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Forsidebillede: Laoes om asparges og underlige
dufte side 30.

Optag af essentielle aminosyrer fra tarmen er
kompliceret, men livsvigtig og styres af enzymet
ACE2, der ogsé kontrollerer sammenscetningen of
fordgjelseskanalens mikrobielle miljg.

Det kan tage &r at udvikle en ny molekylcer
komponent. Derfor er det en stor fordel at kunne
forudsige, om den komponent man er i foerd med
at udvikle ogsé kan lede strgm. Stine Olsen har et
bud pd en lgsning.

DNP, 2,4-dinitfrophenol, har mange facetter og
har vaeret brugt som spraengstof, madfarve,
slankemiddel, loegemiddel og er stadig
bodybuilderes drgm....

Fuldstcendig autotrof kvoelstoffijernelse er en relativ

ny proces til rensning af spildevand. Den viser
stort potentiale for energieffektivisering i form af
energibesparelse ftil beluftning i den biologiske
behandling.

Syntese af nanopartikler i gasfase dbner nye
muligheder for fremstilling af funktionelle
nanomaterialer med kontrolleret sammensoetning,
partikelstgrrelse og krystallinsk struktur.
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Interessen for dielektriske elektroaktive polymerfilm
er de seneste &r steget markant. For overhovedet
at kunne producere de gnskede moengder

til en konkurrencedygtig pris er optimering og
effektivisering af produktionen af disse film et krav
for teknologiens overlevelse.

“Click”-reaktioner til fremstilling af ledende
polymerer med funktionelle hdndtag og
biopolymermaterialer.

Hvad skyldes den specielle lugt, urinen far
efter indtagelse af asparges? Og hvordan

kan det voere, at det kun er halvdelen af de
aspargesspisende, der lcegger mcoerke til den?

Inden vi afrunder multivejsmetoderne, skal vi se
pd en anvendelse, der fér stigende betydning
inden for metabolomics og beslcegtede omrdder.
Det drejer sig om at adskille overlappende
kromatografiske toppe, ndr man har spektral
detektion.
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, Det er ikke
begavet

at lave national
symbolpolitik,
der afleder
fokus fra at f&
REACH ftil af
fungere

Kemiens Dag

Sidste &r var af FN udnzevnt til Kemiens Ar, og i november blev afholdt en mar-
kant Kemiens Dag i Nationalmuseets festsal. Der var fokus pa det stigende pres
pa klodens ravarer og rastoffer og den betydning, det kan fa for innovation og
udvikling af nye typer kemiske stoffer, materialer og produkter. Det overordnede
tema var kemi som en ngglevidenskab til at lgse de globale udfordringer. Kemiens
Ar var ligeledes anledningen til, at arrangementet skiftede navn fra Kemikaliedag
til Kemiens Dag.

Navneskiftet er blevet permanent, og i ar holdes Kemiens Dag den 15. november
i Eigtveds Pakhus pa Christianshavn. Emnet er kemikalieregulering 2015 — Hvad
skal vi forberede os pa?

EU’s Forordning om kemiske stoffer, REACH, tradte i kraft 1. juni 2007 og vil
tidligst veere fuldt indfaset i 2018. Det er et stort og ambitigst projekt, der legger
beslag pa enorme ressourcer hos bade virksomheder og myndigheder. Projektet
vil hen ad vejen tilvejebringe en ngdvendig viden om kemiske stoffer, deres fore-
komst og virkninger.

Men verden star jo ikke stille, og der sker lgbende nye ting pa omradet. REACH
skal ses efter i sgmmene i ar. Der er lavet en reekke undersggelser af bl.a. omkost-
ningerne, virkningen pa innovation og konkurrenceevne samt konsistens i forhold
til anden EU-lovgivning. Dertil kommer omrader som nanoteknologi, cocktailef-
fekter og hormonforstyrrende stoffer, som maske ikke er reguleret helt hensigts-
massigt i den nuvaerende udformning af REACH og Kemikalieagenturet ECHA’s
vejledninger.

Det store projekt, REACH, har imidlertid en indbygget akilleshzl i det lange
tidsforlgb. Det passer ikke med politikernes behov for stadige markeringer, hvor
kemikalier er en god baggrund for at forlange hurtige og gerne nationale tiltag. Et
par nylige eksempler fra Danmark, hvor der er stillet forslag om en national be-
grensning af 4 phthalater i varer som badeforh@ng og sandaler m.v. samt rumles
med et nationalt register for nanomaterialeholdige produkter.

Hvis regulering skal batte noget sundheds- og miljgmassigt skal den mindst
vere pa EU-niveau. Og i betragtning af de ressourcer, der er ngdvendige for at fa
REACH til at virke efter hensigten, sa er det ikke begavet at lave national symbol-
politik, der ogsa legger beslag pa ressourcer og afleder fokus. Danmark er ikke
den eneste synder, der laver nationale regler, men det ggr jo desvarre blot proble-
met stgrre.

Ulla Hansen Telcs, Chefkonsulent, Civ. Ing. (K),
Procesindustrien i DI, UHA@di.dk
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Foto: ESA/Hubble.

Nyt om ...

... Nucleobaser
fra rummet

Livet pa jorden er baseret pa purin og pyrimidin nucleobaser.

I diskussionen om livet er opstaet pa jorden eller kommet fra
rummet har studiet af nucleobaser i carbonholdige meteoritter
veret centralt. Der er fundet sddanne nucleobaser i meteorit-
ter; men det har altid veret nogle, som forekom almindeligt pa
jorden og derfor kunne skyldes en eller anden jordisk kontami-
nation. Man har nu fundet en rekke nucleobaser, der er sjeldne
eller ikke forekommende i den jordiske biologi, bl.a. de 3 viste.

NH2 NH2
s eI G
k\N N HZN)\\N N I\\N N>_ 2

PURIN 9H-PURIN-2,6-DIAMIN 9H-PURIN-6,8-DIAMIN

Ingen af disse har kunne pavises i antarktisk is eller jord, pa de
steder, hvor meteoritterne er fundet Dette tages som et bevis
for, at de er skabt i meteoritterne i rummet ud fra ammoniak,
hydrogencyanid og vand som er til stede i meteoritterne.
En blanding af disse dannes, nar en 1M vandig oplgsning af
NH,CN fir lov at st 6 méineder i en afsmeltet glasampul.
Carl Th.

Carbonaceous meteorite contain a wide range of extraterrestrial nucleobases,
Proceedins of the National Academy of Sciences of the United States of Ame-
rica 2011, DOIL: 10.1073/pnas.1106493108.
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Det er naturligvis af afggrende betydning, at faden indeholder alle ngdvendige ingredienser for at undgé fejlerncering. Samtidig mé

den veere afbalanceret som denne sushi-middag.
Foto: Carsten Christophersen.

Dadelig fejlerncering

Optag af essentielle aminosyrer fra tarmen er kompliceret,
men livsvigtig og styres af enzymet ACE2, der ogsd kontrollerer
sammensaetningen af fordgjelseskanalens mikrobielle milja.

Af Carsten Christophersen, carsten@techmedia.dk

Over en milliard mennesker i fattige lande sulter og et lignende
antal er fejlernerede. Fejlernaringen er udbredt selv i rige
lande og er blandt de ledende dgdsarsager i verden. Musefor-
s¢g har nu afdekket hovedlinjerne i det enormt komplicerede
system, der styrer god ernaring.

Makabre diagnoser

Mangel pa proteiner og aminosyrer giver sig udslag i diarre,
betendt fordgjelseskanal og andre brister i immunsystemet.
Lager har vidst det i over 100 ar, men grunden er fgrst nu ved
at blive forstéaet. Alene i @strig lider omkring 80.000 indbyg-
gere af kroniske sygdomme i fordgjelseskanalen sasom Crohns
lidelse og andre betendelsestilstande.

@D
é(NH3
o N-H
0
©
> °
N
\
H
Gly-Trp

Dipeptidet Gly-Trp optages direkte fra fordgjelseskanalen og spal-
fes til glycin og tryptophan i kroppen. Det kan eliminere mange
skadevirkninger fra tryptophanmangel.
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B Angiotensin-converting enzyme 2 - ACE2
Angiotensin-converting enzyme 2 blev opdaget i 2000.

Det er involveret i kontrol af blodtryk, nyresvigt i diabetes,
lungeskader og hjertesvigt. Enzymet er receptor for SARS
(severe acute respiratory syndrome) infektionen og er invol-
veret i udviklingen af diabetes.

Tryptophan er ngglen

Optag af den essentielle aminosyre tryptophan (Trp) er vigtig,
fordi mennesket ikke kan syntetisere den. Efter at fordgjelses-
enzymer har frigivet Trp fra proteiner i faden, slebes det gen-
nem tarmveaggen. Det job klares af transportproteinet B°AT],
der er specifikt for neutrale aminosyrer. Men produktionen af
B°AT]1 styres af ACE2, der ogsda medvirker ved transporten.
Mangel pa Trp forarsager pellagra, der tidligere var udbredt

i Europa og USA, men nu mest findes i fattige regioner og
flygtningelejre. Mangel pa Trp er karakteriseret ved de fire D’er
— diarre, dermatitis, demens og dgd. Trp kan i visse tilfelde
erstattes af niacin (vitamin Bs, nikotinsyre), der kan dannes
biosyntetisk fra Trp i leveren.

ACE2 regulerer mikrobiomet

Tarmsystemets aminosyreligevaegt (homeostase) reguleres
vidtgaende af ACE2. Endvidere er enzymet ansvarlig for
produktionen af store mangder antimikrobielle peptider, der
kontrollerer mikrobiomets sammensa&tning. Mus, hvor genet for
ACE2 er fjernet, udvikler et helt afvigende sammensat mikro-
biom, der ved transplantation til mus med steril fordgjelseska-
nal kan fremkalde alvorlig colitis. Nasten samme sygdomsbil-
lede ses hos mus pa en diat, der er meget lav i Trp. I begge
tilfelde genskaber dipeptidet glycyltryptophan (Gly-Trp), der
optages direkte uden medvirkning af B°AT1, et naesten normalt
tarmsystem.

Kilder

ACE2 links amino acid malnutrition to microbial ecology and intestinal
inflammation. T. Hashimoto et al. Nature 2012, Bind 487, side 477 — 481.
Doi:10.1038/nature11228

Malnutrition promotes rogue bacteria. A. Izcue og F. Powrie Nature 2012, Bind
487, side 437- 439

Nyt om ...

... Phosphorescerende
organiske stoffer

Phosphorescens er noget, der normalt er forbeholdt uorganiske
og metalorganiske forbindelser, hvorimod rent organiske stoffer
sjeldent udviser phosphorescens. En gruppe ved University of
Michigan har nu beskrevet en gruppe simple aromatiske forbin-
delser, der udviser phosphorescens. Ved variation af substituen-
ter er det lykkedes at syntetisere stoffer som vist, der kan ud-
sende blat, grgnt, gult eller orange lys med hgje kvanteudbytter.
Forskerne forventer, at de nye stoffer kan udnyttes teknologisk.

Carl Th.

X X =Breller CHO
Br
X X =Breller CHO
oS S
Br

X X =Breller CHO

DN OO
O/\/\/\

Br
Activating efficient phosphorescence from purely organic materials by crystal
design, Nature Chemistry 3, 2011 side 207.

Nyt om ...
... Lys b@jer krystaller

Japanske forskere har vist, at geometriske @ndringer i
azobenzenmolekylet kan overfgres til mekanisk bevagelse
ien krystal. De har belyst mikrokrystaller af trans-4-
(dimethylamino)-azobenzen med UV-lys af bglgeleengden
365 nm. Herved drejede mikrokrystallen i Igbet af et halvt
sekund 180° vk fra lyset. Nar lyset blev slukket, vendte
krystallen i Igbet af 30 sekunder tilbage til sin oprindelige
form. Dette kunne gentages. Andringen tilskrives trans-cis-
isomerisering som vist. ZEndringen blev iagttaget med atomic
force microscopy.

Carl Th.

N(CHz)2

Mechanical Motion in Azobenzene Crystals upon Photoirradiation, Journal of
the American Chemical Society, 131, 2009, side 6890.
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Kemistuderende far pris for
bachelorprojekt

Det kan tage ar at udvikle en ny molekylcer komponent. Derfor er
det en stor fordel at kunne forudsige, om den komponent man er |
faerd med at udvikle ogsd kan lede strgm. Stine Olsen har et bud pd

en lgsning.

Af Jes Andersen, kommunikationsmedarbejder,
Kemisk Institut, Kebenhavns Universitet

Det er ikke enhver universitetsstuderende, der laver forsknings-
massige gennembrud allerede pa forste del af studiet. Men
Stine Olsen er godt i gang med at give sine undervisere fra
Kemisk Institut pa Kgbenhavns Universitet et bud pa, hvordan
man kan fremstille molekylstore elektroniske komponenter.

Foto: Ku-rTuV. Mikkelsen

Derfor har hun modtaget Kemisk Forenings pris “Bedste
Teoretisk Kemiske Bachelorrapport 2011”. Prisen blev uddelt
af formand for Teoretisk Sektion af Kemisk Forening, Stephan
Sauer, ved Kemisk Forenings arsmgde i Odense 7. juni.
Kemikere 1 hele verden forsg-

helt ny formel. Og formlen, den kom der billeder ud af, som
viste noget om ledningsevnen.

- Nar jeg bruger min teori far jeg nogle billeder ud, der hed-
der Coulomb blokade diamanter. Det er sadan nogle harlekin-
mgnstre, der normalt beskriver omrader, der IKKE kan lede
strgm. Men med min formel far man kanterne af diamanterne.
Og dette er nemlig grensen mellem at elektronerne kan vandre
og ikke kan, forklarer Stine Olsen.

Forelgbig fungerer beregningsmetoden kun pa meget sma
molekyler som 1,4 dithiol-benzen. I disse eksperimenter in-
deholder forbindelsen 12 atomer, fordi man ikke medtager de
terminale hydrogenatomer, der sidder pa svovl, da guld-svovl-

M [ enkeltmolekyle-elektronik bygger man transistorer,
ledninger og afbrydere op et atom ad gangen.
Molekylerelektronik er bygget af organiske molekyler i
stedet for silicium og metal. Det abner for muligheder som
computere, der kan implanteres i kroppen.

Glas og metal er ufleksibelt. Molekyl@®relektronik er
bgjeligt. Det giver uanede muligheder for formgivning og
holdbarhed.

interaktionen er sa steerk. Men Stine Olsen er fuld af fortrgst-
ning. De ledende molekyler, man hidtil har udviklet, indeholder
tre til fem benzenringe. Hendes formel skal altsa blot kunne
handtere op til fem gange s& mange atomer.

- Jo stgrre et molekyle er, jo flere udregninger skal compu-
teren klare. Vi har vist, at metoden

ger i disse ar at lave elektroniske
komponenter endnu mindre ved at
fremstille dem af enkeltmolekyler.
De ved bare ikke pa forhand, om

“Der er en helt scerlig arbejdsmotivation i
at veere den forste, der laver noget. At det
ikke bare er en Ilcerebog, man falger”.

fungerer. Computeren skal bare vere
lidt steerkere og lidt bedre optimeret.
Rent praktisk betyder det, at jeg er i
gang med at fa flere computere til at

molekylerne kan lede strgm eller e;j.

- Min metode kan bruges til at forsta, hvorfor et molekyle
kan lede strgm, mens et andet ikke kan. Hvis man kan forsta
det, kan man ogsa kontrollere det. Man vil ogsa kunne skraed-
dersy molekyler helt pracist til de funktioner, man har brug
for, forklarer den kemistuderende, der allerede har udgivet sine
forste resultater i det naturvidenskabelige tidsskrift Theoretical
Chemistry Accounts.

Metoden

Beregningsmetoden, som Stine Olsen har brugt, er ellers slet
ikke egnet til at fortelle noget om ledningsevne. Metoden DFT/
MM bruges almindeligvis, nar man gerne vil vide noget om
energier, bindingsleengder, vinkler og polarisabiliteter, men for
at fa oplysninger ud om ledningsevne matte Olsen udvikle en

10

kgre parallelt, sd de kan klare stgrre
beregningsopgaver, siger Stine Olsen, der er overbevist om, at
det bliver hende, der far det til at lykkes.

- Jeg har halvandet ar tilbage af min uddannelse. Jeg skal nok
na det, griner hun.

Hvis det lykkes at justere metoden, kan den give et gennem-
brud for kemisk fremstilling af molekylar elektronik.

- Det ville vare fedt, hvis jeg kan beregne, hvordan molekylet
skal se ud, hvorefter det er et job for syntesekemikerne at frem-
stille komponenterne, siger hun.

Metoden kan ogsa give en dybere forstaelse for fenomener
som fotosyntese og rust. To omrader, hvor elektron-transport
har hovedrollen i processen.

E-mail — Jes Andersen: jean@science.ku.dk

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012
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Hartmann sparer
18 mio. kWh pr. ar pa
en investering, der er

tilbagebetalt
pa under 1 ar:

“Det er klart at
besparelserne kan
meerkes direkte
pa bundlinjen”

Energibesparelser styrker bundlinien og gavner miljoet

SE Big Blue har samlet Danmarks bedste kompetencer inden for klima- og energieffektiviseringer.
Vores specialister skaber malbare besparelser pa bundlinien i kommuner og virksomheder i ind- og udland.
Det tilbyder vi bade at garantere og finansiere.

SE Big Blue er ejet af SE - Danmarks 3. sterste energiselskab. Med vores dedikerede
klimaagenda seetter vi nye standarder for méalbare energieffektiviseringer.

Lees mere om SE Big Blue og Hartmann p& sebigblue.dk S - Blg Blue
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Den sorte bjgrn har en masse brunt fedivcev, der kan producere varme uden muskelbevcegelse. Det benytter den hvert &r, nér den gér i

Universalmidlet DNP

DNP, 2,4-dinitrophenol, har mange facetter og har voeret brugt som
spraengstof, madfarve, slankemiddel, loegemiddel og er stadig

bodybuilderes dram....

Af Thomas Kruse, Novo Nordisk A/S

Stillingskrigen omkring Stalingrad i 1942-43 bgd soldaterne
pa ekstrem kulde, og samtidig var det ikke tilradeligt at bevege
sig for meget. Pa den russiske side af fronten uddelte man
nogle mirakulgse "DNP”-piller til soldaterne. Pillerne betgd, at
soldaterne opnaede en bedre evne til at holde sig varme end de
tyske soldater, der frgs ihjel i stort omfang.

Men hvad er DNP? Og hvilken historie knytter der sig ellers
til dette yderst forkeetrede stof?

ATP eller varme
Energien, der skal holde vores krop i gang, stammer fra maden.
Men kroppen bruger ikke energien i samme takt, som vi spiser.
Ultimativt bruger vores muskler ATP som den direkte energi-
kilde. Men lageret af ATP er lille. Langt den stgrste del af ener-
gien er lagret som fedt eller glykogen i kroppen og ma lgbende
omdannes til ATP.

Omdannelsen er kompleks og involverer mange mellempro-
dukter. En "mellemstation” for energien er helt speciel, idet den
ikke involverer kemiske bindinger. Det er en protongradient,

12

der dannes henover mitokondrie-membranen af elektrontrans-
portkaeden. Mitokondriet pumper konstant protoner ud i cyto-
solet, og protonerne Igber sa tilbage ind i mitokondriet gennem
det membranbundne enzym ATP synthase, der opbygger ATP.
Mitokondrie-membranen skal vere helt tet over for protoner —
ellers vil pH-forskellen udslettes og energien ender som varme.
Brunt fedtvaev er som det eneste vav i stand til at styre denne
proces vha. et “afkobler-protein” (UCP), der sidder i membra-
nen og laver kontrolleret utethed”.

DNP giver varme

DNP virker som “’kemisk afkobler”. Stoffet s@tter sig i mem-
branen og faerger protoner hen over den — s& pH-gradienten
nedslides, og der dannes varme. I praksis betyder det, at hvile-
stofskiftet gges i takt med, at man indtager DNP. I princippet
kan ethvert stof med en passende pKa udfgre denne funktion.
Men det er dog kun en handfuld stoffer, der er kendt som gode
afkoblere. Maske skyldes det, at en god kemisk afkobler skal
fungere katalytisk, sa den bade i ladet og uladet tilstand kan
vare oplgst i membranens lipid-del — samtidig med at den skal
have en vis vandoplgselighed. Meget tyder pa, at kemiske af-
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Hvem vil ikke gerne tabe sig hurtigt inden bikiniscesonen? Ja det vil de fleste, og det faktum betad, atf salget af vidundermidlet DNP

eksploderede i 1930’erne.

koblere skal vare gode til at fordele den ladning, der opstar, nar
de afleverer en proton, saledes at de fortsat kan holde sig oplgst
i membranen. Og sa skal de vere optimeret til at transportere
protoner og ikke f.eks. natriumioner. Det kraever nogle balan-
cer i fysisk-kemiske egenskaber, der ikke er forstaet til bunds.
Det har vist sig, at dosis-respons-kurvens stejlhed ikke er ens
for forskellige kemiske afkoblere. DNP har desvarre en meget
stejl kurve. Det kan muligvis forklares ved, at stgkiometrien i
proton-transporten involverer dimert DNP.

DNP har mange facetter

Virkningen af DNP og den besl@gtede forbindelse dinitro-
napthol blev opdaget mange ar fgr, man forstod mekanismen.
Disse sterkt farvede forbindelser findes i stenkulstjere, og man
sd, at de var gode til at give makaroni en appetitlig gul farve,
som tillod, at man kunne spare pa eggeblommerne. Efter at
man havde spist det i stor stil i flere ar, fik man den ide at prgve,
om stoffet havde nogle skadevirkninger. To franske forskere
doserede det i 1885 til hunde og kunne konstatere, at dyrenes
forbreending steg, s de nermest kogte med en kropstemperatur
pé 44 grader inden de (endelig!) dgde. De toksikologiske forsgg
noterede ogsa meget tidlig dgdsstivhed (rigor mortis), som vi i
dag ved opstar pga. mangel pa ATP i musklerne.

Bomber og veegttab
Naste gang DNP dukker op pa lystavlen er under 1. Verdens-
krig, hvor en blanding af DNP og pikrinsyre er franskmande-
nes foretrukne spraengstof i granater. De andre krigsfgrende
lande brugte TNT. Franskmandenes blanding var farlig, da
pikrinsyre danner meget eksplosive og stgdfglsomme salte med
kobber fra granathylstrene. Et andet problem var, at fabriksar-
bejderne i ammunitionsfabrikkerne tabte sig i vaegt.
Formodentlig inspireret af disse historier laver Cutting og
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Tainter i 1933 et afggrende klinisk forsgg, der viser, at doser

af 3-5 mg/kg DNP haver menneskers energiforbrug med 40%
og inducerer betragtelige vagttab. I Igbet af ganske kort tid
eksploderer salget i form af handkgbsmedicin under mange
handelsnavne, og man estimerer, at mere end 100.000 overvag-
tige mennesker i Igbet af kort tid selvbehandler sig til vaegttab.

OH OH
O,N i NO, i NO,
NO, NO,
Strukturelt er der tale om meget simple strukturer - béade 2,4-di-
nitrophenol og pikrinsyre er ganske enkelt nitreret phenol.

DNP feder FDA

Efter 15 maneder pa markedet viser det sig, at metoden ikke er
sikker. Forskellen mellem effektiv og toksisk dosis er kun 1.7
fold, og overdosis leder til flere dgdsfald. Hvem vil ikke gerne
tabe sig hurtigt inden bikinisesonen?

En anden bivirkning er gra ster hos kvinder. Denne bivirk-
ning er neppe relateret til afkobler-effekten, idet TN T-katarakt
er velkendt fra bl.a. arbejdsmiljgstudier blandt danske ammuni-
tionsarbejdere, og det med DNP nertbeslegtede TNT (trinitro-
toluen) er ikke en kemisk afkobler.

Problemerne med DNP fgrer til oprettelsen af FDA — den
amerikanske sundhedsstyrelse, der nedlegger forbud mod salg
af DNP.

DNP sender lcege i faengsel

Hermed kunne man tro, at historien endte, men i 1980’erne
opretter en lege fra Texas, Nicholas Bachynsky, en hel kede af
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M Brunt fedt

Mange dyrearter har brunt fedtvaev. Det har den serlige
egenskab, at det kan producere varme uden muskelbevae-
gelse. Dyr, der gar i hi, har god brug for det og overlever ved
at holde sig helt i ro, samtidig med at kroppen producerer
netop den ngdvendige varme for at overleve. Underligt nok
kan mennesker dg af kulde, selvom de har rigelige mangder
“brandsel” i form af fedt. Det skyldes, at voksne mennesker
mangler brunt fedtvayv. For ganske nylig har man dog fundet
ud af, at vi bl.a. mellem skulderbladene har mindre ansam-
linger af brunt fedt. Det er muligt, at almindeligt hvidt”
fedtvev farmakologisk kan omdannes til brunt. Det giver
hab blandt fedmeforskere - eller maske hab for os i de kolde
nordlige lande — tenk om man kunne holde varmen med

5 grader koldere indetemperatur og samtidig forbraende over-
flgdigt fedt, mens man sidder foran fjernsynet....

vaegttabsklinikker, hvor han behandler mindst 14.000 patienter
til vegttab med DNP — under navnet "Mitcal”. Med en be-
handlingspris pa 1300 $ giver det en omsetning pa omkring
150 mio. kr., som Bachynsky indkasserer, inden FDA opdager,
hvad der foregar. Bachynsky idgmmes 121 maneders fang-
sel. I fengslet deler han celle med en bodybuilder, som lytter
begejstret til hans budskab og senere introducerer DNP til

det illegale bodybuildermiljg. Her er det stadig populert til at
fjerne de sidste fedtrester fra kroppen inden konkurrencer. En

KORT NYT

af stoffets ulemper er, at det farver sved og hud gult, men det
findes der ogsa rad for i de kredse — sorte T-shirts og mindre
selvbruner. Dgdsfald med DNP forekommer faktisk stadig, iser
ved overdosering og blandingsmisbrug.

Historien gentager sig

Efter knap 8 ars feengsel lgslades Bachynsky i 1997, og man
skulle tro, at han havde faet nok af DNP. Men nej. Han opret-
ter nu en imponerende institution i de italienske alper ved
navn Villa Preziosa med sigte pa rige patienter. Essensen i de
behandlinger, der tilbydes her er fortsat..... DNP! Men nu er
fokus ikke vaegttab, men at fremkalde hypertermi — altsa hgj
feber - under kontrollerede betingelser. Dette antages at drebe
kraeftceller og kurere Lyme-disease, der er fremkaldt

af borelia-bakterien, som overfgres af skovflater. Prisen er
35.000 $ pr. behandling. Hvor god denne behandling er vides
ikke, men den er ikke godkendt af myndighederne i Italien, der
i forbindelse med undersggelser af fire mistaenkelige dgdsfald
bliver klar over Bachynskys forhistorie. I 2004 udleveres han
til USA, hvor han fortsat sidder feengslet med en 167 méaneders
dom. Seneste appel blev afvist i 2011.

Herefter er den vasentligste fornuftige brug af DNP nok som
biokemisk redskab til studiet af mitokondriers funktion. Man
kan fortsat ikke helt udelukke, at princippet i at bruge kemisk
afkobling til vegttab kan anvendes terapeutisk, men DNP er
givetvis ikke det rette stof til formalet.

E-mail — Thomas Kruse: tkha@novonordisk.com
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Energilbesparende biologisk
proces il kveelstoffjernelse |

spildevand

Fuldstaendig autotrof kvaelstoffjernelse er en relativ ny proces til rens-
ning af spildevand. Den viser stort potentiale for energieffekfivisering
| form af energibesparelse til beluftning i den biologiske behandling.

Af Anna Katrine Vangsgaard, Krist V. Gernaey,
GUrkan Sin, DTU Kemiteknik og A. Gizem Mutlu,
Barth F. Smets, DTU Milj@

For at realisere processens potentiale er der brug for en endnu

bedre forstaelse af de involverede mikrobiologiske processer, sa

passende styringsprocedurer kan udfgres og implementeres.
Autotrof kvelstoffjernelse forbruger vaesentlig mindre energi

end konventionel behandling. Dog skal en hurtigvoksende, ilt-
forbrugende bakterie spille sammen med en langsomtvoksende,
iltfelsom bakterie, hvilket ggr det til en udfordring at styre og
optimere denne proces.

Forholdet mellem ilt- og kvalstoftilfgrsel frem for forholdet
mellem koncentrationerne virker lovende som en styringspara-
meter til en robust drift af denne spildevandsbehandlingsproces.

Org. %“ N, (0)

1.
k % 0}'
NO, (+I1l)
Org.C
= 3.‘ Iz,

NO," (+V)

N,O (+1)

3 4. NH; +1.50, = NO, +H,0 + 2H" (1)
il 4. o NO; +0.50, - NO; 2)

NO (+11) ‘7 8NO; +5CH,COOH +8H" — 4N, +10CO, +14H,0 (3)

NH; + NO;, - N, +2H,0 (4)

Figur 1. Biologiske kvcelstofomscetninger. 1. oxidation af ammonium fil nitrit af AOB, 2. oxidation aof nitrit til nitrat of NOB, 3. denitrifikation

udfert af HB og 4. anammoxprocessen af AnAOB.

ievin

birte@skanlab.com .

Konventionel vs. fuldstaendig autotrof
kvcelstoffjernelse
Konventionel biologisk kvelstoffjernelse bestar af autotrof
nitrifikation og heterotrof denitrifikation. I nitrifikationen oxi-
deres ammonium i to trin, udfgrt af to forskellige bakterier:
1. Ammonium omdannes af ammonium oxiderende bakterier
(AOB) til nitrit.
2. Nitrit omdannes til nitrat af nitrit oxiderende bakterier
(NOB).
Procesreaktionerne ses i figur 1 og i de tilhgrende ligninger 1
og 2.
Nitraten reduceres herefter til frit kveelstof (N,) af heterotrofe
bakterier (HB) (3).
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Autotrof betyder, at bakterierne selv kan fiksere det kulstof de
har brug for til opbygning af nye celler fra atmosfaren. I fuld-
stendig autotrof kvelstoffjernelse udnyttes en relativ nyopdaget
bakterie, som har den evne, at den kan oxidere ammonium med

KEMITEKNIK

NOB nede, da de er gode til at konkurrere med AOB om ilt

og med AnAOB om nitrit. Megen forskning har haft fokus pa
delvis nitrifikation til nitrit, da dette procestrin ogsa kan udnyt-
tes i konventionel behandling i form af den sdkaldte short-cut”

] AnAOB

> N,

beluftning

AOBog AnAOBi granulater

NH ,—>

beluftning

Figur 2. To-reaktor-konfiguration (til venstre) og en-reaktor konfiguration af den autotrofe kvcelstoffjernelsesproces (fil hgjre).

nitrit (i stedet for ilt) som elektron acceptor (4). Denne proces
benzvnes anaerob ammonium oxidation, ogsa kaldet anam-
mox, og bakterierne kaldes anaerob ammonium oxiderende
bakterier (AnAOB). De blev opdaget i slutningen af 1980’erne

nitrifikation/denitrifikation. Forskellige operationelle forhold
sasom temperatur, pH og iltkoncentration kan bruges til at favo-
risere AOB-veakst frem for NOB-vakst.

[1].
Fuldstendig autotrof kvelstoffjernelse bestar altsa af delvis
nitrifikation til nitrit kombineret med anammoxprocessen.

Fordele

Fordelen ved denne proces frem for den konventionelle er fgrst

og fremmest en hgj energibesparelse i driften. Kun ca. halv-

delen af alt ammonium i spildevandet skal oxideres og kun til

nitrit. Derfor reduceres beluftningsbehovet med ca. 60%. Pro-

cessen behgver heller ikke tilforsel af en ekstern kulstofkilde,

sasom ethanol eller methanol, som ellers ofte er ngdvendig i

konventionel behandling, og som bidrager til omkostningerne.
Bl.a. pga. deres autotrofe natur har bade AOB og AnAOB

et lavt vekstudbytte, hvilket medfgrer en mindre biomasse-

produktion pr. gram kvzalstof, der fjernes. Det er gnskeligt,

da behandling af slam (biomasse) ogsa udggr en veesentlig

del af driftsomkostningerne i spildevandsbehandling. Sidst

men ikke mindst har disse bakterier vist sig at kunne handtere

hgje belastninger og kunne omsatte relativt store mangder

kvelstof (ca. 1 kgN/m?/d) ift. konventionel behandling (ca.

0,1 kgN/m?/d). Processen er derfor velegnet til behandling af

spildevand, der indeholder hgje kvalstofkoncentrationer og lave

koncentrationer af organisk kulstof. Et eksempel pa dette er

rejektvand fra biogasanlag brugt til slambehandling.

Ulemper

Der findes selvfglgelig ogsa visse ulemper ved denne proces.
Bl.a. vokser AnAOB forholdsvis langsomt. Visse arter har vist
sig at have en fordoblingstid pa ca. 10 dage, hvilket er lavt ift.
andre bakterier, som typisk har fordoblingstider pa mindre end
1 dag. Der har derfor veaeret meget fokus pa opstarten af reak-
torer, som anvender denne proces, og at prgve pa at nedbringe
leengden af opstartsfasen, der kan vare fra maneder til sdgar ar
[2].

Herudover har det veret vanskeligt at holde bestanden af
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Figur 3. Laboratorieskala setup af en biofilmreaktor med granulater (til venstre). Bakteriegranulater fra lab-skala reaktor identificeret
med fluorescerende genprober, som tydeligt viser ANAOB-kolonier omgivet af et tyndere lag AOB (fil hgjre).

Reaktor-konfigurationer
Det som ggr denne proces interessant, men ogsa sver at styre,
er at de to bakteriegrupper, som star for de to trin, kraever vidt
forskellige veekstbetingelser. AOB bruger ilt som substrat,
hvorimod AnAOB bliver hemmet af ilt. Hele processen kan
derfor foretages i et to-reaktor-system, hvor forholdene optime-
res for de to bakteriegrupper i hver deres reaktor (figur 2).

De fgrste implementeringer af processen i fuldskala var i

Figur 4. Simplificeret positionering af de autotrofe bakterier i et
granulat samt et eksempel pd en substratkoncentrationsgradient
inden i granulatet (fil venstre). Til hgjre ses et billede af et granu-
lat med bakterier farvet med fluorescerende genprober.

denne konfiguration og blev startet i Holland i 2002-2004 [2].
Alternativt kan dette system energioptimeres ved at kgre begge
processer i samme reaktor. Det kan lade sig ggre i biofilmsyste-
mer, sasom granulater, pa ”biofilm carriers” eller i membran-
beluftede reaktorer [3]. Pga. massetransportmodstand vil
bakterierne arrangere sig saledes, at de iltforbrugende AOB
vokser pa ydersiden af biofilmen, taet pa vaeskefasen hvor ilten
tilfgres. Samtidig vokser de iltfglsomme AnAOB pa indersiden,
hvor der er iltfrit og tilgang til nitrit produceret af AOB (figur 3
og4).
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Perspektiver
I et tvaerfagligt projekt pa DTU undersgger vi processen i en
reaktor med biomassegranulater (figur 3, venstre). Vi benytter
bade molekylere metoder til bestemmelse og kvantificering af
bakterierne (figur 3 og 4, hgjre) [4] samt anvender numeriske
modelleringsvarktgjer til analyse, optimering og regulering
af processen. Vha. matematiske simuleringer har det vist sig,
at forholdet mellem ilt- og kvelstoftilfgrsel frem for forholdet
mellem ilt- og kvalstofkoncentrationer er en robust parameter
til sikring af en god styring af processen [5].

Anlag, der benytter sig af denne proces, skyder op flere og
flere steder. Der findes flere anlag i Holland, som primart
er bygget af de hollandske firmaer Paques og Grontmij, og i
Sverige, bl.a. i Malmg, hvor et stort anlag er blevet bygget af
Veolia/Kriiger/AnoxKaldnes. Denne proces er ligeledes pa vej i
Danmark, og et anlaeg er under indkgring i Holbak Forsyning,
mens et andet starter i Grindsted i Igbet af fa uger. Begge pro-
jekter bliver udfgrt af Veolia/Kriiger/AnoxKaldnes.

E-mail-adresse:
Anna Katrine Vangsgaard: akv@kt.dtu.dk
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Flamme spray pyrolyse il
fremstilling af nano-materialer

Syntese af nanopartikler i gasfase dbner nye muligheder for
fremstilling af funktionelle nanomaterialer med konfrolleret
sammensoetning, partikelstarrelse og krystallinsk struktur.

Af Martin Hgj', Jakob Munkholt Christensen',
Jan-Dierk Grunwaldt'? og Anker D. Jensen!
Tnstitut for Kemiteknik, DTU

Ynstitute for Chemical Technology and Polymer Chemistry,
Karlsruhe Institute of Technology

Flamme spray pyrolyse (FSP) er en ny metode, hvor en brend-
bar organisk oplgsning af metalforbindelser forstgves til draber
i mikrometerstgrrelse og forbrendes [1]. Herved opnas sa hgje
temperaturer (op til 2500°C), at vaeskedraberne fordamper og
braender, og metalforbindelser reagerer til oxider pa gasform
[2]. Gasserne af metaloxider kondenserer til faste nanopartikler
ved brat kgling af gassen.

FSP er blevet anvendt til fremstilling af materialer med
anvendelser inden for heterogen katalyse [3,4], fosforiserende
nanopartikler som biomarkgrer [5], gassensorer [6], batteri-
materialer [7], solcellematerialer [8], bioaktive nanopartikler
[9] og braendselsceller [10] og er nu ved at blive opskaleret fra
laboratorie- til pilotskala med henblik pa fremtidig kommercia-
lisering [11].

Flamme spray pyrolyse

Fgrste trin i FSP er fremstilling af en breendbar udgangsoplgs-
ning. Typiske oplgsningsmidler er toluen, xylen, alkoholer, estere,
organiske syrer eller blandinger af disse. Typiske metalfor-
bindelser, der kan oplgses, er organometal-forbindelser, f.eks.
alkoxider, acetylacetonater og 2-ethylhexanoatsalte.

I en typisk laboratorieopstilling pumpes udgangsoplgsningen
med en sprgjtepumpe ind i et kapillarrgr i centrum af en dyse,
hvor ren oxygen bliver brugt som dispersionsgas, der blases
forbi enden af kapillarrgret med hgj hastighed, hvorved vesken
forstgves (figur 1). I en ring rundt om kapillarrgret breender en
naturgas-stgtteflamme, der antender veskedraberne. Op-
Igsningsmidlet forbrendes, og de oplgste metalforbindelser
reagerer til oxider pa gasform. Metaloxid-gasserne kondenserer
til clusters, der vokser til faste nanopartikler under afkglingen.
De dannede partikler finder sammen i Igst sammenhangende
agglomerater, der kan opsamles pa et filter, hvorfra det dannede
produkt kan hgstes.

Det er muligt at kontrollere produktets partikelstgrrelse og
krystallinske struktur ved f.eks. at variere oplgsningsmidlet
i udgangsoplgsningen, hvorved flammetemperaturen @ndres,
da oplgsningsmidlet ogsa er flammens primare brandstof.
Produktets struktur kan ogsa reguleres vha. flammestgrrelsen
gennem justering af flowet af oplgsning, hvorved partiklernes
opholdstid ved hgj temperatur @ndres. Koncentrationen af
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metaller i oplgsningen, og dermed koncentrationen af metaloxi-
der og partikler i gasfasen, kan ogsa justeres for at opna den
gnskede partikelstgrrelse.

Katalysatorfremstilling med FSP
Ved DTU-Kemiteknik forskes i FSP til fremstilling af bl.a.
heterogene katalysatorer.

En katalysator bestér typisk af nanopartikler af et aktivt
metal eller metaloxid, stabiliseret pa overfladen af et metaloxid,
bareren, med hgjt overfladeareal og god termisk stabilitet.
Typiske barematerialer er SiO,, AIZOB, TiO,, ZnO, CeO, og
Zr0,, og den aktive fase kan vere overgangsmetaller, oxider
eller sulfider af overgangsmetaller. Med FSP er det muligt i ét

O

Filter ™=
»

Vakuumpumpe

Sprajtepumpe

Figur 1. Skematisk tegning af FSP-opstillingen pd& DTU-Kemiteknik.
Udgangsoplgsningen pumpes gennem det midterste kapillar-
rer. Kapillarrgrsholderen kan flyttes op og ned, hvorved gabet
cendres, sé trykfaldet og hastigheden for oxygen dispersionsgas-
sen cendres. Ved et trykfald pé& over 1.5 bar forstaves oplasnin-
gen til dréber p& omkring 5 um. | en ring omkring kapillarrgret
breender en metan-oxygen-blanding, der antcender dréberne
af udgangsoplgsning. Produktet opsamles pa et filter vha. en vo-
kuumpumpe. Clusterdannelse, partikelvoekst og agglomerering
er skematisk indtegnet. Pga. den korte opholdstid i flammen er
primcerpartiklerne typisk 5 til 20 nm i diameter.
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trin at fremstille bade barematerialet og den aktive fase. Nor-
mal katalysatorfremstilling kraever flere trin, f.eks. feldning af
metalkarbonater eller -hydroxider, efterfulgt af udvaskning af
modioner som alkalinitrater, tgrring og endeligt kalcinering for
at danne oxider (figur 2). Ved FSP er modionerne brandbare, sa
de forgar i flammen. Da temperaturen i FSP-flammen er op til
2500°C, dannes oxiderne direkte og har hgj termisk stabilitet,
samtidig med at den korte opholdstid ved hgj temperatur sikrer,

Fremstilling af Pt/Al203 katalysator med FSP

-‘- Blanding og opla@sning
e f—

Pt og Al kemikalier

FSP syntese

- B
Pt/alumina katalysator
L

Konventionel fremstilling af Pt/Al203 katalysator

- Oplasning Feeldning
—_— —_—

Al kemikalie

Filtrering og vask
—_—

Vadt alumina

Udgangsoplasning Feeldet alumina

Pt kemikalie

Terring og kalcinering Impraegnering
— - -

} Buueuiojey 6o Bule | }

Pt/alumina katalysator Vadt Pt/alumina Tert alumina

Pt-alumina blanding

Figur 2. Sammenligning af Pt/ALO-katalysatorfremstiling med FSP
(overst) og konventionel védsyntese (nederst). Figur med tilladelse
fra [3].

at der opnds nanopartikler med hgjt overfladeareal. Produk-
terne er ofte metastabile krystalstrukturer som y-Al,O,, anatas
TiO, og tetragonal ZrO,. I laboratoriet kan man derfor helt fra
bunden fremstille en feerdig katalysatorprgve pa fa timer, mens
man ved traditionelle vidkemiske metoder ofte bruger flere
dage, da tgrring og kalcinering kraver ventetid. FSP er derfor
en hurtig teknik, der giver mulighed for fremstilling af nye og
anderledes nanomaterialer, herunder katalysatorer.

Pa DTU-Kemiteknik har vi f.eks. benyttet FSP til fremstil-
ling af vanadium- og molybd@noxid pa alumina til selektive
oxidationsreaktioner [12,13], kobolt- og molybdanoxid pa
alumina, der bruges som katalysatorer til svovlfjernelse fra ra
diesel [14], og ceriumoxid-katalysatorer til forbrending af sod
i dieselbilers udstgdningsgas. For vanadium- og molybdanoxid

100 T T T T T T T
o 2wt %V
. A 3wt %V
80+ v W%V
L s 75wt %V
e N = 10wt %V
80 Tl ., -
& AT Y VI .
5’“40 . v A
(7] 1 - o 1
:4.’ Vv . A
L3 v .
20+ "-0_ b
[] sl . v
] *
0 T T T T T T T

0 5 10 15 20 25 30 35 40
Xy (%)
Figur 3. Selekfivitet til propen som funktion af konversionen af
propan for VO, /Al,O -katalysatorer fremstillet med FSP med
varierende vanadiumindhold. Gassammenscetning C,H,/O,/N, =
5/25/70, temperatur fra 360 til 500°C og omkring atmosfceretryk.
Figur fra [12].
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blev der dannet overfladelag af katalytisk aktive oxider pa alu-
mina-nanopartikler direkte fra FSP. Dette overfladelag udggr
de katalytisk aktive strukturer, og de fremstillede FSP-katalysa-
torer var lige sa gode eller bedre end traditionelle vanadium- og
molybdanoxid baserede katalysatorer (figur 3) [15,16].

Ved fremstilling af kobolt- og molybdanoxid pa alumina, blev
kobolt delvist inkluderet i alumina-strukturen som CoAlQO,. Det
giver et tab af katalytisk aktivitet, men ved tils@tning af sma

—— Si/Al = 0/100
- = Si/Al = 5/95
44 Si/Al = 15/85 |
- = - Si/Al = 25/75
----- Si/Al = 50/50
34 —— Si/Al = 100/0
3
IC

400 450 500 550 600 650 700 750 800
A (nm)

Figur 4. Diffus reflektans UV-vis-spekirum af CoMo/Al,O,-Si0, med
forskellige forhold mellem Si og Al. De tre absorptionsbé&nd ved
548, 583 og 630 nm er de forventede spin-tilladte overgange for
tetraederisk Co? (d) for CoAlO,. Mcengden af denne ugnskede
fase reduceres ved tilscetning af SiO,,.

mangder silicium til udgangsoplgsningen, dannes en amorf
blanding af silicium- og aluminiumoxid, hvorved dette undgas
(figur 4). Vha. transmissions elektronmikroskopi ses det, at
FSP-produktet er nanopartikler (figur 5).

I dieselbiler fanges sod i udstgdningsgassen vha. et partikel-
filter, og det er fra tid til anden ngdvendigt, at filteret regene-

Figur 5. Transmissions elektronmikroskopi billede af CoMo-oxid
P& SiO,+AlLO, beerer med 16 wt.% Mo og Co/Mo = 1/3 og Si/Al =
5/95.
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Figur 6. Den temperatur, hvor sodoxidationshastigheden topper, som funkfion af koboltindholdet i kobolt-cerium-blandingsoxider. |
sodoxidation stiger aktiviteten i takt med, at temperaturen gges, men da soden samtidigt forbruges, er der en temperatur, hvor reakti-
onshastigheden topper. Desto lavere denne temperatur er, desto hgjere er katalysatorens aktivitet (uden katalysator er temperaturen
668°C). Betingelser: Sod/katalysator knust sammen, atmosfaere: 10 vol% O,, 90 vol% N,. Den indsatte figur illustrerer princippet i et sodfil-
ter. Den sodbcerende gasstrgam kommer ind i en kanal, der er lukket i den anden ende og tvinges derfor gennem den porgse filtervoeg.
Derved afscettes partiklerne pé overfladen af kanalveeggen. Den indsatte figur er med filladelse fra [17].

reres ved forbraending af soden [17-19]. Det er fordelagtigt,
hvis filteret indeholder en katalysator, der fremmer sodoxida-
tionen, idet oxidationen derved kan forega ved en betydeligt
lavere temperatur. Vi har benyttet FSP i vores arbejde med at
udvikle forbedrede katalysatorer til sodoxidationen. Cerium-
oxid fremstillet med FSP viser sig at vaere en god katalysator
til sodforbreending, og ved tilsetning af sma mangder kobolt
til ceriumoxid kan den katalytiske aktivitet forbedres yderli-
gere. For at teste de fremstillede katalysatorers aktivitet har

vi foretaget termogravimetriske forsgg med blandinger af sod
og katalysator. I forsggene opvarmes prgven ved 10 K/min i

en N,/O,-blanding. Figur 6 viser den temperatur, hvor sodoxi-
dationshastigheden topper som funktion af koboltindholdet i
kobolt-cerium blandingsoxider. Desto lavere denne temperatur
er, desto hgjere er katalysatorens aktivitet. Da det er en enkelt-
trins fremstillingsmetode, muligggr FSP en hurtig syntese af en
reekke blandingsoxider til en sddan undersggelse af katalysator-
sammens&tningens betydning.

Dette er eksempler pa, hvordan nanopartikler med de gn-
skede egenskaber hurtigt kan designes med FSP.

Direkte deponering af FSP-produktet i keramiske filtre eller
mikroreaktorer er emner, der ogsa forskes i, da det eliminerer
yderligere fremstillingstrin [20,21]. PA DTU-Kemiteknik an-
vendes denne metode med henblik pa fremstilling af katalytisk
aktive sodfiltre til dieselbiler. Da det forventes, at de FSP-frem-
stillede nanopartikler af katalytisk aktivt materiale deponeres
pa de samme steder i filteret som sodpartikler, kan det give en
effektiv sodoxidation, da en tet kontakt mellem katalysator og
sod er essentiel for den katalytiske forbrending. Ulempen er, at
katalysatorpartiklerne primart deponeres ved poreindgangene
(ligesom sodpartikler), og hvis der dannes et tykt lag, er den
mekaniske styrke lav, hvilket kan medfgre, at flager af katalysa-
tormaterialet kan falde af.

Konklusion

Syntese af nanopartikler i gasfase med FSP giver mulighed for
design af partikler med gnsket stgrrelse, sammensa&tning og
krystallinsk struktur. Disse nanopartikler har mange poten-
tielle anvendelser, bl.a. som heterogene katalysatorer pga. hgjt
overfladeareal, hgj termisk stabilitet og hurtig fremstilling af
multikomponentmaterialer. PA DTU Kemiteknik er katalysato-
rer til selektiv oxidation, svovlfjernelse fra diesel og sodoxida-
tion blevet fremstillet med succes vha. FSP.
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Fremstilling af dielekiriske elek-
tfroaktive polymerer | stor skala

Interessen for dielektriske elektroaktive polymerfilm er de seneste d&r
steget markant. For overhovedet at kunne producere de gnskede
maoengder til en konkurrencedygtig pris er optimering og effekfivise-
ring af produktionen af disse film et krav for teknologiens overlevelse.

Af Suzan Hassouneh!, Sindhu Vudayagiri', Liyun YU',
Michael Junker?, Ulrik Hansen?, Anne Ladegaard
SkoV!

Tnstitut for Kemiteknik, DTU; 2Danfoss PolyPower A/S

Dielektriske elektroaktive polymerer (DEAP) film fremstilles
indtil videre kun pa pilotskala, hvor Danfoss PolyPower A/S
(DPP) anses for verdens ledende producent. For at DEAP-
teknologien kan vinde indpas i sa forskellige applikationer som
bglgehgstere, ultratynde hgjtalere, ventiler og effektivisering af
vindmgllemangder er det ngdvendigt med en effektiv og billig
produktion af de tynde polymerfilm og en lgbende optimering
af DEAP-materialet. Optimeringen af materialeegenskaberne
blev drgftet i en foregaende artikel [1].

afruller coater

ovn opruller

Figur 2. lllustration af trin 2 og 3. Coating og hcerdning af elasto-
meren pd& en mikrostruktureret carrier web. Coateren p&fgrer den
meget viskgse elastomer-blanding til den korrugerede liner i et
meget tyndt lag (ca. 50 ym).

Den nuverende proces for fremstillingen af DEAP-film bestar

overordnet set af fglgende trin hos DPP:

1. Blanding af en 2-komponent silikone-elastomer og oplgs-
ningsmiddel og fjernelse af luftbobler

2. Coating af den flydende elastomer pa en struktureret carrier
web

3. Herdning af elastomeren ved opvarmning

4. Aftagning af elastomeren fra carrier web og overfgrsel til

nonwoven liner

. Elektrodepafgrsel vha. metal sputter pa struktureret side

. Aftagning af nonwoven og péfgrsel af liner

Sammenlagning af to spejlvendte film med de ustrukture-

rede sider mod hinanden

S oW

Figur 2 illustrerer trin 2 og 3 i processen, som sammen med
trin 4 kan veare problematiske og er meget afthangige af mate-

22

DEAP-applikationer
DEAP-teknologien blev oprindeligt udviklet med kunstige
muskler som hovedformal pga. deres evne til at efterligne
biologiske muskler. Det skyldes deres elektro-reagerende
egenskaber og meget identiske egenskaber med rigtige
muskler, hvilket star i steerk kontrast til andre typer af aktua-
torer. Det har senere vist sig, at DEAP har en bred industriel
og kommerciel anvendelighed.

Applikationer
pf ey

Figur 1. Forskellige applikationer til DEAP-materialet.

Billede A viser en traditionel hgjttaler (venstre) sammen-
lignet med en hgjttaler af DEAP-materialet (hgjre), som er
vaesentlig tyndere end den traditionelle [2].

Billede B viser en tablet for synshandicappede, der dy-
namisk skifter strukturen pa overfladen ved et st af pins,
som styres af en elektromagnetisk spole, hvor Braille-tekst
(blindskrift) bliver simuleret [3,4].

Pa billede C ses et bglgekraftanlag, der ved hjelp af
DEAP-materialet skal kunne optage de uregelmassige og
varierende kreafter fra bglgerne og omforme energien direkte
til strgm [5].

Pa billede D er der vist en aktiv bandage, der har elemen-
ter fremstillet af DPPs DEAP-materiale, der kan massere
muskelgrupper, stgtte blodcirkulationen og give lindring til
treette ben samt forbedre rehabiliteringstiden [6,7].

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012



rialeegenskaberne. Den nuvarende proces bevirker ogsa, at det
er ngdvendigt med tre forskellige linere, nemlig en genbrugelig,
men bade kostbar og skrgbelig, mikrostruktureret carrier web,
en billig nonwoven liner samt en billig liner til opbevaring af
DEAP-film pa ruller inden endelig montering. Endelig kraever
coateprocessen anvendelse af store mengder oplgsningsmiddel,
hvilket udggr bade en miljgmassig samt en gkonomisk belast-
ning af det endelige produkt.

Udtagning

Binding af restlag til
plade

A/ Restlag af det

overskydende
polymer materiale

Plade —» Kontrolleret tryk

Polymer film ——»
(semi-feerdig produkt)

Form med Mikrostrukturer

mikrostruktur

Opvarmning

Strukturering Nedkeling

Figur 3. Metode til mikrostrukturering af termoplast.

T T T I o T

100pum

image0204.tif

POLYMERKEMI

Elastomer vs. termoplast
Elastomerer er amorfe polymerer, der udviser elasticitet (har
evnen til hurtigt at streekke og tilbagetrakke).

De lange polymerer krydsbinder under herdningen og
danner et netverk. Krydsbindingspunkter sikrer materialets
stabilitet ved alle temperaturer op til dekompositionstempe-
raturen, som for silikone er langt over 400°C.

Termoplast er polymerer, som ved opvarmning bliver til
en homogeniseret vaeske, der bliver hard igen ved afkgling.
Disse egenskaber er reversible. Dvs. at termoplasten kan op-
varmes, omformes og nedkgles flere gange, hvilket betyder
at den ofte genbruges.

3/7/2012, 09:12

3255 ym

Elastosil ID 23

Figur 4. Billeder of struktureringen i b&de makro- og mikroskala. Billede A viser makrostruktureringen, mens billede B viser fordybningerne
i filmen ved makrostruktureringen. Billede C illustrerer mikrostrukturen i overfladen aof filmen, og billede D illustrerer filmens tvoersnit, og

dimensionerne af mikrostrukturen.

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012
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blanding

kniv | |

mikrostruktureret
rulle (praegning)

ovn

~
afruller

opruller

Figur 5. Alternativ metode il fremstilling aof DEAP-materialet, hvor proegning af filmen sker ved anvendelse af en mikrostruktureret rulle i

en kontinuert proces.

Optimering af processen

For at komme disse problematikker til livs, skal processen
optimeres. En made at optimere processen pa er at anvende en
metode, der er udviklet og anvendes til termoplastiske polyme-
rer, hvor mikrostrukturen almindeligvis bliver patrykt ved hot
embossing (varmepragning) teknologi, som det ses pa figur 3.

Teknologien er baseret pa at opvarme en termoplast-polymer,
til den bliver blgdgjort og stgbes mellem en master metalform
med mikrostruktur og en flad plade, der kontrolleret bliver
trykket sammen. Derefter nedkgles materialet og kan fjernes
fra stgbeformen [8].

Denne proces kan ogsa kgres kontinuert ved at anvende en
opvarmet mikrostruktreret rulle, der rulles pa en polymerfilm,
hvorefter den strukturerede film nedkgles.

Det er i laboratoriet undersggt, om det er muligt at anvende
metoden analogt til elastomere film. Undersggelsen/studiet er
delt i to, en del hvor elastomerfilmen bliver makrostruktureret,
og en del hvor elastomerfilmen bliver mikrostruktureret.

Inden selve pregningen er der lavet hardeprofiler for at
bestemme, hvornar praegningen skal foretages, idet viskositeten
af den flydende elastomerblanding ikke ma vere for lav. Er den
det, vil preegningen forsvinde, og elastomeren vil flyde tilbage
til sin originale tilstand uden struktur, nar den strukturerede
rulle fjernes. Er viskositeten derimod for hgj, kan man ikke
praege filmen, idet elastomeren vil vare for elastisk, og enhver
pafgrt deformation vil blive presset tilbage af filmens elastiske
kraefter.

Nar tiden er bestemt, praeges filmen. Pa figur 4 ses der pa bil-
lederne A og B makrostrukturering af filmene, mens mikro-
struktureringen ses pa billederne C og D.

Idet det har vist sig muligt at anvende metoden til elastome-
rer, er en alternativ proces til fremstillingen af DEAP-film:

1. Blanding af en 2-komponent silikone elastomer og fjernelse
af luftbobler

. Coating af den flydende elastomer pa en liner

. Pre-herdning af elastomeren ved opvarmning

. Preegning af elastomeren

Post-h@rdning af elastomeren ved opvarmning

. Elektrodepafgrsel vha. metal sputter pa struktureret side

. Aftagning af liner og pafgrsel af liner

. Sammenlaegning af to spejlvendte film

PNV AW
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Umiddelbart kan den foreslaede proces virke mere kompliceret
med totrins haerdning, men man kan forestille sig, at det laves
til én integreret enhed sammen med pregningen. Se figur 5
hvor trin 2-5 i processen illustreres. Den problematiske aftag-
ning af elastomeren er ved den foresldede proces elimineret
eller i hvert fald reduceret til et release-problem fra en ikke-
struktureret film med et vasentligt mindre overfladeareal,
hvilket allerede er 1gst i andre produktioner af tynde film.

Ved den nye proces kan brugen af nonwoven elimineres, da
filmen ved praegning vender rigtigt fgr elektrodepafgrslen. Dvs.
at elektroderne, der stabiliserer materialet, pafgres for den kri-
tiske proces vedrgrende aftagning skal udfgres. Der forventes
hermed en kraftig reduktion af kasserede produkter ved dette
trin.

P4 laengere sigt kan der spares oplgsningsmiddel, da en
hgj viskositet er favorabel for preegning, mens flydeegenska-
berne i den tidligere proces skulle vere gode for at danne
korrugeringerne.

Ovenstaende er et godt eksempel pa, at det kan vere yderst
favorabelt — bade gkonomisk og miljgmassigt — at gentenke
processerne af bade simple og mere komplicerede produkter.
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"Click” i polymerer 2

“Click”-reaktioner til fremstilling af ledende polymerer med
funktionelle hdndtag og biopolymermaterialer.

Af Sgren Hvilsted, Professor, Dansk Polymercenter,
Institut for Kemiteknik, DTU

I den introducerende artikel [1] gennemgik vi meget kort
principperne i de to mest anvendte “click”-koblinger: Cu(I)-ka-
talyseret azid alkyn cycloaddition (CuAAC) og thiol-en. Vi gav
ligeledes en rakke eksempler fra vores laboratorium pa frem-
stilling af nye polymermaterialer med indhold af forskellige
syregrupper, hvoraf nogle kan bruges som elektrolytmembraner

N3

/ \\ BUOH, Spincoat | pa varmeplade

v O O Fe(liitosylat l2)65°0,5min
s

A N3

N3
/_Na /)
%\ -
‘ Substrat M

Natrium ascorbat
(0.1 M, 1 min)

M

~60 S/cm

Substrat

CuSO, (0.2 eq)

I~/ Natrium ascorbat (0.4 eq)
Mikrobelgeovn DMF
2.45GHz |~
80-800W
o -6 mi =
2-6 min o ol =

~0.2 S/cm

~15 S/cm

til lavtemperatur-brendselsceller. Her praesenteres yderligere
to meget forskellige forskningsomrader, hvor vi har fremstillet
polymermaterialer, der ikke tidligere kunne syntetiseres.

Ledende polymer med “click”-handtag
Den tidligere diskuterede option til fremstilling af funktionelle
polymermaterialer [1], polymerisation af funktionelle monome-
rer, har vi ogsa udnyttet til fremstilling af ledende polymerer
med azid substitution. En azidholdig ethylendioxythiophen
(EDOT-N,) kan oxidativt (med Fe(III) tosylat) polymeriseres
[2] til en ledende film, PEDOT-N,, pé diverse overflader inkl.
glas, silicon wafers og polymere som illustreret i figur 1A. Den
ledende overflade kan @ndres ved at klikke en raekke alkyn-
holdige funktioner pa. Det kan f.eks. vere fluorophorer, en kort
fluorholdig ester eller en poly(ethylenglycol) med en middelmo-
lekylvaegt (M ) pa 5000 g - mol"' ved at anvende den alminde-
lige CuA AC-protokol. Alle de klikkede overflader @ndrede
radikalt karakter. Det ses nemmest ved betydelige @ndringer
i kontaktvinklen til vand. Sensormolekyler som 2-(prop-
2-ynyloxymethyl-12-crown-4-ether, biotin prop-2-ynyl-ester
og ethynylferrocen er i tilgift klikket pdA PEDOT-N,-overfladen
[3]. Langsom kvalding og diffusion af alkyn ind i bulken af
PEDOT-N,-filmen blev konkluderet som arsagen til den ofte
meget langsommelige reaktion (ofte af stgrrelsesorden ~20
timer) [2]. En méade at omga de lange reaktionstider pa er, at
foretage “click”-reaktionerne med mikrobglger, som vist i figur
IC [4]. Herved kan reaktionerne foretages i Igbet af fa minutter.
Konceptet blev videreudviklet til rumlig selektiv funktiona-
lisering gennem “electroclick” [S]. Her blev mikrometerbrede
interdigiterede PEDOT-N,-elektroder individuelt og selektivt
reageret med alkynmodificeret fluorescin og rhodamin B.

Figur 1. Fremstilling af PEDOT-N, og efterfalgende CUAAC med en
fluorescinalkyn.

A) EDOT-N,-monomeren oxideres kemisk til en joevn PEDOT-N film
med en konduktivitet p& 60 S/cm.

B) Filmen reduceres med natriumascorbat for at mindske
ledningsevnen.

C) En reaktionsblanding med den alkynholdige fluorescin tilscet-
tes, og CUAAC finder sted under mikrobglgebestréling.

D) Filmen reoxideres for at genvinde ledningsevnen.

Pipettecenteret

Kalibrering og service af alle
fabrikater pipetter.

Vi kalibrerer bade ved indsendelse
eller pa kundens adresse.

Salg af pipetter og laboratorie varer.

Pipettecenteret

Skovkanten 41 - 4700 Naestved

TIf. 55 73 62 05 - Mobil 30 33 32 49
Email. nielslindgaard@stofanet.dk
www.pipettecenteret.dk

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012

25



POLYMERKEMI

Det blev gjort ved at patrykke en negativ spaending pa det ene
elektrodeset dekket med CuSO,, som derved blev reduceret til
Cu(I) ved den negative elektrode. Da “elektroclick”-reaktionen
kun foregar, nar Cu(l) er til stede, vil funktionaliseringen kun
finde sted pa den elektrode, der er patrykt en negativ spending.
Saledes bliver post-funktionalisering mulig pa separerede
mikroelektrode-mgnstre, et koncept der kan udnyttes i mikro-
fluide systemer.

Komplekse lineare eller todimensionale koncentrationsgra-
dienter med funktionelle alkyner kan fremstilles pA PEDOT-N,
ved stencilleret “electroclick”-kemi [6]. En stencil pa modelek-
troden definerer form og multiplicitet af gradient(er) pa det
ledende polymersubstrat, mens de specifikke reaktionsforhold
kontrollerer gradienthaldning og den maksimalt deponerede
koncentration. Det blev demonstreret ved at fremstille biologisk

veldefineret kemi pd PEDOT-OH- og PEDOT-N -elektroder
sével som pa PS- eller PS-N,-substrater, enten fgr eller efter
mikromgnstring.

Princippet blev demonstreret ved at fremstille et mikrofluidt
demonstratorsystem i plast, hvor fibroblast-celler kunne bindes
specifikt til designerede elektroder [8]. PEDOT-baserede poly-
merer er saledes ogsa et staerkt redskab til fremstilling af mi-
kroelektroder, og de kan handtere mange slags mikromgnstring
til brug for forskellige slags kovalent bundet overfladekemi.

“Click” i biomaterialer

Vores gvrige bidrag inden for biopolymeromradet er arbejdet
med at fremstille bionedbrydelige materialer med endestillede
biologiske funktioner, som f.eks. estradiol med celleaffinitet
og lysin dendroner med kationisk funktion. Her har vi udnyt-
tet den velkontrollerede ringabnings-

polymerisation (ROP) af e-caprolacton
(CL) initieret af primare alkoholer

med forskellig funktionalitet (F1 =
initiator funktionalitet i figur 3). Denne
heterofunktionelle poly(e-caprolacton)
o (PCL) strategi (figur 3), blev oprindeligt

n

BRast
S

n  Electrode 2

Electrode 1

udviklet til fremstilling af amfifile thiol-
terminerede PCL-block-PAA (PAA =
poly(akrylsyre)) blok copolymerer, som
anvendes til stabilisering af guld nano-
partikler til blerekraftterapi [9].

Efter PCL-polymerisationen og ka-
rakteriseringen introduceres den anden
funktionalitet (F2 = post funktionali-
sering) i hydroxylterminalen af PCL

Figur 2. Uafhcengig funktionalisering

af interdigiserede elektfrodescet ved

elektroclick.

A) Udsnit af to elektrodescet (1 og 2) for
reaktionen.

B) Elekirodescet 1 pdtrykkes en nego-
fiv spcending og reageres med en
oplasning af alkynfluorescin, CuSO, og
natriumascorbat ved CuAAC.

C) Elektrodescet 2 patrykkes efterfglgende
en negativ spcending og funktionali-
seres med Rhodamin B pd lignende
made.

F1 = initiator funktionalitet
R-OH
terminal alkyn til

CuAAC /\/\/OH \

\
AN

Br/\/\/\/OH ~— RO
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Nk o]
e

M%H -
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SnOct,
HooC™ "

alken til thiol-en
"click"

~
HOOC
methakrylat til makro-

monomer fremstilling

F2 = post funktionalisering

aktive overfladegradienter med alkyn-
PEG-GRGDS, et RGD-holdigt peptid der

fremmer celle-adh@sion, og som virker
uden paviselige negative effekter pa den biologiske funktion.

Princippet blev yderligere pavist ved at elektroklikke alky-
neret nirtrilo-eddikesyre (NTA), der kan indfange proteiner
med et oligohistidin-hdndtag gennem nikkelkoordination, pa en
PEDOT-N,-overflade. Fluorescensmikroskopi af de todimen-
sionale NTA-holdige gradienter visualiserede den efterfglgende
passivering af et grgnt fluorescerende protein (His-tagged
eGFP) [5].

Metoden anbefales til fremstilling af komplekse gradienter,
der kan undersgge og manipulere biologiske systemer og cel-
lebehandlingssystemer baseret pa ledende polymere. Yderligere
kvealdingsstudier i DMSO og vand optimerede betingelserne
for minimal proteinadhasion uden at pavirke PEDOT-N, -
filmens ledningsevne [7].

Den nyeste udvikling er introduktionen af forskellige typer

26

Figur 3. Strategier til infroduktion af funktionelle terminaler i
hetero-bifunktionel PCL.

oftest gennem Mitsunobu estersyntese. I det fgrste eksempel
var malet at fremstille rod-coil-dendroner med potentielle
biomedicinske anvendelser [10]. Syntesen er vist i figur 4. |
dette tilfelde er CL-polymeriseringen initieret af hexyn-1-ol og
den resulterende PCL forestret med 4-pentensyre. Nu har vi en
a-alkynyl-m-alkenyl-PCL, der kan klikkes bade ved CuAAC
og thiol-en-reaktioner. Den azidholdige L-lysin-G,-dendron
fremstilles i blot tre trin ved fgrst forestring af 3-bromo-1,2-
propandiol med BOC-beskyttet L-lysin. Dendronen med en
brom i den fokale position konverteres til den tilsvarende azid
ved en standardreaktion med natriumazid. Koblingen mellem
alkynyl-PCL-terminalen og den azidholdige dendron foretages

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012
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Figur 4. Syntetisk strategi til fremstilling af rod-coil-dendroner ved anvendelse af de orthogonale “click”-reaktioner: CUAAC og thiol-en.

ved CuAAC katalyseret med Cul til en alkenyl-PCL-block-
(L-lysin-G,-dendron). Sluttelig udfgres den orthogonale thiol-en
click” ved UV-bestraling sammen med thiocholesteryl og en
photoinitiator. Efter debeskyttelse af L-lysin-dendronen er de
amfifile egenskaber af terminalerne interessante, idet de begge
medyvirker til nanostrukterdannelse. Den flydende krystallinske
karakter af cholesterylterminalen fremmer aggregering, der sup-
pleres af L-lysin-dendronens steriske forhold (bulky). Desuden
kan bade cholesterol og L-lysin-kammen vekselvirke med cel-
lemembranen og facilitere celle-adh@sion. En anden interessant
aminosyre, reduceret L-glutathion, er ogsa klikket til en o,®-
dialkenyl-PCL ved den UV-aktiverede thiol-en-reaktion [11].
Den farste alken blev i dette tilfeelde indfgrt med allylalkohol,
der blev anvendt som initiator til ROP af CL. Disse eksempler
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sandsynligggr, at andre thiol-funktionaliserede aminosyrer eller
korte peptidsekvenser med thiol-funktion kan thiol-en klikkes
til PCL.

Disse gnskvardige principper blev fortsat i designet af mere
robuste PCL-baserede tverbundne nanopartikler, som vi vil
kalde miktoarm-tverbundne stjerne (MTS) copolymerer,
med multifunktionelle aminer og biologisk aktive grupper pa

med 6-bromohexanol forestres efterfglgende med methakryl-
syre, konverteres til den tilsvarende azidterminal som endelig
CuAAC-klikkes med 17 B-ethynylestradiol. 17-f-estradiol er
valgt, fordi det kendes, som det mest potente estrogen, der frit
treenger ind i celler og binder til estrogenreceptorer (ERs), som
er overudtrykt i 75-80% af alle brystkreafttilfeelde [13].

Den multifunktionelle aminfunktionalitet introduceres

ROP af CL initieret
af 6-bromohexanol

Transformation af terminal Br
med NaNg til azid

(0] (e}
O N
o0 T T
m

(0] O (0]
0 N B o) /\/\/\/Br
W%O r . o
H m Mitsunobo estersyntese m

med methacrylsyre

Funktionalisering af azid termineret
macromonomer ved CuUAAC med
17p-ethynylestradiol

Figur 5. Fremstilling af B-estradiol PCL-methakrylat.

overfladen [12]. Strategien er baseret pa fremstilling af funk-
tionelle methakrylat makromonomerer, der kan tverbindes
ved kontrolleret ATRP [9]. Syntesestrategien til fremstilling af
B-estradiol PCL-methakrylat er vist i figur 5. En PCL initieret

ved igen at udnytte (di-BOC-L-lysin)-G,-dendron-azidet, der
CuAAC-klikkes med en alkyn-termineret PCL-methakrylat,

som illustreret i figur 6.
En MTS copolymer med B-estradiol og (di-BOC-L-lysin)-G,-

n
aoc ) ’
L-lysine-G,-dendron Cul/NEts
35°C, THF
NH_
0] BOC
BOC.
NH H
Y o
e L/N ) M
\/\/\ O
oC N @) n

Figur 6. Syntesestrategi til fremstilling af L-lysin-G,-dendron PCL-methakrylat.
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Figur 7. Fremstilling af miktoarm tveerbundne stjerne (MTS) copolymer med
B-estradiol og di-BOC-L-lysin i periferien (kun en aof hver type arm er vist).

dendron pa overfladen kan nu syntetiseres ved ATRP og brug
af en konventionel initiator ethyl-isobromobutyrat (EBiB),
1,4-butandiolmethakrylat og de to funktionelle methakrylat
makromonomerer (figur 7). Analyse af den fremstillede MTS
ved stgrrelseseksklusions-chromatografi (SEC) med en lys-
spredningsdetektor resulterede ikke kuni M, =206.000
g-mol' og M =265.000 g - mol”, men viste samtidig, at
produktet ikke indeholdt ureagerede makromonomerer. Den
relativt snevre molekylvagtsfordeling (M M = 1,29) indikerer,
at ATRP er under kontrol, og at bidrag fra mulige stjerne-stjer-
ne-koblinger er negligible.

Ved omhyggelig thermogravimetrisk analyse af makromo-
nomerer og MTS er det muligt at estimere, at MTS’en (figur
7) i gennemsnit har 24 di-BOC-L-lysin-G,-block-PCL- og 27
B-estradiol-PCL-arme.

Eksemplerne demonstrerer, at den funktionelle, centrale
PCL-byggeblok har stor fleksibilitet og anvendelighed ved
design af nye biomedicinske materialer. En konklusion er den
udstrakte tolerance, de funktionelle PCL har over for nasten
alle andre kemiske funktionaliteter. Det er hdbet, at disse de-
signprincipper kan udnyttes til fremstilling af andre vaerdifulde
nanobiomaterialer i fremtiden. Sammenfattende kan det kon-
kluderes, at click”-kemi” tilbyder mange nye muligheder for
fremstilling af funktionelle polymermaterialer, der ikke kunne
fremstilles med de tidligere eksisterende syntesemetoder.
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Asparges og underlige dufte

Hvad skyldes den specielle lugt, urinen far efter indtagelse af
asparges? Og hvordan kan det vaere, at det kun er halvdelen
af de aspargesspisende, der laegger maoerke til den?

Af Carl Th. Pedersen, Institut
for Fysik, Kemi og Farmaci, SDU

Aspargessasonen er nu for leengst slut for i ar; men mange har
givet vis registreret den specielle lugt, urinen far efter indtagel-
se af asparges. Det er ikke nogen ny iagttagelse, den beskrives
allerede af J. Arbuthnot i 1735 [1]. Fenomenet var imidlertid

30

ikke serligt pafaldende, fgr man begyndte at ggde asparges
med svovl eller sulfat i slutningen af det 17. arhundrede for at
fremme en bedre aspargessmag. Den fgrste, der gav et konkret
bud p4, hvad denne lugt skyldtes, var M. Nencki i 1891 [2], han
tilskrev lugten methanthiol, som han isolerede fra urinen som
bade sglv- og kviksglvsaltet.

Det fortelles, at K.A. Jensen, som virkede ved Kgbenhavns

H,S
CH3SH
cs, CHz=CHC=0
cos SCHs
CH3SCH;

CH3SCH,CH,CH3
CH3SSCH;
CH3SSSCH;
CH3SCH,SCH;

CHsSCH,CH,C=0

SCH;
CH3SCH,CH,CH,CH,SCH;Z

CH3SOCH; ) Z/ \)

CH3802CH3 S S
CH2=C HCHzNCS
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Universitets Kemiske Laboratorium,
UKL, en gang i 40’erne indkgbte en
stgrre mengde asparges, som blev for-
delt mellem UKL’s medarbejdere med
pabud om at gi hjem og spise dem og nee-
ste dag aflevere deres urin. Efter sigende
kunne K.A. Jensen ikke pavise methanthiol
i urinen, og problemet blev ikke lgst [3].
Urinen har heller ikke en rigtig methanthi-
ollugt; men en mere “s@dlig” lugt, som er
tilskrevet propenthiosyre-S-methylester 1 og
3-(methylsulfanyl) propanthiosyre-S-methyl-
ester 2 [4]. Der er isoleret en lang raekke
svovlholdige forbindelser fra urinen [5,6].

Disse stoffer er ikke fundet i friske asparges;
men de er formentlig nedbrydningsprodukter fra
andre svovlholdige forbindelser som 3 og 4, der
findes i asparges. Asparges blev tidligere sammen
med lgg klassificeret i liljefamilien, men er nu ligesom
lpg udskilt. Dens slegtskab med lgg ses af indholdet af flere
forbindelser som 3, der er afledt af cystein. Som et kuriosum
kan navnes, at 4 har en kraftig virkning mod rundorme (nema-
toder), hvorfor det ogsa anbefales at plante asparges sammen
med planter, der let angribes af orm [7].

Lugten af asparges kommer meget hurtigt efter spisningen;
ofte kan den markes efter et kvarter til en halv time efter
indtagelsen. Der er imidlertid den ejendommelighed, at det kun
er ca. halvdelen af de aspargesspisende, der konstaterer denne
lugt. Man har regnet med, at det skyldtes, at det genetisk kun
var halvdelen, der kunne nedbryde svovlforbindelsen aspara-
gussyre, sd lugten fremkom. Der var jo imidlertid ogsa en an-
den mulig forklaring, nemlig at halvdelen ikke kunne lugte de
dannede forbindelser. Der er nu lavet en meget detaljeret gene-
tisk undersggelse [5], hvor man har ladet et panel spise aspar-
ges og undersggt, om de kunne lugte aspargeslugten i deres
egen urin og ladet et andet panel lugte til de samme urinprgver.
Undersggelsen viste, at der var individuelle variationer i, om
man kunne lugte sin egen urin; men ogsa variationer i, om man
kunne lugte en fremmed urin. Det lykkedes ikke at afdekke en
biologisk arsag til, at nogen gjensynligt ikke producerede de
lugtende stoffer. Derimod lykkedes det at afslgre en genetisk
systematik i den manglende evne til at lugte “aspargeslugten”.
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B DET KEMOMETRISKE RUM

Overlappende foppe

| kromatografi

Inden vi afrunder multivejsmetoderne, skal vi lige se p& en sidste
anvendelse, der far stigende betydning inden for metabolomics og
besloegtede omrdder. Det drejer sig om at adskille overlappende
kromatografiske toppe, ndr man har spekiral detektion.

Af Rasmus Bro, Sgren Balling Engelsen, Institut for
Fgdevarevidenskab, Kgbenhavns Universitet og
Lars Ngrgaard, FOSS

Kromatografi er en ualmindelig vigtig analytisk teknik med
et utal af anvendelser. En kromatografisk analyse adskiller
ideelt en prgve i sine enkeltbestanddele og ggr det muligt at
identificere og specielt kvantificere mangden af de kemiske
komponenter.

Nogle gange sker det, at to stoffer ikke lader sig adskille. Det
kan vere, fordi prgven er meget kompleks eller fordi man kgrer
sakaldt untargeted profiling, hvor man ikke optimerer metoden
efter én specifik komponent, men i stedet prgver at bestemme
alle stoffer lige godt. Dette anvendes eksempelvis i metabolo-
mics og mere eksplorative studier, hvor man ikke pa forhand
ved hvilke komponenter, der er vigtige.

I det fglgende antager vi, at vi anvender en form for spektral
detektion sdsom massespektrometri eller UV-Vis-detektion. Sa
leenge to overlappende stoffer ikke har eksakt samme eluerings-
profil og ej heller samme spektrum, sa er det faktisk muligt at
adskille overlappende toppe matematisk. Denne egenskab ggr,
at kemikeren kan have mindre fokus pa den kromatografiske
resolution og i stedet rette opmarksomheden mod reproducer-
barheden. Den efterfglgende matematiske resolution skal ogsa
tages med i billedet, hvorved der viser sig en rekke nye mulig-
heder. En kromatografisk analyse er typisk meget tidskrevende,
netop for at opna hgj kemisk oplgsning. Nar dette ikke laengere
er et ultimativt krav, kan man i stedet fokusere pa en hurtig
kemisk analyse med deraf fglgende fordele som f.eks. hgjere
reproducerbarhed.

PARAFAC er langt bedre end standardsoftware

I figur 1 ses to eksempler pé elueringsprofiler (TIC — Total Ion
Count) af en rekke prgver. I begge eksempler er der to stoffer,
hvis elueringsprofiler overlapper fuldstendig. Specielt i hgjre
figur er det neermest umuligt at skelne to toppe. Og da stofferne
(diacetyl og 2-pentanon) har nasten ens massespektre, er det
narmest hablgst at skelne stofferne ad traditionel vej. Men da
man har adgang til méling af mange pr@ver, over mange elu-
eringstider med tilhgrende massespektre, sé er der tale om et
trevejsdataseet (prgver x tider x m/z). Ydermere, sd vil PARA-
FAC vere en passende model. Hvert stof har et karakteristisk
massespektrum og en karakteristisk kromatografisk eluerings-
profil. Og fordobles koncentrationen, sa fordobles signalet. Der
er altsa tale om linearitet og additivitet ligesom eksempelvis i
fluorescensspektroskopi. I stedet for emissions- og excitations-
spektre, er der blot tale om elueringsprofil og massespektrum.
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Figur 1. (venstre) elueringsprofil (TIC) af 3-metylbutanol og 2-metyl-
butanol og (hgjre) diacetyl og 2-pentanon. Begges GC-MS profiler
kan h&ndteres af PARAFAC, mens traditionel software ville have
problemer, specielt i eksemplet til hgjre. Figur modificeret fra [2].

I artiklen, hvor disse kromatografiske data blev praesenteret [3],
blev der beregnet to-komponent PAR AFAC-modeller pa data.
PARAFAC kunne adskille og kvantificere uanset, at den kom-
mercielle software kun var i stand til at adskille overlappende
toppe i visse tilfelde. PARAFAC er saledes et meget staerkt
redskab til at handtere overlappende toppe.

Kromatografiske profiler er sjceldent ideele
Desverre er der en vigtig forudsatning for, at man kan anvende
PARAFAC. Det ligger indbygget i PARAFAC-modellen, at
eksempelvis spektret af pentanon skal vere det samme i alle
prgver. Hver gang pentanon findes i en prgve, vil PARAFAC
modellere dette spektrum med samme form. Denne forudsat-
ning er normalt opfyldt, men pa fuldsteendig analog vis skal
elueringsprofilen ogsd have samme form i alle prgver. Det
vil altsa sige, at hvis pentanon eluerer efter tyve minutter i en
préve, ja sa skal den eluere efter tyve minutter hver gang.
Denne foruds@tning er et stort problem for kromatografiske
anvendelser, for meget ofte forekommer variation i eluerings-
tider fra prgve til prgve. Det gelder specielt, hvor der er store
forskelle kemisk imellem prgverne, eller hvor prgver males over
mange dage (kolonneslid). Der er forskellige Igsninger pa dette
problem. Den simpleste lgsning kan vare at aligne eller warpe
signalet (se klumme Dansk Kemi, 9 og 10, 2010). Alignment
kan flytte elueringsprofilerne, siledes at pentanon eluerer

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012



precis efter tyve minutter i hver eneste prgve. Pa den made
kan man forbehandle sine kromatografiske data, s8 PARAFAC
efterfelgende kan anvendes.

L Topa T0P &

/L J\ .
V
TID
—
T -ToPa TP &
T
Figur 2. @verst et kromatogram med to toppe. Nederst en tilsvarende prgve,
men nu lapper de to stoffer over.

DET KEMOMETRISKE RUM

Taet p& umuligt

Desvearre kan der opsta en situation, hvor to toppe overlapper i
nogle prgver, men ikke ggr det i andre (se figur 2). Af kemiske
eller andre arsager kan en situation opsta, hvor forskellige toppe
i kromatogrammet ikke rykker sig lige meget. Det er et pro-
blem, fordi alignment kun kan korrigere data, hvis alle toppe
rykker sig analogt. Man kan ikke korrigere to overlappende
toppe til at vere ikke-overlappende og vice versa. Dermed er
det umuligt at handtere problemet ad den ve;.

Outro

I neeste klumme skal vi se pa en videreudvikling af PARAFAC-
modellen som rent faktisk kan handtere alle de ovenstaende
problemer, og som har vist sig som et meget verdifuldt redskab
til hdndtering af komplekse kromatografiske data.

E-mail-adresser

Rasmus Bro: rb@life.dk.

Sgren Balling Engelsen: se @life.ku.dk
Lars Ngrgaard: LNO @foss.dk
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Nyt om ...

... oulfilimin, en ny binding
| biologien

Collagen-netverk er gammelkendte som fundament i membra-
ner. Disse netverk holder sammen pa vavene. Hvordan de ggr
det har leenge veeret en gade. Man vidste, at der var nogle cross-
links og troede lenge, at de bestod af disulfidbroer —S—S—;
men det er nu vha. Fourier-transform-ion cyclotron resonans-
massespektrometri kombineret med NMR-spektrometri lyk-
kedes at vise, at cross-linkene dannet mellem hydroxylysin og
methionin bestar af en hidtil ukendt bindingstype i biologien
indeholdende en 14-sulfanimingruppe -N=S< (af CAS kaldet
en “sulfilimin”).

Carl Th.

1. A Sulfilimine Bond Identified in Collagen IV, Science 325, 2009, side 1230
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B PRODUKTNYT

25 ars jubilceum med
lonkromatografi

I ar er det 25 ar siden, at virksom-
heden Metrohm lancerede sin fgrste
ionkromatograf — model 690.

I de tidlige 1980’ere var ionkro-
matografi allerede til stede som en
analytisk teknik. Dog var det meget
omkostningsrigt og ganske svart at
benytte. Virksomheden besluttede sig
for at ®ndre dette ved at skabe en ion-
kromatograf, der var brugervenlig og
til at betale. Resultatet blev ionkroma-
tografen model 690, der blev lanceret i
1987. Den var nem at bruge og robust.
Den dag i dag publiceres der forskning med data produceret fra
denne model.

Gennembruddet for Metrohm ionkromatografi kom i 1997, da
virksomheden opfandt den kompakte ionkromatograf, model
761 Compact IC. Det var den fgrste ionkromatograf med alle
komponenter samlet i en boks. Det viste sig hurtigt, at vere
det rigtige instrument i en tid med voksende efterspgrgsel for
robuste og prisvenlige instrumenter.

12007 blev model 850 og MaglC Net-softwaren lanceret.
Dette system kombinerer det kompakte design med fleksibili-
teten fra et modulert system og er meget brugervenligt. Model
850 kan tage sine egne logiske beslutninger og fritage brugeren
for tidskraevende manuelle vaske- og prgveforberedelser.

I dag arbejder Metrohm pa fremtidens ionkromatograf. Dette
instrument vil integrere endnu flere automatiserede prgvefor-
beredelser og kraeve et minimum
af plads. Endvidere vil det hjelpe
brugeren med endnu mere egen
intelligens og spare ham/hende for
rutinearbejde fgr og efter analyse.

Yderligere information:
Metrohm Nordic Aps

TIf. 70 20 05 61

E-mail: mail@metrohm.dk

Fuldautomatisk
proveforberedelse
til lonkromatografi

Metrohm Inline Sample Preparation (MISP) ggr en ende pa
manuel prgveforberedelse i ionkromatografi. MISP star for
metoder udviklet af Metrohm, som giver brugeren mulighed for
at automatisere inline forberedelse af prgver med kompliceret
matrix. Resultatet er betydelige besparelser af tid og penge
samt forbedret ngjagtighed af analysen.

Metrohm inline ultrafiltration fjerner partikler fra prgven og
beskytter derved den analytiske kolonne.

Metrohm inline dialysis fjerner effektivt partikler, oliedraber
og kolloider fra prgven. Emulsioner, prgver med fedt og protei-
ner, kropsvasker og steerkt forurenet spildevand kan bestem-
mes palideligt uden skade pa den analytiske kolonne.

Metrohm inline dilution muligggr automatisk fortynding af
prover afh@ngigt af definerede koncentrationsgraenser. Selv for-
tyndingsfaktoren bestemmes automatisk, saledes at resultaterne
ligger inden for kalibreringsomradet.

Metrohm inline matrix elimination muligggr fjernelse af
matrix uden brug af cartridges.

Metrohm inline preconcentration ggr brug af en opkoncentre-
ringskolonne og er velegnet til sporanalyse ned i ng/L-omradet.
Metrohm inline calibration giver mulighed for automatisk

at kalibrere enhver standardkoncentration ud fra en enkelt
standardoplgsning.

Metrohm inline neutralization kan bl.a. justere pH af ens
prgver og derved
forhindre eventu-
elle forstyrrelser af
analysen.

Yderligere
information:

Metrohm Nordic Aps Q"’"’T"?]““";;““ﬁ
TIf. 70 20 05 61 LTI A

E-mail: mail@
metrohm.dk

FG styr pd din biogasproduktion

Et biogasanleg kan kun fungere optimalt, hvis forskellige
procesparametre overvages dggnet rundt. Derfor presenterer
Endress+Hauser, Prosonic Flow B 200. der er udviklet til at
udfgre gas-volumenflowmalinger vha. ultralyd.

Driftsvilkar under fermenteringsprocesser kan svinge bety-
deligt, hvilket fgrer til store variationer i indholdet af methan
(CH,) i biogas. Vha. den integrerede temperaturfgler og en
meget precis maling af lydens hastighed kan udstyret male
methanindholdet online, direkte i rgret, uden behov for yderli-
gere udstyr. Dette giver mulighed for:

- Kontinuerlig (dggnet rundt) overvagning af gasmaengde og
gaskvalitet

- Hurtig og malrettet respons pa forstyrrelse af
fermenteringsprocessen

- Effektiv processtyring og korrekt energibalance takket vare
beregning af yderligere parametre sdsom:

34

- Korrigeret volumen

- Brendverd

- iWobbe index (indikerer gassens
kvalitet)

Med udstyret kan der ogsa males vad

biogas og methankoncentration uden

trykfald. Der fas en palidelig

maling med hgj ngjagtighed

(21.5%) og maleren er ! :

vedligeholdelsesfri. '

Yderligere information:
Endress+Hauser A/S
Tif. 39 55 81 07
www.dk.endress.com |
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Leverandgrreqister

Analyse

Brugt analyse- og
laboratorieudstyr

HAW Consulting

Bregnergdvej 132 B

3460 Birkered

TIf. 45 82 77 10 - Fax 45 82 77 09
haw @ hawconsulting.dk
www.hawconsulting.dk

Analyse- og laboratorieudstyr,
nyt og brugt

E

Elektronmikroskoper

DFA A/S/NIKON

Produktionsvej 26

2600 Glostrup

TIf. 72 48 84 31 - Fax 72 48 84 33
ak@dfa.dk

www.dfa.dk

F

FTIR-udstyr

o)
BROKER
(<)

Bruker Optics Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 30 -

Fax +46 8 655 25 99
www.bruker.com/nordic

6

Gasdetektorer

Urager

Dréager Safety Danmark A/S
Generatorvej 6 B

2730 Herlev

TIf. 44 50 00 00 - Fax 44 50 00 01
draeger-safety.dk@draeger.com
www.draeger.dk
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Gaskromatografer

o)
BROKER
(<)

Bruker Daltonics Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 15

sd@bruker.se

www.bdal.de

Gusser

A Member of
The Linde Group | AGA

AGA A/S

Vermlandsgade 55

2300 Kgbenhavn S

TIf. 32 83 66 00 - Fax 32 83 66 01
www.aga.dk

Specialgasser

GC/MS/MS

o)
BROKER
(>

Bruker Daltonics Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 15

sd@bruker.se

www.bdal.de

Bruker Daltonics Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 15

sd@bruker.se

www.bdal.de

L

Laboratoriearmaturer

BROEN LAB DIVISION

Skovvej 30

5610 Assens

TIf. 6471 20 95 - Fax 64 71 24 76
lab@broen.com

www.broen.com

Massespektrometre

0

Opvaskemaskiner

o)
BROKER
(>

®

EN

Bruker BioSpin Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +45 20 21 54 44 -

Fax +45 47 31 74 44
www.bruker.com/nordic

Mikroskoper

Brock & Michelsen A/S
Blokken 76

3460 Birkerad

TIf. 70 15 70 15 - Fax 70 25 70 25
info@zeiss.dk

www.zeiss.dk

DFA A/S/NIKON

Produktionsvej 26

2600 Glostrup

TIf. 72 48 84 31 - Fax 72 48 84 33
ak@dfa.dk

www.dfa.dk

NIR-analyse/-udstyr

C><)
BRORER

Bruker Optics Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 30 -

Fax +46 8 655 25 99
www.bruker.com/nordic

NMR-analyseudstyr

BROKER
(<)

Bruker BioSpin Scandinavia AB
Vallgatan 5

SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 10 -

Fax +46 8 655 25 99
www.bruker.com/nordic

KEN A/S

Bogebjergvej 60, Brobyveerk
5672 Broby

TIf. 62 63 10 91

www.ken.dk

PROFESSIONAL

Miele A/S PROFESSIONAL
Erhvervsvej 2

2600 Glostrup

TIf. 43 27 11 00 - Fax 43 27 15 09
professional@miele.dk
www.miele.dk

Produktion

E

Etikettering

LSS Etikettering A/S
Normansvej 8

8920 Randers NV

TIf. 70 20 25 00 - Fax 70 20 10 44
info@Iss-dk.com
www.lss-dk.com

F

Faremarkning

pekema BarCom as

Horkeer 24

2730 Herlev

TIf. 44 92 62 00 - Fax 44 92 53 00
barcom@pekema.dk
www.barcom.dk

Lovpligtig “GHS-CLP” faremaerkning
af produkter og prover - med
BarSafe™ etiketsystemet
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Leverandgrreqister

6

Gasser

A Member of
The Linde Group

| AGA

AGA A/S

Vermlandsgade 55

2300 Kegbenhavn S

TIf. 32 83 66 00 - Fax 32 83 66 01
www.aga.dk

4

Vagte

CBH Vagte aps

Vonsildvej 207

6000 Kolding

TIf. 7556 73 10 - Fax 75 56 73 20
info@cbh-vaegte.dk
www.cbh-vaegte.dk

]

A

Andedraetsvaern

Urager

Dréager Safety Danmark A/S
Generatorvej 6 B

2730 Herlev

TIf. 44 50 00 00 - Fax 44 50 00 01
draeger-safety.dk@draeger.com
www.draeger.dk

Service & milj@

P

Patenter

Awapatent A/S

Rigensgade 11

1316 Kgbenhavn K

TIf. 4399 55 11 - Fax 43 99 99 11
kobenhavn @ awapatent.com
www.awapatent.com
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CHAS.HUDCLC

Chas. Hude A/S

H.C. Andersens Boulevard 33
1780 Kgbenhavn V

TIf. 33 19 34 00 - Fax 33 19 35 00
chashude @chashude.com
www.chashude.dk

LARSEN & BIRKEHOLM A/S

SKANDINAVISK PATENTBUREAU

Larsen & Birkeholm A/S
Skandinavisk Patentbureau
Banegardspladsen 1

1570 Kebenhavn V

TIf. 33 13 09 30 - Fax 33 13 09 34
adm@Ibpatent.dk
www.lbpatent.com

Radgivning

Awapatent A/S

Rigensgade 11

1316 Kgbenhavn K

TIf. 4399 55 11 - Fax 43 99 99 11

kobenhavn @awapatent.com
www.awapatent.com

Er dit firma ikke allerede med i Dansk Kemi's
leveranderregister, sd vaer med fra naeste nummer!

Det er malet med denne oversigt at give vore laesere
mulighed for hurtigt at finde frem til de relevante leverandorer
af produkter og tienesteydelser inden for kemien og
besleegtede omrader.

Priser pa optagelse:
Pr. produkt: Kr. 230,-
Farvelogo: Kr. 220,-

Ekstra linjer:  Kr.  60,-

Alle priser er pr. stk. pr. udgave ekskl. moms.

Veaelg selv det eller de produkter, du ensker at sta under.
Vi opretter gerne et nyt produkt, hvis ikke der er et egnet i

forvejen.

Optagelsen lober for et kalenderar ad gangen,
men faktureres halvarligt.

Kontakt:
Heidi Thode,

TIf. 43 24 26 62, direkte
E-mail: ht@techmedia.dk

Priseksempel pa optagelse:

Fagbladsforlag

TechMedi*\\

TechMedia A/S

Naverland 35

2600 Glostrup

TIf. 43 24 26 28 - Fax 43 24 26 26
info @techmedia.dk
www.techmedia.dk

Nordens storste fagbladsforlag

Samlet pris for ovenstaende optagelse er kr. 510,-.

Alle priser er pr. stk. pr. udgave ekskl. moms
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KEMISK FORENING

Universitetsparken 5
DK-2100 Kgbenhavn @

www.chemsoc.dk

The Danish Chemical Society
Founded 1879

Dansk Selskalb for Historisk Kemi

Generalforsamling,
foredrag og rundvisning

Onsdag den 21. november 2012 afholder Selskabet
generalforsamling.

Det sker k1. 16.00 pa DTU, Inst. for Fysik, Fysikvej, Bygning
309, 2800 Kgs. Lyngby.
Efter generalforsamlingen vil registrator Maria Lanng fortelle

Industrial Seminar:
Lipid resource and
process fechnology

Industrial Seminar: Shaping a sustainable future -
Lipid resource and process technology

Lipids, fats and oil play an increasing role in many aspects of
health, science and technology. The research in lipid resource
and process technology integrates a varied spectrum of ap-
plication areas ranging from nutrition, health, development of
new raw materials and renewable resources.

Especially the food and chemical industries are calling
for new innovative products and processes that can meet the
demands of the future.

With this seminar, we want to bring together the active
researchers and the related industry partners in Denmark and

Madekalender (10) 2012

12.10. 2012 Efterarsmgde af Sektionen for Teoretisk Kemi
med ekstraordiner GENERALFORSAMLING, H. C. @rsted
Institut, Kgbenhavn. Se dk 2012 (9)

1.-2.11. 2012 Dansk Selskab for Kemometri (DSK), Kemiinge-
nigrgruppen, Hotel Nyborg Strand. Se dk 2012 (4, 5, 8, 9)

8.11. 2012 Kemiingenigrgruppen og DTU Energikonvertering,

Elektrokemi til grgn gas og andre grgnne teknologier, Ingenigr-
huset, Kalvebod Brygge 31-33, Kbh. Se dk 2012 (8, 9, 10)

dansk kemi, 93, nr. 10, 2012

om DTUs indsamlingsprojekt af effekter og vise magasinerne
frem. Vi vil specielt fa forevist kemi-genstandene, fa lejlighed
til at studere disse nermere og komme med kommentarer
hertil.

Med venlig hilsen
Bgrge Riis Larsen og Christian Knudsen

consolidate a strong link for possible cooperation about devel-
opment of new technologies, methodologies and devices. This
is fundamental to enhance lipid research.

Practical information

Date - 12 October 2012

Time - 8.30-16.30

Place - The auditorium of the iNano building (1593-012A),
Gustav Wieds Vej 14, 8000 Aarhus C

Location on map - http://findvej.dk/GustavWiedsVej,8000
Registration - Participation in the seminar is free of charge but
we kindly ask you to register for the event for planning pur-
poses. To register, please send an email including name/names,
title and company/university to Anja.TorupHansen @agrsci.dk

Read more about the Industrial Seminar

Link to more information (About the seminar, Research (link
text), Programme, Keynote Speakers, Programme Committee +
contact information, social event, registration)

21.11. 2012 Kemisk Forening, Dansk Selskab for Historisk
Kemi, Generalforsamling, DTU, Lyngby. Se dk 2012 (10)

26.-28.11 2012 Kemiingenigrgruppen, Setac og DTU, Sustain-
ability Assessment in the 21* Century - tools, trends and appli-
cations, IDA, Kalvebod Brygge 31-33, Kbh. Se dk 2012 (8, 9, 10)

29.11. 2012 Kemisk Forening, Generalforsamling og foredrag,
H.C. Orsted Instituttet, Kbh. Se dk 2012 (9)
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IOA

emiingenigr

[ YA\

gruppen

www.kgruppen.dk - E-mail: bme@ida.dk

dsk.2012 konference

Den 1. november kl. 10.00 til 2. november kl. 14.00
Hotel Nyborg Strand, @sterevej 2, 5800 Nyborg

Sa er det igen tid til den nationale danske kemometri-konfe-
rence, dsk.2012, som vi afholder for tredje gang. Som deltager

i dsk.2012 far du mulighed for at hgre interessante foredrag pa
alle niveauer fra applikationer til avanceret kemometri. Og sa er
der ikke mindst vores populare netvaerksaktiviteter, sasom dsk.
dating, eller de ph.d. studerendes mulighed for at profilere sig i
konkurrencen dsk.faktor.

Deltagergebyr:

Alle: 4500 kr.

Tilmeldingsgebyret inkluderer én overnatning i eneverelse
samt alle maltider.

Afbestilling:

Afmelding kan ske omkostningsfrit indtil 24/8. Ved afmelding
mellem 25/8 og 24/9 opkraves 40% af deltagerafgiften, mel-
lem 25/9 og 24/10 opkraves 75% og fra 25/10 opkraves det
fulde belgb.

Se naermere pa konferencens hjemmeside: www.dsk2012.dk

Tilmelding pa ida.dk, moede @ida.dk eller 3318 4818 — arr.nr.
994012.

Kemiingenigrgruppen og DTU Energikonvertering
indbyder til

Elekfrokemi fil gran gas og
andre grgnne teknologier

Torsdag den 8. november 2012 kl. 13.00 - 17.00 i
Ingenigrhuset (IDA), Kalvebod Brygge 31-33,
Kebenhavn

Ved afslutningen af det 6-arige strategiske forskningscenter om
elektrokemi, SERC (Strategic Electrochemistry Research Cen-
ter) under Det Strategiske Forskningsrad (DSF), Programkomi-
teen for Baeredygtig Energi og Miljg, presenteres resultater fra
den godt 50 mio. kr. store satsning samt nogle af forskningens
vasentligste perspektiver. De strategiske forskningsresultater
danner grundlag for mulige anvendelser i industrien. Specielt
leegges der vaegt pa mulighederne for at omdanne vedvarende

energi (med vindmgllestrgm og elektrolyse) til CO,neutrale
kulbrinter, der kan anvendes i den eksisterende infrastruk-

tur. Det mulige perspektivrige samspil mellem elektrolyse og
biogasopgradering beskrives. Forskningens betydning for andre
anvendelser (breendselsceller, iltsensorer, rgggasrensere) skitse-
res og perspektiveres. Eksempler pa mulige nye produkter hos
sma virksomheder gives ogsa.

Program

13.00: Velkomst; Institutdirektgr, Prof. Spren Linderoth, DTU
Energikonvertering, pd vegne af arranggrerne.

13.15: Praesentation af SERC resultater; Centerleder, Prof.
Mogens Mogensen, DTU Energikonvertering

14.00: Grgn gas og grgn diesel fra vedvarende energi, Senior-
forsker John Bggild Hansen, Haldor Topsge A/S

14.30: Elektrolyse- og brendselscelleteknologi, status og per-
spektiver, Direktgr Lars Martiny, Topsoe Fuel Cell A/S

15.00: Pause

15.30: @konomiske perspektiver ved konvertering af vindkraft
til grgnne gasser, Senior Development Manager Aksel Hauge
Pedersen, DONG

16.00: Hvad har SERC lart 0s?, R&D Manager Peter Nyfelt
Franklen, PBI — Dansensor

16.20: Perspektivering af SERC resultaterne, Direktgr Aksel
Mortensgaard, Partnerskabet for Brint og Breendselsceller
16.40: Forskningsstrategiske perspektiver af SERC resultater,
Prof. Poul Erik Morthorst, Formand for Programkomiteen for
Beeredygtig Energi og Miljg, DSF.

17.00: Afslutning

Deltagelse er gratis, men tilmelding er ngdvendig pa grund af
begranset deltagerantal.

Tilmelding til IDA pa www.ida.dk, evt. tlf. 33 18 48 18 eller
moede @ida.dk - Arr.nr: 994812 eller til DTU Energikonverte-
ring, Lene Danielsen, tIf. 4677 5736 eller ldan @ftu.dk — senest
1.11

Kemiingenigrgruppen, Ingenigrforeningen i Danmark,
Kalvebod Brygge 31-33, 1780 Kgbenhavn V
TIf.: 33 18 48 48, Birgitte Magnér-Egebjerg. Fax.: 33 18 48 87
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The 18th SETAC LCA Case Study Symposium will be
held 26-28 November 2012 in Copenhagen. The
theme of the symposium is:

Sustainability Assessment
in the 21st Century

- fools, trends and
applications

Focus on sustainability of products and corporations has been
increasing over the last decade. New market trends develop,
engendering new tools and application areas with the purpose
of increasing sustainability, thus setting new demands for
industry and academia. The symposium will have a capacity of
200 participants.

The 2012 SETAC LCA Case Study Symposium will focus
on the experiences gained in industry and academia on the
application of LCA and on the application of new tools for sus-
tainability assessment. These tools may relate to environmen-
tal “footstep’ assessments, such as carbon, water or chemical
footprints, as well as life cycle oriented tools for assessing other
dimensions of sustainability. There will be plenum, poster,
special and interactive sessions addressing these topics.
In addition, there will be a special presentation on Environmen-
tal Footprint guidelines.

Time: November 26-28, 2012 in Copenhagen
Venue: IDA (Danish Society of Engineers), Kalvebod Brygge
31-33, Copenhagen

Scientific programme

Special invited presentation:

Environmental Footprint - the environmental footprint guide-
lines based on the life cycle approach - status on the develop-
ment of the harmonised European methodology for the calcula-
tion of products and companies Environmental Footprint.

Dr Michele Galatola, European Commission, DG Environ-
ment, Sustainable Production and Consumption Unit

Case study topics

The 2012 SETAC LCA Case Study Symposium focuses on the
experiences gained by industry and academia within the fol-
lowing case study topics:

1. Sustainability footprints — carbon, ecological, water, chemi-
cal, waste

2. Sustainability of emerging technologies, e.g. biomaterials,
nanomaterials etc.

3. Social dimension of sustainability

4. LCA applications for sustainability

More about these topics on the conference website.

Presenters are strongly encouraged also to address

pre- and post case study aspects:

* Why was this study carried out?

* What were the actual impacts of the study, e.g. on concrete
decisions or company behaviour?

* What were the learnings and obstacles?

* What further work needs to be carried out in continuation of
the study?

This meta-approach will be useful for experience-sharing
among companies in terms of what considerations should pre-
cede the commissioning of an LCA study, and which follow up
strategies could be implemented following the execution of the
LCA study. It will also strengthen the focus on the benefits of
performing the case studies: how can we make the results most
effectively serve as decision support?

Special sessions

The SETAC LCA Case Study Symposium will also include the

following two special sessions:

* SS1. Regional and country based LCA networks: What exists
and how do they work?

» SS2. Teaching sustainability — paving the way to a common
understanding and meaningful actions

More about these special sessions on the conference website.

Social program

Symposium dinner on 27 November at Spiseloppen at Chris-
tiania. The restaurant is run and owned by the collective of
Christiania since 23 years. The restaurant is widely recognized
by Copenhageners for serving excellent food with good season
ingredients. As a special treat, a rock band will entertain dur-
ing/after dinner.

For general information, fees and registration please visit
the website: lcacopenhagen.setac.eu/
Organisers: Setac, DTU and Kemiingenigrgruppen

Kemiingenigrgruppen, Ingenigrforeningen i Danmark,
Kalvebod Brygge 31-33, 1780 Kgbenhavn V
TIf.: 33 18 48 48, Birgitte Magnér-Egebjerg. Fax.: 33 18 48 87
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Bruker AXS

Products :

Chemical Analysis

Elemental analysis with Optical emission (OES),
X-ray Fluorescence (XRF) or Combustian analysis
(CHNOS)

Crystallography

Determination of chemical structure in crystalline
materials by X-Ray Diffraction (XRD)

Topography Analysis

Surface analysis with Atomic Force Microscopes
(AFM) and Stylus Profilometers (SOM)

Micro Analysis

Energy dispersive analysis (EDS) and
Electron Backscatter Diffraction (EBSD).

UXRF Micro XRF

X-ray Flourescence micro analysis with down to
25 um lateral resolution

thinkforward

Bruker AXS Nordic

The MICRO™ - Plat

The new Bruker SAXS syste
instant laboratory nanoanal

3 x higher flux than other la
by IuS-microsource (INCOA
MICRO™ Kratky-optics

The LYNXEYET =l

The new Bruker LYNXEYE is
Energy Dispersive 1D detec
market operating at room te

If offers unique performance
discrimination of Co and Fe
without loss of intensity, res
standing performance inPez
ratios.

Coming activities:

20th Users’ Meeting in Single Crystal X-ray Diffraction

September 23-27 Ruland’s Thermenhotel, Bad Herrenalb,
Germany.

XRF/XRD Users meeting

October 9-12 at Best Western Premier Castanea Resort Hotel,
Adendorf/Liineburg, Germany

Chalmers Microscopy School

The SEM 1012 will be held October 23-25 at Chalmers in
Goteborg, Sweden.

Bruker AXS Nordic AB Vallgatan 5
170 67 Solna

Tel:  +46 (0)8 655 25 60
Fax: +46 (0)8 655 2598
E-Mail: info@bruker-axs.se
www.bruker-axs.se

XRD/XRF/OES/EDS/EBSD/AFM/SOM

Afsender: TechMedia A/S, Naverland 35, DK-2600 Glostrup



