzos publikacioban 6ltott testet.
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24.,, TTT” kutatasi egyiittmiikodések

»Csak eqyiitt lehet nagy dolgokat véghezvinni.”
(Demokritosz)

Jo sorsom ugy hozta, hogy szakmai palyafutasom kezde-
tétdl munkahelyemen kivill is, mint spektroszkopus, il-
letve szerkezetkutatd specialista igen sok egyiittmiikodés
résztvevojévé valtam. Botcsindlta miszerszakértOként mar
a kezdet kezdetén kapcsolatba keriiltem a JATE Fizikai
Kémiai Intézete és a Richter gyar munkatarsaival, az ELTE
vendégkutatojaként az egyetem oktatoival és kdzvetitésiik-
kel a BME, a KOKI és a JATE Szerves Kémiai Tanszéke
kutatdival.

A BME-n a Mérnoktovabbképzon és a specialkollégiumon
tartott eléadasaim, s az el6bbihez irott jegyzet, valamint az
MTA Sztereokémiai Kutatocsoportjanal tartott IR-kurzus,
az MTA Miszeriigyi Szolgalatnal mellékallasban eltoltott
év mind-mind bévitették egylittmikodoi korom. Legfoként
azonban a Holly Sandorral irott IR-monografia [7] novelte
ismertségem. Tovabbi szakmai kapcsolatot eredményezett,
hogy Toldy Lajos, a GY KI kutatasi igazgatoja tobbszor meg-
kért intézeti és intézeten kiviili kollégak segitésére akadé-
miai értekezéseik megirasaban. Ez nemcsak a fogalmazas-
beli javitasokat jelentette, de a disszertaciok felépitéséhez,
szerkesztéséhez is tandcsokat kellett adnom. Részt vettem a
szakmai hibak felfedezésében, korrekcidjaban, javaslatokat
tettem bizonyitasok, értelmezések hianyossagainak potla-
sara, esetleges kiegészitd kisérleti munkak elvégzésére, stb.
Mindez aztan a késObbieckben szakmai egyiittmiikodések
kiindul6 pontjava valt.

Sok kollégat fogadtam munkahelyemen hosszabb-révidebb
tanulmanyutak keretében, akik az IR-spektroszkdpia szer-
kezetkutatasi alkalmazasainak lehetdségeit megismerni, a
modszer méréstechnikai és elméleti ismereteit elsajatitani
jottek hozzam. Ezek a tanulmanyutak is szakmai egyiitt-
mitkddésekhez vezettek. Igy aztan szinte valamennyi hazai,
kémiéval foglakozo6 intézménnyel kdzos kutatdsaim jottek
létre.

Mivel a hazai miiszerezettség hosszll idon at igen elmara-
dott volt, és részben ezzel is dsszefliggésben nagy volt a hi-
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any az IR-szakértOket illetéen is, valosagos egyszemélyes
hazai intézmény lettem az IR-spektroszkopia terén. Csupan
a KKKI-ban és a veszprémi MAFKI-ban folyt az 1960-as
években IR-kutatds, s igy ezek a kutatohelyek monopol-
helyzetben voltak e téren. Jomagam misszionak tekintet-
tem, hogy a miiszerek és szakemberek hidnyaban hatranyo-
sabb koriilmények kozott dolgozd kutatotarsaim munkajat
segitsem.

Az egylittmiikddéseket azonban nem mindig tdmogat-
ta munkahelyem vezetése. Vargha Laszl6 akadémikus, a
GYKI nagytekintélyli, bolcs és emberi tulajdonsagaiban
is kivalo igazgatdja, latvan hogy intézeti feladataim mara-
déktalanul ellaitom, mindenben tdmogatta, sét batoritotta
is szakmai kooperacidimat. Az 6 nyugdijba vonulasa utan
azonban bekoszontott a ,, TTT-korszak”. Igy jellemezhetem
az akkori kulturalis élet hirhedt iranyitasi elvére hajazo ve-
zet6i hozzaallast intézeten kiviili kapcsolataimhoz. TTT,
azaz tamogatott < tiirt < tiltott: e harom kategoriaba sorol-
hatom ezeket. (A < jel a kategoridkba sorolt esetek szamara
utal.)

Legszorosabb, legtartosabb és iddszakonként részfoglal-
kozasu szerzédésekkel legalizalt egyiittmikodéseim a
SZOTE Gyodgyszerkémiai Intézetével, a Novényvédelmi
Kutatoéintézettel és az EGYT-vel voltak, ahol témavezeto
partnereim Bernath Gébor professzor, Matolcsi Gyodrgy
¢és Pallos Laszlo professzor voltak. A legtobb, tobb szaz
vizsgalatot a BME Szerves Kémiai Tanszékének, Lempert
Karoly akadémikusnak, valamint kedves baratom, a bonni
Friedrich Wilhelms Egyetem szerves kémikus professzora,
Heinrich Wamhoff kutatdcsoportjanak végeztem. Csupan
néhanyat felsorolva a rendszeresen IR-vizsgalatokért és
szakértelemért hozzam fordulok koziil, részt vettem Dedk
Gyula (KOKI), Hideg Kalman (POTE), Messmer Andras
(KKKI) professzorok, Szantay Csaba akadémikus és ter-
mészetesen az ELTE Szerves Kémia Tanszék tobb oktatoja-
nak a kutatomunkajaban is.

A Bernath professzor vezette SZOTE-egyiittmiikddés
1970-ben kezdodott, de egy évtizeden at csupan alkalmi
jelleggel, és intenzivvé az 1980-as években valt, amikor az
IR-spektroszkopia kutatomunkamban mar hattérbe szorult
¢és az NMR vette at a fészerepet.

A GYKI-n kiviili kozds kutatasaim koziil a kivételesen
»tamogatott” esetek kozé tartozik az EGYT-vel, késobbi
munkahelyemmel folyd egyiittmiikddés. Kezdeményezdje
majdani EGYT-beli fénokom és kedves baratom, Pallos
Laszlo professzor, a gyar akkori osztalyvezetdje, késobbi
kutatasi igazgatdja volt. Azért is valasztottam ezt a vizs-
galatot a jelen irasban bemutatottak k6z¢, mert egyike volt
szamos ,.elvetélt” kutatasi eredményemnek, amelyet ipar-
jogvédelmi okokbdl a vizsgalatok elvégzésének idején nem
publikalhattunk. ( Hasonld okokbol jo néhany érdekes és
értékes kutatasi eredményem maradt orokre az asztalfiok-
ban.) Kivételesen, ugyan csak joval késobb, és csak magyar

nyelven csupan egy részlete latott napvilagot ennek a mun-
kanknak. [26]

A 3-klor-4-nitro-kinolin (50) hidrazinos reakcidja vart ter-
mékének kémiai tulajdonsagai és elemanalizis adatai nem
voltak Osszeegyeztethetdk a vart szerkezettel (51). A ter-
mék IR-spektruma alapjan kellett kideriteni szerkezetét.
Segitségiil megkaptam a végtermék eetsavanhidriddel ké-
szitett szarmazékat is.

Az ismeretlen spektrumaban megjelentek a nitro- és ami-
no-csoportok és az orto-diszubsztitualt benzolgylr(i sav-
jai: v, NO,: 1510 cm™, vNO,: 1320 cm™'; v, NH,: 3350 cm,
v.NH,:3250 cm’; yC, H: 765-760 cm', de a vNH sav szer-
kezete és frekvencidja (részmaximumokkal tagolt, diffuz
elnyelés a 3600-2200 cm'-es intervallumban) nem a hidra-
zinokra jellemzd. Ilyen savjuk pl. az imidazoloknak és pira-
zoloknak van. [7Aa] Fentiek alapjan foltételeztem, hogy az
52 intermedieren at az 53 vegyiilet keletkezett.

A feltételezett 53 szerkezet alatdmasztasaul késziilt aci-
lezett termék nem a vart mono- vagy diacetil-vegyii-
let (55), hanem eldbbi gytriizart szarmazéka (54). Ezt a
VNH és amid-savok hianya igazolja. Megjelenik viszont a
spektrumban a vC=N sdv 1625 cm'-nél. A haromgyiiris
vazi molekula igazolja a feltételezett 53 szerkezetet.
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55 (R: H vagy Ac)

A Névényvédelmi Kutatdintézettel (NOVIKI) negyed-
szazadon at voltam szakmai kapcsolatban, szakértéi szer-
z0dések keretében. Az egyiittmiikodés kezdeményezdje
Matolcsy Gyorgy volt, akivel ,,nemzetkdzi kozvetitésen at”
keriiltem szakmai partnerségbe: Matolcsy a bonni egyete-
men Osztondijasként ismerkedett meg Wamhoff professzor-
ral, s Matolcsy az 0 javaslatara fordult hozzam szerkezetku-
tatasi problémaival.
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A NOVIKI-vel kézos kutatasaink egyik témaja gombaelle-
nes ndvényvéddszerek szintézise volt. Az e célbol eldallitott
uj vegytiletek kozott olyan molekuldk is voltak, amelynek
szerkezetigazolasa soran eléfordultak kedvenc elméleti ku-
tatasi teriiletemre esé problémak, pl. kelat-szerkezetek és
tautomer rendszerek.

Az 56 molekula pl. hdrom (56a, b, ¢) tautomer formaban
létezhet, s az 56b és 56¢ tautomerekben kelat-tipusu asszo-
ciacio alakulhat ki. Az IR-spektrumban nincs VNH sav, s
ez az a vagy ¢ izomerek mellett szolna, de a b tautomerben
hattagu gytris, folytonosan konjugalt kelatgyiriis szerkezet
(N-H---S= szerkezetii H-hid) lehetséges, amelynél a vNH
elnyelés nem azonosithatd (beleolvad az alapzajba) [7Ab],
s igy az IR adatokbdl nem dertl ki egyértelmiien a tautom-
er szerkezet. Az 1650-1350 cm™ koz6tt megjelend harom sav
csoportrezgés jellegét a deuteralt szarmazék spektruma iga-
zolja. Ha ezek valamelyike tiszta BNH sav volna ui., akkor a
megfigyeltnél joval nagyobb frekvenciacsokkenés kovetkez-
ne be ezek egyikénél (az 1610, 1510 és 1360 cm-es savok
mért frekvenciacsokkenése 30, 50, illetve 5 cm™). A csoport-
rezgések az 56a tautomerben nem valdszintek, S6¢ esetén
pedig nem varhat6 30 és 50 cm™ mértékli frekvenciavalto-
zas. (A BSH rezgések frekvencidja joval kisebb, mint a BNH
analogé, s ezért ennek részvétele a csoportrezgésekben nem
lehetséges.) Az 56b szerkezetet végiil az 'H NMR adatok
igazoltak, egyebek kozott a kelatokra jellemzdéen nagy SNH
eltolodas (12.4 ppm) jelentkezésével. Ilyen nagy eltolodasnal
SH-jel nem lehetséges. Az e vizsgalatainkrdl irott kdzlemény
[53] igen nagy visszhangra talalt (a fliggetlen hivatkozasok
szama >170), s fél évszazad multan is hivatkoznak ra.
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25. Az els6 magyar IR-monografia

JA jo alkotdst sem idd, sem mds miivek nem feledtetik”

A 14. pontban leirtam, mint keriilt sor — szamomra telje-
sen varatlanul — részvételemre a BME Mérnoktovabbképzd
Intézetének tanfolyamahoz segédanyagnak szant jegyzet
megirasaban. A torténet kisvartatva — részben azonos sze-
replokkel — megismétlodott. A Miiszaki Kiado eleget teen-
dé a kor kovetelményeinek (ti. hogy az 1960-as évtized elsé
felében az infravords spektroszkopia népszerlisége rohamos
novekedésnek indult, és alkalmazasanak robbanasszer el-
terjedése kovetkezett be a hazai kémiai kutatomunkaban),
magyar nyelvii szakkonyv, egy IR-monografia megirasara
szerz6dott a Bor Gyorgy-Holly Sandor szerzoparossal.

A lejaro hataridokkel visszatéréen reménytelen csatakat
vivo, egyébként azonban kiemelkedd szakértelmi €s sikeres

kutatomunkat végzo IR specialista Holly egy hasonlo habi-
tusu, szakmailag kivalo, de bohém természetli és a termi-
nusok betartasaval szintén hadilabon all6 szerzétarsat ka-
pott Bor Gyorgy személyében. (Bor Gyorgy volt, Varsanyi
Gyorgy mellett, az IR-moddszer hazai uttoréje és elsé kémiai
kutatasbeli gyakorlati alkalmazéja Magyarorszagon.) Igy
aztan, hasonldéan a 14. pontban emlitett jegyzet esetéhez,
a konyv kézirata sem késziilt el, tobbszori hatariddmodosi-
tast kovetéen sem. A Kiado végiil szerzodésbontast helye-
zett kilatasba, és mivel Bor véglegesen visszalépett a kéz-
irat megirasatol, engem kértek fel, hogy vallaljam helyette
a tarsszerzOséget. Vallaltam! A szakmai palyafutasa elején
1évo, fiatal szakember szamara a konyviras ui. igen kecseg-
tetd lehetdséget kinalt a tudomanyos kozéletbeli ismertség
¢és megbecstiltség elnyeréséhez. Meglehet, ha tudtam volna,
milyen nehézségek aran késziil el a mi, nem biztos, hogy
vallalkoztam volna a feladatra.

Tarsszerzémmel abban allapodtunk meg, hogy a kézirat
megirdsat fele-fele aranyban vallaljuk. Az elméleti, kvan-
tummechanikai alapokat targyald részt én, a miiszerek
szerkezetét, mikodését és a méréstechnikai ismereteket
tartalmazot Sandor irja. A csoportfrekvenciakrol, funkcios
csoportok IR-jellemzdirdl szol6 fejezetek és a példatar meg-
irast nagyjabol azonos terjedelemben, megosztva vallaltuk.

Az 1960-as évtized kdzepe életem egyik legmozgalmasabb,
legeseménydusabb korszaka volt. Ezekre az évekre esett —
egyebek kozott — koltozésem az ELTE-rél a GYKI nemrég
elkésziilt Gjpesti telephelyére, ott az IR labor berendezése,
a munka megszervezése, Uj munkatarsak betanitasa, kandi-
datusi értekezésem megirasa és védése, a fokozat elnyeré-
sének feltételéiil szabott két nyelvvizsga letétele és masodik
¢s harmadik gyermekiink sziiletése. Ezekhez csatlakozott
az IR-monografia megirasa.

A konyviras sok egyéb teenddm mellett is igen gyors iitem-
ben, kdnnyen ment. Igaz ugyan, hogy napi tiz-tizenkét orat
dolgoztam, beleértve a hétvégeket is. Az otthoni, gyerekek
¢és haztartas koriili minden feladatot feleségem vallalta at,
biztositva szamomra a nyugodt, zavartalan munkahelyi és
otthoni munkat, s a szeretetteljes, gondoskodd csaladi 1ég-
kort. A konyvirast igen jelentdsen megkonnyitették szamom-
ra a BME-jegyzet és az egyetemi, valamint a Sztereokémiai
Kutatocsoportnal tartott eldadasokhoz irott vazlatok.

A konyv altalam megirando része hatarido elott elkésziilt, s
csak a kézirat legépelése volt hatra. Kideriilt azonban, hogy
tarsszerzém az O részének csupan toredékét irta meg, és
kilatastalan volt, hogy a maradékkal hataridére elkésziil-
hessen. Terminusmodositast kértiink, s kaptunk, de annak
elteltével is reménytelen maradt a kézirat teljessé tétele be-
lathato id6n beliil.

Tarsszerzom ekkor arra kért, hogy a kiilonb6z6é funkcids
csoportok IR-jellemzdirdl altala megirandd pontok koziil
vallaljak at egyet. Ezt a kérését aztan tobbszor is megismé-
telte, de hiaba irtam meg az eredetileg altala vallalt ponto-
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kat, a neki maradtakkal még mindig késésben volt. Ekkor
a példatar fele-fele ardnyat kérte tarsszerzém modositani.
Az atvallalt kdnyvrészek megirdsaért cserében Sandor fel-
ajanlotta, hogy technikusndje legépeli az én kéziratomat.
Szamomra ez nagy segitség volt, mert megtakarithattam a
gépelés rengeteg idot rabld, s igen terhes, monoton, ideg-
016 ,,rabszolgamunkajat”. Az ,alku” létrejott és a KKKI
IR-laborjanak technikusndje, becenevén ,,Masuka” heti
két napon megjelent Ujpesten és feliigyeletemmel legé-
pelte a leendd konyv kéziratanak altalam megirt részét.
(Természetesen akkor még nem voltak szamitogépek, sot
elektromos irdgépek sem, s egy régi iitott-kopott masinan
kellett dolgoznia, az elirasokat, melléiitéseket festékkel ja-
vitani, gyakran teljes oldalakat Gjra gépelni.)

Keserves, faradsagos munka volt a kézirat legépelése! Sok
bosszusaggal jart, de igyekeztiink a dolgokat, ahol lehetett,
humoros oldalukrol szemlélve elviselhetdbbé tenni.

Egy ilyen esetet felelevenitek itt: az IR-elméletben fon-
tos szerepe van a ,term”-eknek (hulldmszam-dimenzio-
ji [em™], a kvantumallapotokat jellemzé mennyiségek).
A term kifejezés gyakran eléfordul konyviink elméleti fe-
jezetében. Masuka nem ismerte ezt a szakkifejezést és tob-
bes szamu eléfordulasait (termek) termékre ,,helyesbitette”.
Mire észrevettem a hibat, mar tobb tucatszor el6fordult.
Ezeket megtalalni és javitani faradsagos és foként bosszan-
td dolog volt. Tobb hasonlo javitanivalo is akadt, ami sok
idot rabolt, de végiil elkésziilt a teljes nyomdakész kézirat.
A nyomdai korrekturakra rament évi szabadsagom is (az
utolsora Balatonlellén, nyaralas kdzben keriilt sor).

A konyv [7] maig versenytars nélkiili magyar IR-monografia
(11. abra), amelybdl tobb generacio fiatal szakemberei is-
merkedtek meg eme nélkiilozhetetlen szerkezetkutatasi
nagymiszeres modszer alapvetd tudnivaloival, s amelyet
a kémiai szerkezetigazolas teriiletén tevékenykedd kutatok
ma is alapmiiként hasznalnak.

11. abra. Holly-Sohar Infravords spektroszkopia

IR-konyviink sziiletéstorténete nem zarult le a magyar nyel-
vl megjelenéssel. Mar a megirasadra a Muszaki Kiadoval
kotott szerzodésben is szerepelt idegen nyelvi kiaddsanak
lehetdsége, illetve terve. Az akkori rendelkezések értelmé-
ben magyar szerzék miiveinek idegen nyelvi kiadasara ki-
zarolag az Akadémiai Kiado volt jogosult, s konyviink ese-
tében erre igényt is tartott. A konyv megjelenését kovetéen
hamarosan megindultak a targyalasok kiilfoldi kiadokkal a
német €s angol nyelvii megjelentetésrol.

A német kiadast egy NDK kiadoval (nevére nem em-
lékszem mar) kozosen tervezte az Akadémiai Kiado. A
szerzOdés 1étrejott, és elkésziilt a német nyelvl forditas is
(a fordito, s egyben lektor, egy Malewsky nevli szakember
volt). A német valtozat azonban végiil mégsem latott nap-
vilagot: hosszas alkudozasok kovetkeztek a német kiado
és az Akadémiai Kiadd kozott a terjesztési jogokrol, és
nem sikeriilt megallapodniuk. A kozos kiadas terve végiil
meghitsult.

Az angol nyelvli kiadds sem volt zokkendmentes! Tobb
potencialis partnerrel sem sikeriilt megallapodnia az
Akadémiai Kiadonak, bar — ha jol emlékszem a Hilger cég-
gel — mar az atdolgozas részleteirdl (Iényegében a magyar
valtozat alapos tomoritésérdl) is kozos nevezdre jutott a
magyar fél. Végiil az Akadémiai Kiad6 6nalléan, a Lang
Laszlo szerkesztette ,,Absorption Spectra in the Infrared
Region” sorozatanak bevezetd koteteként (12. abra) jelen-
tette meg a konyvet, de a tervezett k6zos kiadas szamara
atdolgozott formaban. (Igy lett H. Prichard is, akit a Hilger
a konyv leroviditésére vonatkozd javaslattétellel bizott meg,
a kotet masik tarsszerkesztdje.)

©, AND P. SOHAR
DITED B
A AND PR RD
AKAD Al KIADO - BUDAP

12.4bra. Az IR konyv angolnyelvii kiadasa

Ha mar szdéba keriilt a Lang Laszlé szerkesztette, s az
Akadémiai Kiadé gondozasaban kozreadott IR-atlasz, errdl
annyit érdemes megjegyezni, hogy 1974 és 1980 kozott ot
kotete jelent meg, ,.kollaboratorként” Holly Sandor és jo-
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magam kozremiikodésével és mintegy 1500 ketténk altal
mért spektrumot tartalmazott. A szamitégépes adatbankok
korszakat megeldzden tobb ilyen atlasz kertilt forgalomba,
foként az IR spektrométereket gyartd cégek (pl. Hilger,
Perkin-Elmer) szerkesztésében, és nagy segitséget jelen-
tettek az IR-szerkezetfelderitésekkel foglalkozo kutatok
szadmara.

IR-kdnyviink idegen nyelvii megjelentetésének iigyeit az
Akadémiai Kiad6 nagytekintélyli és nagyhatalmu f6osz-
talyvezetdje, bizonyos Rothné intézte, illetve feliigyelte,
akivel sorozatos heves vitdkba bonyolodtunk a legkiilon-
bozébb, tobbnyire nem tal Iényeges formai, esztétikai,
szerkesztési (pl. a kihagyand6 vagy roviditendd részek,
tablazatok, abrak, képletek mérete, elhelyezése, elrendezé-
se, stb.) kérdések kapcsan. Sandorral magunk kozott csak
,Infrarotné”-ként emlegettiik a harcias, ellentmondast nem
tlird amazont.

A kiadés [7A] hosszan tartd sikert ért meg: megjelenése
utan kozel fél évszazaddal, maig gyakran hivatkoznak ra,
az azota forgalomba keriilt sok tucat rivalis kiadvany és a
modszert illetéen a tudomanyteriileti ismeretek €s a mérés-
technika robbanasszer fejlédése ellenére is.

Az NMR spektroszkopia az 1960-as évek masodik felétdl
kezd6dden egyre inkabb kutatomunkam {6 eszkdzéve valt,
hattérbe szoritva az IR-vizsgalatokat, de azért nem lettem
hitlen ,,elsé szerelmemhez”, az infravords spektroszkopi-
ahoz sem: az IR-spektrumok értelmezése tovabbra is meg-
maradt mint a szerkezetfelderités els6 1épése, €s tovabbra is
gyakran a szerkezetbizonyitas perdontd informacidforrasa-
nak bizonyult.
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