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Forsidebillede: DDT har stor betydning for bl.a.
bekaempelse af malaria, men har ogsd mange negative
folgevirkninger, derfor leder man nu efter alternativer.
Fotograf Karin Frykman.

Planter reagerer pa alarmstoffer fra inficerede artsfaeller
ved at aktivere deres eget forsvar mod mikrober.

Aarhus Universitet har oprettet en ny 2-arig deltids
masteruddannelse for erhvervsaktive. Uddannelsen
fokuserer bl.a. pd problemlgsning inden for
risikohandtering og -styring.

Industrilisten over kemikalieklassificeringer er
offentliggjort. Fa svarene pa hvordan listen skal laeses
og bruges.

Kumarin er smagsgiver i kanel, men kan man fa for
meget kumarin med kosten?

Vandige ekstrakter af den euforiserende plante kava har
vaeret anvendt pa ger i Stillehavet gennem artusinder
uden at forarsage alvorlige bivirkninger. Men i Vesten
har brug af kava medfert leverskader. Hvorfor?

Laboratorietilleeg med artikler relateret til analytisk

kemi og med beskrivelse af forskelligt laboratorieudstyr.

Fra side 27-31 vises et bredt udvalg af laboratorieudstyr.
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Praktisk snilde, faglig forstaelse og evnen til selv at
programmere software har kendetegnet Christian
Janfelts karriere. Han har bl.a. udviklet en DESI-
imaging-ionkilde, der kan lave billeder af praver med en
oplasning ned til 100 um.

Skadesvirkning ved forbreending af forskellige
brandsler. I artiklen sammenlignes naturgas, tra og
halm.

Kort & Godt — Nyt & Navne. Hvad er der sket i
branchen siden sidst.

DDT har stor betydning for bl.a. bekempelse af
malaria, men har ogsé mange negative falgevirkninger,
derfor leder man nu efter alternativer.

100 ar med rgntgendiffraktion.

PARAFAC-modellen kan give unik indsigt i data, nar
den virker. Desvaerre har PARAFAC ogsa nogle helt
specielle matematiske egenskaber, som gar, at den ikke
altid giver brugbare resultater.

Laes mere om de nyeste arrangementer fra Kemisk
Forening (side 37) og Kemiingenigrgruppen i IDA.
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LEDER

, , Sam-
arbejdet
med biologi
giver mange
spoendende
muligheder

for kemifaget i
gymnasiet, f.eks.
i omrdder som
medicinalkemi,
bioteknologi

og gran og
boeredygtig
kemi

Hvor er
gymnasiefaget kemi
oA vej hen?

Det korte svar er, at gymnasiefaget kemi flytter mod et teettere samarbejde med biolo-
gisk orienterede fag i gymnasieskolen, hvor den tidligere steerkere tilknytning til fysik
mindskes, men heldigvis uden at forsvinde. Dette ses bade i kemifagets indhold, i
undervisernes fagkombinationer og i elevernes valg af studieretninger. Valgene treek-
ker mere mod kombinationer med biologi og kemi, hvilket forsggsfaget bioteknologi
viser.

Bioteknologi blev i 2008 indfert som forsggsfag i gymnasieskolen. Faget tilbydes
bade til elever i det almene gymnasium (stx) og htx. Forsggsfaget er knyttet sammen
med matematik pa A-niveau og fysik pa B-niveau, og det har et vaesentligt kemi-
fagligt indhold. Det sikrer, at en studieretning med forsggsfaget bioteknologi giver
eleverne adgang til de samme videregaende uddannelser, som den klassiske kombi-
nation af matematik A, fysik B og kemi B. Bioteknologi blev bl.a. indfgrt, fordi man
gnskede at undersgge, hvorvidt fagomradet kunne fa flere unge, iser piger, til at veelge
naturvidenskab i gymnasiet. Forsgget bliver snart evalueret. Men forelgbige resulta-
ter tyder ikke pa, at der er sket et ryk mod naturvidenskab via bioteknologi, selvom
mange elever har valgt faget. Pa trods af den store tilslutning til studieretningen med
bioteknologi, sa tyder elevernes valg mere pa, at der sker en flytning af elever mellem
de naturvidenskabelige studieretninger. Det tyder heller ikke pa, at der er kommet
flere piger inden for naturvidenskab, men nok at de er flyttet mod kombinationen af
biologi og kemi. Dette kommer ikke som en overraskelse for de fleste gymnasieleerere
i kemi og biologi, da det svarer til deres erfaringer. En undersggelse af sidste som-
mers skriftlige praver i kemi bekrafter den vurdering, at mange piger gerne veelger
kemi. Sa selvom bioteknologifaget ikke ser ud til for alvor at rykke ved elevernes valg
af naturvidenskab i gymnasiet, sa viser fagets popularitet dog, at der er stor interesse
blandt gymnasieeleverne for at arbejde med samspillet mellem biologi og kemi. Det
samme geelder for mange gymnasier og gymnasielaerere, som har lagt en stor indsats i
at udvikle faget bioteknologi.

Kemi har generelt klaret sig paent i gymnasiet efter reformen i 2005, selvom kemi
A-niveau i stx har en vigende tendens. Generelt samler elevernes valg af kemifaget
sig pa B-niveauet. Vi ved endnu ikke, hvordan manstret i elevernes valg vil pavirkes
af forsggsfaget bioteknologi, selvom det kan forventes, at bade kemi B og A bliver
pavirket.

Samarbejdet med biologi giver mange spandende muligheder for kemifaget i
gymnasiet, f.eks. i omrader som medicinalkemi, bioteknologi og gren og bzredygtig
kemi. Men det er samtidig meget vigtigt at fastholde samarbejdet med fysikfaget og
udvikle samarbejdet med det fjerde naturvidenskabelige fag i gymnasiet, naturgeo-
grafi. Sa selvom kemi i gymnasieskolen er lillebror til de store naturvidenskabelige
fag biologi og fysik, sa har kemi fortsat en central rolle og muligheder i gymnasiesko-
lens naturvidenskabelige profil.

Keld Nielsen, keld.nielsen@uvm.dk
Fagkonsulent i kemi og bioteknologi i de gymnasiale uddannelser
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B KORT NYT

Planter meddeler sig fil hinanden vha. kemiske signaler.
Foto: Carsten Christophersen.

Har planter noese?

Planter reagerer pd alarmstoffer fra inficerede artsfoeller ved at
akfivere deres eget forsvar mod mikrober.

Af Carsten Christophersen, carsten@techmedia.dk

Limabgnner Phaseolus lunatus reagerer pa infektion med
bakterier, f.eks den patogene Pseudomonas syringae, ved at
udsende flygtige forbindelser. De opfattes af naboplanterne og
udlgser en aktivering af forsvarssystemer og resistens. Forlg-
bet minder om dyrs reaktion pa dufte, der tit farer til &endret
adfeerd.

Hurtigt versus langsomt

I modsatning til dyr, der reagerer pa duftstoffer i lgbet af se-
kunder, sa tager planter sig god tid — ofte mange timer. Med
nonanal i koncentrationer pa 1 og 8 mg/L i luften reagerer plan-

OH

Methylsalicylat har en behagelig lugt og smag og bruges i parfume
og i bolsjer. Den er flygtig med et kogepunkt p& 220-224°C og en
oplgselighed i vand pd omkring 1 gi 1,5 L. Molekylvoegten er 152.
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Kommunikation
Sunde planter forgger deres forsvar mod plantesdere, syg-
domsfremkaldere eller fysisk stress, nar de udsattes for
flygtige organiske forbindelser fra stressede naboplanter.
Signalerne virker kun pa korte afstande mellem 30 og 100
cm. De ma derfor hurtigt nedbrydes eller fortyndes til
uvirksomme koncentrationer. Det er da ogsa karakteristisk,
at virkningen hurtigt ophaeves, nar der er ozon til stede. Det
skyldes utvivisomt, at signalstofferne fjernes oxidativt.

terne i lgbet af 6 timer med en betydelig heemning af infektio-
ner. Samme resultat findes efter 24 timers pavirkning. Men der
er ingen forskel pa virkningen af de to koncentrationer.

| tilfeldet methylsalicylat giver 6 timers pavirkning med 4
mg/L kun en forsvindende effekt, men der er en klar forggelse,
nar koncentrationen haeves til 8 og 80 mg/L. Efter 24 timer
observeres en meget hgj effekt, men den er uafhaengig af kon-
centrationen af den oprindelige stimulering.

De har ingen ncese

Hvordan planten opfatter signalstofferne, og hvordan de om-
dannes til interne signaler er helt ukendt. Den mangler et organ,
der svarer til en naese, men man kunne sige, at hele planten

er en ngse. Forbindelserne koncentreres i bladene, hvor de
beskytter mod angribere. Men de stimulerer samtidig planten
til at starte produktionen af identiske signalmolekyler og der-
for er det sandsynligt, at de biokemiske reaktioner startes af

en receptorpavirkning i stil med den, der ligger til grund for
lugtesansen.

Nonanal eller pelargonaldehyd duffer som rosenolie og bruges i
parfumer og fedevarer. Aldehydet koger ved 190-192°C og har
en molekylvoegt pd 142.

Forklaring seges

Bade nonanal og methylsalicylat virker antibiotisk. Da planten
reagerer pa forbindelserne ved selv at starte produktionen af
dem sé stiger koncentrationen, hvilket resulterer i en antimikro-
biel effekt. Det er nok ikke hele forklaringen, men der mangler
yderligere undersggelser. Planterne inficeres farst med bakterier
fem dage efter eksponering, hvor de oprindelige signalstoffer
ma antages at veere omsat. Bakteriemangden i bladet bestem-
mes farst fire dage senere.

Kilde

\olatile Dose and Exposure Time Impact Perception in Neighboring Plants P. S.
Girén-Calva, J. Molina-Torres og M. Heil. Journal of Chemical Ecology 2012,
Bind 38, Side 226-228. doi:10.1007/5.10886-012-0072-3.
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Forskningslbaseret risiko-
handtering af milja-
og sundhedsproblemer

Aarhus Universitet har oprettet en ny 2-arig deltids masteruddannelse
for erhvervsaktive. Uddannelsen fokuserer p& kompetencer baseret
pd tvoerfaglig, forskningsbaseret viden og pd problemigsning inden

for risikohandtering og -styring.

Af Peter Borgen Sgrensen', Hans Sanderson?,
Anne Jensen?, Aarhus Universitet
DInstitut for Bioscience, ?Institut for Miljgvidenskab

I den moderne verden stilles der stigende krav til effektiv hand-
tering af risici i forbindelse med produktion, formulering, salg,
m.v. af kemiske produkter og ingredienser fra myndigheder, kun-
der og handelspartnere. Handtering af risici er en kompleks og
tvaerfaglig opgave, der bade kreaever en tilbundsgaende viden om
de eksterne og interne krav til risikohandtering samt en dyb for-
staelse af de tekniske krav. Som en vigtig komponent skal risiko-
analyse kommunikeres og omszttes til praksis i hverdagen.

Denne udfordring tager Aarhus Universitet op med lanceringen
af en ny master, Master i Risikostyring inden for Miljg og Sund-
hed. I private virksomheder bergrer udfordringen kommunikati-
on om og ledelse af virksomhedens risikostyring inden for miljg
og sundhed samt udvikling og dokumentation af virksomhedens
sociale og miljgmaessige baeredygtigheds- og CSR-strategier. |
offentligt regi er masteren relevant for ansatte i de institutioner
— sasom styrelser, kommuner, regioner og miljgcentre — der va-
retager og administrerer risikostyring af aktiviteter, der er under
offentlig kontrol, samt indgar som godkendende myndighed af
produkter og aktiviteter.

I konsulentbranchen er masteren relevant for personer, der ud-
arbejder og vurderer VV M-redegarelser samt andre anvisninger
og vurderinger til sikring af miljg og sundhed inkl. egentlig risi-
kovurdering. Tillige er masteren relevant for personer i de inte-
resse- og brancheforeninger, som inddrages for fagligt at pavirke
beslutningsprocesser omkring beskyttelse af miljg og sundhed.

For at opfylde reguleringsmeessige og tekniske krav til risiko-
analyse, og samtidig optimere nytteveerdien af risikoanalyse ved
f.eks. produktudvikling kan en efteruddannelse pa masterniveau
saledes vere en god mulighed. Her kan tveerfaglig synergi mel-
lem forskellige forskningsomrader bruges til at lgse de problem-
stillinger, man beskeeftiger sig med pa arbejdet.

Hvad fér man kompetencer inden for?

Risikostyring af miljg og sundhed er en voksende udfordring, der
som samlet disciplin fordeler sig over en reekke fagomrader og
derfor ikke passer serligt godt i ind i den konventionelle opde-
ling af faggreenser pa universiteterne. Masteren opfylder behovet
for at koble og formidle forskningsbaseret viden i en tveerfaglig
synergi. Begrebet risikostyring har mest vaere brugt inden for

gkonomi og projektstyring, men denne master anvender begrebet
til omradet miljg og sundhed og @ger deltagernes kompetencer
til at:

1. Identificere og vurdere mulige skadelige effekter pa miljg og
sundhed.

2. Vurdere og beregne sandsynligheden for at disse effekter
indtraeffer.

3. Identificere og prioritere tiltag, der kan modvirke, at skade-
lige effekter indtreeffer.

4. Planlagge risikorelaterede aktiviteter, under hensyn til ri-
sikokommunikation og forskelle i risikoopfattelser mellem
grupper og kulturer.

5. Handtere skader, der er opstaet, herunder minimere skader-
ne og medtaenke samfundets reaktion pa skaderne.

Masteren er en veerktgjsuddannelse, der veegter en god brugbar
forstéelse af vigtige metodiske sammenhange. Uddannelsen ind-
drager en lang reekke konkrete problemstillinger inden for miljg
og sundhed. Det kan f.eks. veere problemer med prioritering,
udvikling og godkendelse af produkter samt med planleegning og
godkendelse af aktiviteter og projekter i bade offentlig og privat
regi. Undervisningen vil tage udgangspunkt i kursisternes egne
arbejdsmaessige forhold. Det skal sikre relevans og at alle bety-
delige og potentielt betydelige miljeeffekter vil indga i masteren.
Det dackker over bade globale og lokale effekter pé alle hovedty-
per af gkosystemer (terrestrisk, ferskvand, marin).
Miljgeffekterne kan skyldes frigivelse af stoffer, nano-mate-
rialer, genmodificerede organismer eller direkte pavirkning ved
menneskelig aktivitet. Sidstnzevnte inkluderer miljgmaessige
konsekvenser af produktion, forbrug, ulykker og udnyttelse af
naturressourcer. Sundhed er inddraget i det omfang, at det omgi-
vende neer- og fjernmiljg bidrager til en trussel mod menneskers
sundhed. Disse trusler deekker over utilsigtet eksponering med
potentielt farlige (fysisk/kemisk/radioaktive) stoffer og nano-
materialer fra luft, jord, vand, mad og forbrugerprodukter.
Masteren udbydes med studiestart i forarssemestret 2013 i
Emdrup pa Aarhus University Campus Emdrup, lzes mere om
masteruddannelsen pa: http://scitech.au.dk/mrms/

E-mail-adresse
Peter Borgen Sgrensen: pbs@dmu.dk
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Nyt om...
... Blokering af bitter smag

Af sundhedsmassige arsager gnsker man ofte at formindske
mengden af kulhydrater i faden. Den sgde smag er imidlertid
for de fleste af os ngdvendig, for at vi nyder maden. Man
forsgger at reducere indholdet af kulhydrater ved at tilsette

GIV3727 GIV3616

kunstige sgdestoffer, der ikke giver et kaloriebidrag til faden,
men blot en sgd smag. Uheldigvis har de fleste kunstige

sgdemidler en bitter bismag. Man forsgger derfor at finde af de almindeligt anvendte sgdemidler saccharin, aspartam,
stoffer, der kan blokere de receptorer, vi bruger til at opfatte sucralose og acesulfam-K. Man héber pa, at disse to stoffer vil
en bitter smag. Den multinationale koncern for duft- og blive godkendt til anvendelse i fademidler i slutningen af aret.
smagsstoffer Givaudan har lanceret to nye stoffer GIVV3727 og Carl Th.
GIV3616, der blokerer 6 af de 27 kendte bitterreceptorer hos

mennesker. De er i stand til at reducere den bitre smag hos fire Blocking Bitterness Chemical and Engineering News, 2011 (14), side 36.

g A (Book diD a )

stand nu

Kontakt John Jensen
TIf.: +45 9926 9938

K J (mail: ji@emch.dk J K j

IWMCH Messecenter Herning | Vardevej 1| DK-7400 Herning | +45 9926 9926 | mch.dk
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Industrilisten over kemikalie-
klassificeringer er offentliggjort

Hvordan laceses og bruges listen. F& svarene her.

Af Lars Bugge, Chymeia

Industrilisten gar det muligt at sege klassificeringer (dvs. an-
givelse af farligheden) pa samtlige farlige stoffer i EU. Derfor
har listen veeret ventet med laengsel. Spaendingen blev udlgst, da
listen blev lanceret den 13. februar i ar. Det skete efter at dead-
line for offentliggerelsen var blevet udskudt flere gange.

Det var ikke en nyhed, der trak overskrifter i den landsdaek-
kende presse. Men for alle der arbejder med kemikaliesikker-
hed, er listen et stort fremskridt. Tidligere kunne man nemlig
kun sgge klassificeringer pa de stoffer, der var pa ”Den har-
moniserede liste” eller” Listen over farlige stoffer”. Men med
Industrilisten er det nu muligt ogsa at sege CLP-klassificeringer
pa selvklassificerede stoffer. Det gar arbejdet lettere for mange,
og pa sigt vil det sandsynligvis medfare et kvalitetslaft i stof-
fernes klassificering.

Regulerede/harmoniserede

stoffer og selvklassificerede stoffer

Vores viden om farligheden af et stof kan komme to steder fra.
Det kan vaere pa den harmoniserede lovgivningsliste (= CLP-
versionen af ”Listen over farlige stoffer”), og man taler om en
harmoniseret klassificering. Men hvis et stof ikke er omfattet
direkte af denne lovgivning, séa skal vores viden om kemikaliets
farlighed komme fra leverandgren. Disse stoffer kalder man
selvklassificerede. De defineres som alle andre end de regule-
rede/harmoniserede stoffer. Selvklassificeringen skal foretages
af den, der bringer stoffet pa markedet i EU (dvs. producent
eller importer til EU).

Mange har prgvet at indkgbe samme kemikalie fra to for-
skellige leverandgrer for at opdage, at det samme stof blev
leveret med to forskellige klassificeringer. Det kan man opleve
som en fejl, men faktisk kan det blot vaere udtryk for, at de to
leverandgrer har forskellige data til radighed for at vurdere
farligheden.

Typisk har stoffer en objektiv farlighed. Den kender vi bare
ikke. Derfor ma vi forsgge at afdaekke farligheden via forsgg og
teori. Hvis to leverandgrer har forskellige data til radighed, sa
vil det veere sveert at sige hvem, der har ret, uden at fortage et
starre studie af de forskellige forsgg. Det er grunden til, at man
i kemikalielovgivningen (REACH) stiller krav til, at leveran-
darer skal dele data i de sdkaldte SIEF-grupper. Denne forplig-
telse til at dele data og blive enige om en falles klassificering
geelder for de fleste registreringspligtige (hgj-tonnage) stoffer.

Hvordan laeses et opslag i Industrilisten
I Industrilisten kan man finde bade harmoniserede og selvklas-
sificerede stoffer. Hvis man foretager et opslag pa et lovgiv-
ningsreguleret stof, vil man fa et resultat, der er delt i to. @verst
vises den klassificering, der er pa den harmoniserede liste. Ne-
denunder vises alle notificeringer pa det pageldende stof.

De notificerede klassificeringer er ikke altid lig med den har-

10

moniserede klassificering i CLP-forordningen. Det skyldes, at
den harmoniserede liste ikke er en facitliste, men kun en mi-
nimumsliste. Hvis man har data, der underbygger en strengere
klassificering, sa skal den strenge klassificering notificeres.
Man ma dog ikke klassificere mildere, selvom man har data,
der kan underbygge dette.

Nar man laver et opslag pa et selvklassificeret stof, ser resul-
tatet i Industrilisten lidt anderledes ud. Her ser man saledes kun
de notificerede klassificeringer, og der vil typisk vaere mange
forskellige klassificeringer for samme stof - fordi forskellige
leverandgrer har vurderet farligheden forskelligt.

I listen kan man ogsa se, hvilke klassificeringer der hyppigst
anvendes ved selvklassificeringen. En klassificering kan veere
anmeldt af 216 leverandgrer - en anden kan veere anmeldt af
1129 leverandgrer osv. Se eksempel i illustrationen. Men hyp-
pigheden af en klassificering siger ikke ngdvendigvis noget
om validiteten (gyldigheden) af de data, der ligger bag klas-
sificeringerne. Selvom en klassificering kun er anmeldt af én
leverandgr, kan disse data i princippet godt vaere bedre end den
klassificering, der er anmeldt af 117 andre.

Der er dog en kvalitetsindikator i listen. Ud for nogle af klas-
sificeringerne vil man se et grgnt flueben. Det betyder, at denne
notificering er udfart af en SIEF-gruppe. Dvs. at flere leveran-
darer har delt data med hinanden, inden de anmeldte klassifice-
ringen. Det er alt andet lige en kvalitetsindikator.

Hvad kan Industrilisten bruges til?
Nar Industrilisten ikke uden videre kan bruges som en facitli-
ste, sa er det fordi et grundprincip i kemikalielovgivningen er,
at data skal falge stoffet. Selvom det kan veere fristende at hente
data fra Industrilisten frem for at bruge data fra ens leverandar,
sa kan man ikke bare gere det. For de data, der falger med stof-
fet/produktet, skal som udgangspunkt bruges.

Hvordan man bruger listen afhaenger dog af, hvem man er.
Hvis man er konsulent/ekspert, der skal udarbejde en klassifi-
cering for et produkt, sa er listen et fremragende veerktgj i den

Baggrund
Senest januar 2011 skulle samtlige farlige stoffer pa det
europeiske marked notificeres (anmeldes) med en klas-
sificering. Kravet omfattede alle, der bragte et stof pa
markedet i EU uanset mangde. Notificering skulle ske til
ECHA (det europeeiske kemikalieagentur). Hvis nye stof-
fer bringes pa markedet, eller eksisterende stoffer endrer
klassificering, skal det ligeledes notificeres. Industrilisten
opdateres altsa lgbende. For nye stoffer skal notificeringen
ske senest en maned efter, at stoffet er markedsfart.
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Uddrag af opslag i Industrilisten pd& calciumdihydroxid.

ekspertvurdering, der skal ligge til grund for den klassificering,
der formidles.

Hvis man er en virksomhed, der bruger stoffet i sin produk-
tion, sa kan man bruge Industrilisten til at foretage et opslag,
hvor man kontrollerer den klassificering, man har fra sin
leverandgr. Hvis man kommer i tvivl om leverandgrens klas-

Her findes listen

Listen kan findes pa ECHA’s hjemmeside “echa.europe.eu”
- veelg [Information on Chemicals] - og veelg [Search the
C&L Inventory database], som er Industrilistens engelske
navn.

sificering er korrekt, s skal man reagere pd samme made,
som hvis man finder fejl i leverandgrens oplysninger: Man skal
tage kontakt til leverandgren. Med baggrund i Industrilisten
kan man spgrge sin leverandgr, hvorfor en given Klassificering
afviger fra, hvad der synes at veere normen (f.eks. baseret pa
hyppighed).

I dag er Industrilisten kendetegnet ved mange forskellige
notificeringer af samme stof. Men nu hvor klassificeringerne
er offentlige, sa vil det i sig selv fare til gget dialog, og man vil
forvente, at der vil ske en ensretning med tiden.

I det Europziske Kemikalieagentur (ECHA) arbejdes der
pa at etablere en platform, hvor virksomhederne kan diskutere
klassificeringen af stoffer pa listen og udveksle informationer.
Forhabningen er, at dette pa sigt vil fore til en starre grad af
harmonisering, hvad angar de selvklassificerede stoffer.

Overblik

Den opmarksomme leese vil have bemarket, at der i artiklen er
anvendt tre forskellige stofgrupper i relation til lovgivningen. Et
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overblik kreaever saledes, at man forstéar forskellene mellem de
tre grupper af stoffer.

De regulerede/harmoniserede stoffer er de stoffer, der er op-
taget i lovgivningen med en klassificering, dvs. de stoffer som
er pd CLP-forordningens bilag V1, tidligere kendt som "Listen
over farlige stoffer”.

De notificerede stoffer er alle stoffer (i EU), men listen er ser-
lig interessant for de selvklassificerede stoffer, altsa alle dem
som ikke kan findes i CLP-forordningens bilag V1. Det er ikke
en facitliste, men en liste der viser speendvidden i klassificerin-
gerne. Listen vil ogsd komme til at indeholde de ikke-klassifi-
cerede stoffer, der er registreret under REACH.

De registrerede stoffer er de stoffer, som har veeret gennem
den registreringsproces, der er en del af REACH. Arbejdet
sker hovedsageligt i sakaldte SIEF-grupper, som deler og
indhenter data, indtil de far registreret en klassificering af
stoffet. Stofferne kan kendes p4, at de har et faet REACH
registreringsnummer.

E-mail-adresse
Lars Bugge: Ib@chymeia
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Ceylonkanel.

Af Kirsten Pilegaard, seniorrddgiver,
Afdelingen for Toksikologi og Risikovurdering,
DTU-Fgdevareinstituttet, DTU

Kassia-kanel, som er den mest anvendte kanelart i Danmark,
har et hgjt naturligt indhold af kumarin. Der er fastsat en
grense (tolerabel daglig indtagelse (TDI)) for hvor meget ku-
marin et menneske kan tale dagligt hele livet igennem uden
sundhedsmaessig risiko. Det er muligt at fa for meget kumarin
med kosten. En kvart teskefuld kanel pa havregrgden ca. 4
gange ugentligt til et 1-arigt barn giver en lille overskridelse

af TDI. Gransen kan veere overskredet hhv. 2 og 4 gange, hvis
et 4-arigt barn drikker 2,5 dl kanelte eller en voksen drikker 1
liter. Nogle kosttilskud og kager med kanel kan ogsé indeholde
meget kumarin. Det anbefales, at storforbrugere af Kassiakanel
setter forbruget ned.

Kilder til kumarin

Kumarin (1,2-benzopyron) er et naturligt forekommende aro-
magivende stof med en lugt som frisk hg, skovmeerke eller va-
nilje. Stoffet findes i planter som kanel, tonkabgnne (Dipteryx
odorata (Aubl.) Willd.) og skovmerke (Galium odoratum (L.)
Scop.). Kumarin findes ogsa i stor maengde i ateriske olier som
kanelolier, lavendelolie og pebermynteolie. Det rene kemiske
stof ma ikke tilsettes til fadevarer, s kumarin i maden stam-
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mer fra tilsatte naturlige kilder. Der er fastsat EU-graenseveerdi-
er for kumarin i bagveerk, morgenmadscerealier og desserter.

Kumarin i forskellige arter af kanel

Der findes flere forskellige arter af kanel. Det vi i daglig tale kal-
der kanel stammer fra barken af Ceylonkanel (Cinnamomum
verum J.Presl. synonym C. zeylanicum Blume) og Kassiakanel
(C. cassia J.Presl. synonym C. aromaticum Nees). Det er ho-
vedsageligt barken fra Kassiakanel, der anvendes i Danmark.

Den tolerable daglige indtagelse
Den tolerable daglige indtagelse (TDI) benyttes til
stoffer, som vi er ngdt til at tolerere i et vist omfang.
Den tolerable daglige indtagelse er den meangde af
stoffet, som et menneske vurderes at kunne indtage
dagligt hele livet igennem uden sundhedsmaessig
risiko. TDI for kumarin er fastsat til 0-0,1 mg/kg/
legemsveegt af Den Europeiske Fadevaresikkerheds-
autoritet (EFSA). EFSA har udtalt, at en overskridel-
se pa op til 3 gange af TDlen i 1 til 2 uger ikke giver
anledning til bekymring for sikkerheden.
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Bark fra Kassiakanel (t.v.) og fra Ceylonkanel (t.h.). Barken fra
Kassiakanel er tykkere (1-2 mm) end den fra Ceylonkanel (0,2-0,7
mm). En kanelstang fra Ceylonkanel indeholder flere tynde lag
bark, der er rullet sammen, mens Kassiakanel bestér of foerre lag.
Foto: Bo Herbst.

Kumarinindholdet er meget hgjere i Kassiakanel end i Cey-
lonkanel. Indholdet af kumarin i Kassiakanel kan variere fra
700-12.200 mg/kg, mens barken fra Ceylonkanel indeholder
fra ikke malelige mangder til 297 mg/kg. Ceylonkanel, som

er vaesentligt dyrere end Kassiakanel, anvendes nappe i starre
omfang. Hvis man kaber hel kanel, er det muligt at kende for-
skel pa de to arter (se foto). Forbrugere, der spiser stadt kanel,
kan naeppe kende forskel pé de to arter, selvom de har forskellig
smag.

N

Kumarin D D

Toksiske effekter af kumarin

| dyreforsgg har indtagelse af kumarin givet anledning til
forskellige effekter, primzrt leverskader, men ogsa effekter
pa nyrerne. Der er ogsa set forskellige kreeftformer hos for-
segsdyr. Da man ved, at kraeftudviklingen ikke sker via pa-
virkning af arveanlaeggene (ikke-genotoksisk), har det veeret
muligt at fastseette en indtagsgraense, hvorunder denne effekt
ikke optraeder. Hos mennesker er der set reversible leverska-
der efter indtagelse af kumarin anvendt som laegemiddel. Nar
effekten beskrives som reversibel betyder det, at de uheldige
effekter pa leveren normalt forsvinder, hvis man holder op
med at spise kumarin.

Indtaget af kumarin med kosten

Der findes ikke danske undersggelser af indtaget af kanel eller
indholdet af kumarin i Kassiakanel og kanelholdige produkter,
men der findes undersggelser fra 2 nabolande.

En tysk undersggelse viser en sesonvariation, sa indtagelse
af kanelholdige produkter stiger i juletiden. De tyske myndig-
heder har advaret mod, at smabgrn (vaegt 15 kg) allerede indtog
en kumarinmangde svarende til TDI, hvis barnet indtog 20 g
af en tysk julesmakage med hgjt kanelindhold. Kun fa voksne
tyskere havde en let overskridelse af TDI i juletiden. | Tyskland
har man advaret mod indtagelse af nogle kanelholdige kosttil-
skud med hgjt indhold af kumarin og en praksis med at indtage
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op til 6 g kanel dagligt i en tro pa mulige sundhedsgavnlige
virkninger.

I Norge er der ogsa set pa indtagelsen af kumarin. | beregnin-
gerne er indgaet, at 1 teskefuld stedt kanel vejer 2,7 g. Indhol-
det af kumarin er sat til 3000 mg/kg. Kostundersggelser viser,
at bgrn pa 1 ar i gennemsnit far havregred 4,2 gange om ugen,
men nogen far havregrad op til 14 gange ugentligt. En Y4 teske-
fuld kanel pa greden 4,2 ugentligt giver et indtag af kumarin pa
0,12 mg/kg legemsveaegt/dag (dvs. TDI overskrides lidt), mens
en 1-arig, der far 1 teskefuld kanel pa greden 14 gange om ugen
indtager 1,63 mg/kg legemsvagt/dag (dvs. at TDI overskrides
16 gange). For voksne, der indtager havregrad drysset med 2
teskefulde kanel 4,5 gange om ugen, er TDI ogsa overskredet
(kumarinindtaget er 0,17 mg/kg/legemsveegt pr. dag). Hvis en
voksen drikker 1 liter kanelholdig te, overskrides TDI 4 gange,
mens 2,5 dl kanelte til en 4-arig betyder, at TDI overskrides 2
gange. Indholdet af Kassiakanel i teen var 55-61%. 2 ud af 14
undersggte kosttilskud med kanel gav et dagligt indtag af ku-
marin svarende til TDI.

Konklusion og anbefalinger

De fleste danskere spiser neppe kanel i meangder, der giver
anledning til sundhedsmaessige betzenkeligheder. Der kan
vaere voksne eller barn, der sammenseetter deres kost pa en
sadan made, at de overskrider TDI for kumarin. I risiko for at
fa for meget kumarin er smabgrn, der ofte far havregred med
kaneldrys eller mennesker, der indtager kanel, fordi de tiltror
krydderiet sundhedsgavnlige egenskaber. Indholdet af kuma-
rin kan ogsa veere hgjt i kanelte, noget julebagveerk og nogle
kanelholdige kosttilskud. Levereglerne “alt med made” og "det
er godt med variation i kosten” geelder ogsa for indtagelse af
Kassiakanel.

E-mail-adresse
Kirsten Pilegaard: kpil@food.dtu.dk
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Mysteriet om kavas toksicitet

Vandige ekstrakter af den euforiserende plante kava har voeret
anvendt pd ger i Stillehavet gennem dartusinder uden at forarsage
alvorlige bivirkninger. Men i Vesten har brug af kava medfgrt
leverskader. Hvorfor? Nye undersagelser tyder pd, at toksiciteten
skyldes, at organiske opl@sningsmidler har erstattet vand ved

fremstilling af ekstrakterne.

Af cand.pharm. Line Olsen, ph.d.-studerende,
Institut for Farmaci, dr.oharm. Steen Honoré Hansen,
professor, Institut for Farmaci og Analytisk Kemi,
ph.d. Claus Cornett, lektor, Institut for Farmaci og
Analytisk Kemi, ph.d. Christian Skonberg, research
scientist, ADME afdelingen, Novo Nordisk

Vandige ekstrakter af planten kava har vaeret anvendt i ceremo-
nielle ssmmenhange i flere artusinder pa ger i Stillehavsregio-
nen. Drikken har en beroligende og let euforiserende virkning,
men pavirker ikke de mentale funktioner. Den traditionelle drik
forekommer relativt sikker, idet den mest udbredte bivirkning
er et skallet udslet, som kaldes kava-dermopati. Men efter
introduktion af produkter baseret pa kava pa det europaiske og
amerikanske marked blev flere tilfeelde af leverskader obser-
veret. Mange af skaderne blev forbundet med indtag af kava,
og produkter indeholdende kava blev derfor forbudt i en reekke
lande, heriblandt Danmark.

Mekanismen bag levertoksiciteten er ukendt og beskrives
derfor som idiosynkratisk. Dvs. at kun meget fa personer ram-
mes, og at man ikke kan pavise en sammenhang mellem dosis
og giftvirkning. Nye forskningsresultater tyder imidlertid pa,
at leverskaderne observeret i Vesten kan skyldes, at kava her
ekstraheres i organiske oplgsningsmidler frem for i vand, som
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bruges pa Stillehavsgerne. Desuden sandsynligger vore resul-
tater, at en gruppe pigment-stoffer i ekstraktet er involveret i
processen.

James Cook beskrev planten

Kava eller Kava-Kava blev farste gang beskrevet i litteraturen
af kaptajn James Cook under hans sejlads i Stillehavsomradet
fra 1768 til 1771. Ekstrakter af planten bliver anvendt i ceremo-
nielle sasmmenhange og effekten beskrives som beroligende og
sammenlignes ofte med alkohol, dog uden at medfare afhan-
gighed eller ophidselse.

P4 sin anden rejse i Stillehavsomradet fra 1772 til 1775 havde
James Cook en ung botaniker med, Johann Georg Forster, som
navngav planten Piper methysticum. Forster gav samtidig en
udfarlig beskrivelse af fremstillingsmetoden af ekstraktet. Tra-
ditionelt bliver ekstrakterne fremstillet ud fra roden, som skee-
res i sma stykker, hvorefter stykkerne tygges — evt. af landsby-
ens jomfruer — og saften spyttes ud i en stor skal. Her blandes
saften med vand eller kokosmalk, hvorefter ekstraktet drikkes.
Mere hygiejniske fremstillingsmetoder er ogsa beskrevet, hvor
roden udblgdes eller knuses og sies gennem palmeblade.

Kava blev indfgrt i Europa i lgbet af det naste arhundrede
og blev optaget i forskellige farmakopéer, bl.a. i den britiske
farmakope i 1914 til behandling af gonoré. Den dag i dag kan
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man stadig blive tilbudt traditionelt fremstillede kavaekstrakter
pa Stillehavsgerne.

Sveert at forklare giftvirkninger

Kava indeholder flere forskellige kemiske stoffer, hvoraf de
mest dominerende er laktoner, som udggr 3-20% af terret kava-
rod og op til 96% af et organisk ekstrakt. Laktonerne er ansvar-
lige for kavas beroligende effekt. Ud over laktoner indeholder
planten forskellige alkaloider samt en gruppe af pigmenter, som
kaldes flavokavainer. | vestlige lande fremstilles primeert stan-
dardiserede organiske tarrede ekstrakter med et laktonindhold
pa 30-70%.

| lgbet af 1990°erne steg kavas popularitet i den vestlige
verden, og samtidig blev en stigning i antallet af leverskader
observeret i forbindelse med indtag af ekstrakterne. Denne
sammenhang farte til et forbud mod salg af kavaprodukter i en
reekke europaiske lande samt i Canada, og i USA merkes alle
kavaprodukter med advarsler. En starre undersggelse udfart af
WHO konkluderede i 2007, at der var en mulig sammenhang
mellem brug af kavaprodukter og levertoksicitet, men den
konkrete arsag til leverskaderne kunne ikke fastslas, og man
kunne heller ikke pavise nogen sammenhang mellem toksicitet
og dosis eller eksponeringstid. Forekomsten af leverskader blev
estimeret til at veere et tilfelde blandt 2500 brugere. Siden er
adskillige studier blevet udfert med henblik pa at forklare den
bagvedliggende mekanisme for toksiciteten, men til dato uden
succes.

At kava har veeret anvendt i flere artusinder pa Stillehavsger-
ne uden at medfare en gget forekomst af levertoksicitet, har
veeret et mysterium for alle involverede forskere, fordi der ikke
synes at veere andre forskelle pa kommercielle produkter og tra-
ditionelle ekstrakter end selve fremstillingsmetoden. Vandige
og organiske ekstrakter er blevet testet bade i laboratorieforseg
med cellekulturer og i dyreforsgg, men uden entydige resulta-
ter. Konklusionen har i mange tilfeelde veeret, at kavainduceret
levertoksicitet er idiosynkratisk, hvilket er karakteriseret ved,
at der ikke kan pavises dosisafhangighed, og at kun meget fa
individer rammes.
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Figur 1a: Kavalaktoner
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Figur 1b: Kava alkaloider
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Figur 1c: Flavokavainer
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Idiosynkratisk toksicitet

Giftvirkninger af kava kan ikke pévises i dyremodeller. Dette
kan skyldes, at mennesker og dyr omdanner leegemidler og rus-
midler forskelligt i stofskiftet, sa det ofte er forskellige meta-
bolitter af et stof, som dannes i forskellige arter. Bl.a. derfor er
involvering af reaktive metabolitter en udbredt teori i forklarin-
gen af idiosynkratisk toksicitet hos mennesker ved indtagelse
af kava. Hvis der dannes reaktive forbindelser i leveren, kan de
reagere med leverens proteiner, hvilket kan gdelegge proteiner-
nes funktion eller fremkalde et immunrespons.

Idiosynkratiske reaktioner har ofte ligheder med allergiske
reaktioner, og det kan ikke forudsiges, hvilke personer der vil
reagere. Omdannelse af indholdsstofferne i kava foregar for
en stor del i leveren, som ofte er involveret ved idiosynkratisk
toksicitet. En del legemidler omdannes séledes til reaktive
metabolitter i leveren. Et eksempel er det smertestillede stof,
paracetamol, men her dannes metabolitterne dosisafhangigt,
og kun nar de dannes i store mangder, vil de give anledning til
at levercellerne tager skade. Leverens robusthed skyldes i hgj
grad, at cellerne indeholder hgje koncentrationer af stoffet glu-
tathion. Glutathion kan nemlig reagere med de dannede meta-
bolitter, far cellen bliver angrebet, og pa den made forhindre, at
cellen tager skade.

Vores forskergruppe har i mange ar arbejdet med at identifi-
cere og karakterisere kemisk reaktive omsatningsprodukter af
leegemiddelstoffer i leveren, primaert med fokus pa karboxylsy-
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De vigtigste indholdsstoffer i kava
er kavalaktoner, alkaloider og
flavokavainer. B&de laktoner

og flavokavainer indeholder

en sdkaldt a,B-umcettet keton
(tegnet med fede linier).

Dette strukturelle element

er potentielt kemisk reaktivt.
Reakfive kemiske forbindelser
kan vcere drsagen fil de sjceldne
filfcelde af levertoksicitet, som

er observeret i Vesten. Her
fremstilles kavaekstrakt ved brug
af organiske oplgsningsmidler, og
sddanne ekstrakter indeholder
bl.a. flavokavainer i langt starre
maoengder end i de fraditionelle
drikke pd Stillehavsgerne, hvor kava
ekstraheres i vand.
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reholdige leegemidler. Det er iseer smertestillende medicin, de
sakaldte NSAID - non steroide antiinflammatoric drugs - som
kan danne reaktive acylglucuronider og acyl-Coenzym A-ad-
dukter. Disse leegemidler kan reagere med savel glutathion som
proteiner i leveren. Forskningsgruppen har endvidere arbejdet
med chalconer, en stofgruppe som omfatter lsegemiddelkandi-
dater mod bl.a. malaria, og som i lighed med flavokavainerne
indeholder en o, B-umaettet keton, der reagerer med glutathion.

Reaktive flavokavainer

Flavokavainerne og laktonerne er potentielt reaktive, fordi de
indeholder en molekyleer struktur, en a,B-umettet keton, som
villigt indgdr i kemiske reaktioner. Flavokavainerne findes kun
i sma mangder i kavaplanten, men pigmenterne er de mest tok-
siske indholdsstoffer. Nyere forskning har vist, at denne type
af stoffer har potentiale som laegemidler til behandling af visse
kreeftformer, fordi de inducerer kontrolleret celledgd. Denne ef-
fekt kan ophaves ved at behandle cellerne med N-acetylcystein.
N-acetylcystein har i denne forbindelse samme beskyttende
egenskaber, som glutathion har i leveren.

Oplaseligheden af bade laktoner og flavokavainer er meget
hgjere i organiske oplgsningsmidler som ethanol og acetone end
i vand. Indholdet af flavokavainer i et standardiseret vestligt
ekstrakt vil sdledes veere hgjere end i et vandigt ekstrakt, som

Fortscettes pd side 33 P>
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Praktisk snilde, faglig forstdelse og evnen til selv at
programmere software har kendetegnet Christian
Janfelts karriere. Han har bl.a. udviklet en DESI-
imaging-ionkilde, der kan lave billeder aof pragver
med en oplasning ned il 100 mm.

Ny teknik il mikrobglgesupporteret
preveoplukning. Det betyder at man nu kan
syreoplukke direkte i autosamplerrgr. Det
giver mulighed for at oplukke flere typer
prgver simultant pé kortere tid og med lavere
blankvcerdier.
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Online glucosemaling
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... Kakerlakker elsker
dovent gl og
peanut butter

Kakerlakker er et alvorligt problem i mange etageejendomme,
hvor de kan beveege sig rundt i bygningen via
rargennemfaringer. Da de lige sa gerne opholder sig i affald
som i friske fadevarer, bringer de let patogene bakterier med
sig rundt. Det har vist sig, at de har to favoritter nemlig doven

o CHj
| SO
HO OH
¢}
DDMP HEXAN-1-OL

gl og peanut butter. En gruppe ved Simon Fraser University
i Britisk Columbia har nu identificeret hexan-1-ol fra peatnut
butter samt 2,3-dihydro-3,5-dihydroxy-6-methyl-4H-pyran-4-
on (DDMP) og ethanol fra den dovne gl som de tiltreekkende
stoffer ved hjelp af GCMS og GC-EAD (GasChromatography-
ElectroAntennograficDetection), en sofistikeret metode, hvor
man anvender kakerlakkernes falehorn som detektorer. Ideen er
sd, at man kan bruge disse stoffer som lokkestoffer i falder.
Carl Th.

General Food Semiochemicals Attract Omnivorous German Cockroaches,
Journal of Agricultural and Food Chemistry, 59, 2011, side 1330
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Mine metoder

skal kunne bruges

Praktisk snilde, faglig forstaelse og evnen fil selv at programmere
software har kendetegnet Christian Janfelts karriere. Han har bl.a.
udviklet en DESI-imaging-ionkilde, der kan lave billeder af praver

med en oplgsning ned til 100 um.

Af Katrine Meyn, km@techmedia.dk

- Det er vigtigt for mig at skabe resultater med min forskning.
Dvs. ndr jeg udvikler nye analysemetoder, sa er det vigtigt for
mig, at de kan bruges af fagfolk inden for andre omrader, for-
teeller Christian Janfelt.

Hans vej inden for kemi startede pa Vejen Gymnasium, hvor
han havde en inspirerende kemilerer.

- Det var den klassiske historie. Min kemilerer var en frem-
ragende underviser, og han fik virkelig vakt min interesse og
lyst til at ga videre ad den vej, siger han.

Christian Janfelt valgte at leese kemi og fysik pa Syddansk
Universitet. | Odense havde de en studieopbygning som gjorde
det nemt at sammenszatte en bred uddannelse med forbindelser
til flere fagomrader. Han tog fysik som hovedfag og kemi som
sidefag. En kombination han lige siden har haft stor gleede af.
Fagene har mange felles graenseflader, bl.a. inden for kvan-
tekemi og materialeforskning. | sit speciale undersggte han
reaktioner pa siliciumoverflader. Den kemiske del bestod bl.a.
af computerberegninger af overfladen, hvilket han kombine-
rede med at undersgge overfladerne fysisk vha. bl.a. STM og
fotoelektronspektroskopi.

Nyt bekendiskab med MS

Christian Janfelts interesse for programmering og instrumenter
betad, at professor i analytisk kemi Frants Lauritsen fik gje

pa ham. Han tilbgd en ph.d. pa Kgbenhavns Universitet. Han
havde brug for en, der kunne udvikle miniature-MS’er til brug
i felten.

- Tanken om at designe instrumenter var lige mig. Jeg vidste
ikke meget om massespektrometri pa det tidspunkt, sa jeg star-
tede med at sette mig ind i det nye omrade, forteller Christian
Janfelt.

P4 instituttet var der indkebt et nyt MS, men desverre var
styringssoftwaren bade langsom og besveerlig. Christian Jan-
felts tidligere erfaring fra kvantekemien havde givet ham noget
treening i programmering, og det lykkedes ham med succes at
lave bedre software til det lille massespektrometer.

Den helt store gjendbner

- Det var en stor faglig oplevelse og gjenabner, da jeg som en
del af min ph.d. i 2006-2007 var 7 maneder hos professor Gra-
ham Cooks pa Purdue University.

Hans gruppe var fgrende inden for to afggrende omrader,
nemlig udvikling af sma MS’er og den nye DESI-teknik, som
de havde publiceret den farste artikel om to ar tidligere.

- Det var meget inspirerende at vaere en del af Cooks’ store

20

gruppe pa ca. 40 mand, og det gav mig et godt netvark. Det er
vigtigt at ph.d.’er og postdoc’er tager ud og oplever verden og
ser, hvordan man ger tingene andre steder. Ud over det var det
en stor oplevelse at komme i en international anerkendt gruppe
med store midler. Det giver nogle helt andre muligheder for at
forfalge spaendende ideer, nar de opstar, siger han.

Ogsa pa hjemmefronten var det en udfordrende tid. Christian
Janfelt var netop blevet far, og med sig pa turen havde han en
datter pa 4 uger og sin kareste.

- Det er sveert at tvinge folk udenlands, nar de har faet barn.
Ved at kombinere mit udenlandsophold med min kerestes bar-
sel, fik vi det til at heenge sammen, sa vi alle havde en spanden-
de tid i USA (en gvelse familien gentog tre ar efter, da datter
nummer to var kommet til verden, og turen gik til Tyskland).

Adjunkt p& Farmaceutisk Fakultet

Tilbage i Danmark sggte Christian Janfelt en stilling som ad-
junkt i analytisk kemi pa Det Farmaceutiske Fakultet. Professor
Steen Honoré Hansen sa mange muligheder i DESI-teknikken
og opfordrede ham til at sgge den 4-arige stilling.

- Jeg har undervist i en del ar efterhanden, og kan godt lide
det — som underviser gagr man en vigtig forskel ved at uddanne
Danmarks fremtidige arbejdskraft. Og sa er undervisning noget
meget konkret og derfor ogsa en god afveksling fra forsknings-
arbejdet, som nogle gange pa godt og ondt er lidt mere uforud-
sigeligt, siger han.

DESI-imaging
DESI: Desorption Electrospray lonization.
Med DESI-MS-metoden behaver praven ikke at vaere pa
veeskeform. Der bruges en elektrisk ladet spray, som rettes
mod pravens overflade, og som ioniserer molekylerne pa
overfladen, hvorefter de analyseres i massespektrometret.
Med metoden kan man springe ekstraktionen over og male
stoffer direkte fra et blad eller en vaevsprave, hvilket giver
en analysetid pa ned til fa sekunder. Samtidig bliver stof-
ferne malt pa det sted, hvor de befinder sig, i modsetning til
ved en ekstraktion, hvor molekyler fra hele prgven blandes
i samme ekstrakt, sd man derved mister information om
precis, hvor i praven molekylerne oprindelig var placeret.
Ved at beveege preven systematisk, mens massespektrome-
tret optager spektre, kan man holde gje med preecis, hvor
og hvornar stoffet af interesse viser sig i spektrene. Fra de
optagne spektre kan man s generere billeder, som viser for-
delingen af stoffer i praven.
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Christian Janfelt
2005: Kandidat i fysik og kemi, Syddansk Universitet
2006: 7 maneder som ph.d.-studerende hos professor Gra-
ham Cooks, Purdue University, USA
2008: Ph.d. i analytisk kemi, Kgbenhavns Universitet
2008: Adjunkt i analytisk kemi, Institut for Farmaci og
Analytisk Kemi, Det Farmaceutiske Fakultet, Kgbenhavns
Universitet
2009: 6 maneder i professor Bernhard Spenglers forsk-
ningsgruppe ved Justus Liebig Universitat, Giessen,
Tyskland

Udvikling af vigtigt software
1 2009 valgte han at tage et halvt &r til Professor Bernhard
Spengler i Giessen, lidt nord for Frankfurt. Her magdte han Zol-
tan Takats, der et par ar far ham ogsa havde arbejdet hos pro-
fessor Cooks, hvor han var hovedperson i opfindelsen af DESI.
Zoltan Takats havde i Giessen en halvferdig DESI-imaging
ionkilde. De indgik et givtigt samarbejde, hvor Christian Janfelt
bl.a. udviklede softwaren til styring af prevens beveegelse.
Inden han tog af sted til Tyskland, havde han i september
2009 indsendt en ansggning til Forskningsradet om et projekt
indenfor netop DESI-imaging. Bevillingen kom i december
2009, og med penge fra den brugte han nu de sidste maneder
i Tyskland pa at designe og bygge sin egen imaging-kilde og
tilpasse softwaren til den. Den sidste dag i februar kerte han
DESI-imaging-kilden hjem til Danmark i sin bil.

DESI-imaging klar til brug

Hjemme i Danmark viste der sig mange anvendelsesmuligheder
for analysemetoden.
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Steen Honoré havde arbejdet med prikbladet perikon, Hy-
pericum perforatum, og mente at den ville veere interessant at
analysere med DESI-imaging. Planten bruges til behandling af
mild depression pga. dens indhold af hypericin og hyperforin,
og blev udgangspunktet for en ny analysemetode til imaging af
plantemateriale.

- Vha. DESI-imaging fik vi et billede af stoffernes fordeling
i bade bladene og blomsterne. Lignende analyser lavede vi pa
pigablets blade, hvor det lykkedes os at vise, at stoffet atropin
iseer findes i bladets ledningsstrenge, siger Christian Janfelt.

Analysemetoden har fort til et samarbejde med forskere pa
Institut for Plantebiologi og Bioteknologi, hvor det isar er for-
delingen af cyanogene glucosider i byg og lotusplanten, som er
blevet undersggt.

DESI-imaging kan ogsa bruges til f.eks. analyse af hjernevaev
fra rotter, hvilket har fort til et andet samarbejde med farmako-
logerne pa naboinstituttet. Man kan f.eks. falge et leegemiddel
rundt i kroppen pa et forsggsdyr og se hvor og hvordan det om-
dannes undervejs. Teknikken kan ogsa bruge til at undersgge
a&ndringer i vavet i forbindelse med sygdom, f.eks. under veek-
sten af kreeftsvulst.

- Vi har netop afsluttet en undersggelse af hvilke molekyleere
@ndringer, der sker i hjerneveevet som falge af iltmangel i en
del af hjernen. Men det beskrives nermere i en kommende
artikel i Dansk Kemi, forteeller Christian Janfelt.

Fremtidige indsatsomrader

Ved DESI-imaging scannes den valgte prave, reekke for raekke,
punkt for punkt, og der optages massespektre for hvert enkelt
punkt, som til sidst kan stykkes sammen til billeder af stofferne
i spektrene. Derfor resulterer en imaging-analyse typisk ogsa i
rigtig mange billeder af stoffer, som viser interessante fordelin-
ger, men som man ikke altid ved, hvad er.

- For bedre at kunne identificere nogle af de ukendte stoffer
har vi brug for et nyt og bedre massespektrometer, end det vi
har i dag. Derfor er et af mine store mal at skaffe finansiering
til et sddant hgjoplasende massespektrometer. Samtidig har vi
ogsa brug for at komme lengere ned i rumlig oplgsning, sa vi
kan se mindre detaljer, end vi kan i dag. En mulig lgsning pa
det kan veere en helt ny metode kaldet nanoDESI, som vi har
nogle idéer til, hvordan man kan forbedre. Endelig er det selv-
folgelig ogsa spaendende, hvilke nye forskningssamarbejder vi
bliver involveret i. Der er jo ikke meget ved at udvikle nye tek-
nikker og metoder uden ogsa at have nogen gode anvendelser til
dem, forteeller Christian Janfelt.
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Ny feknik fil mikrobglge-
supporteret prgveoplukning

Enkeltreaktionskammeret (SRC) gar det nu muligt at syreoplukke
direkte i autosamplerrar, hvilket giver mulighed for at oplukke flere
typer prgver simultant pd kortere tid og med lavere blankvoerdier,

Af Application Manager Tim Michel, Milestone,
oversat af Brian Wohlert, Holm & Halby A/S

Mikrobglgesupporteret prgveoplukning i en lukket beholder an-
ses almindeligvis for at veaere den mest effektive teknik til pro-
veoplukning med henblik pa analyse af metaller vha. atomab-
sorption i grafitovn (GFAA), optisk emissionsspektroskopi med
induktivt koblet plasma (ICP-OES) og massespektrometri med
induktivt koblet plasma (ICP-MS). Metoden virker ved meget
hgjere temperatur (og tryk) end en opvarmet reaktionsblok, og
derfor kan den anvendes i forbindelse med mange flere forskel-
lige typer af prgver. Ved mikrobglgesupporteret oplukning er
praverne lukket inde, saledes at der ikke sker krydskontamine-
ring eller tab af volatile komponenter, og med beholderen frem-
stillet i materialer af hgj kvalitet begreenses kontamineringen.
For laboratorier, hvor der analyseres et stort antal praver, har
mikrobglgesupporteret oplukning i en lukket beholder dog sine
begransninger. Hver gang oplukningsbeholderen skal anven-
des, skal den farst rengeres (normalt vha. en rengeringscyklus i
mikrobglgeovnen med en syre). Beholderne

77 mikropregver). UltraCLAVE er i rutinebrug i mere end 100
laboratorier verden over.

Med SRC gribes mikrobglgesupporteret praveoplukning an
pa en ny made. Som navnet antyder, er SRC ét stort reaktions-
kammer af rustfrit stal, hvori der er et hgjt tryk. | dette reakti-
onskammer anbringes alle prgver og oplukkes samtidig. Med
SRC bliver reaktionsbeholderen faktisk mikrobglgekaviteten,
og dermed kan intensiteten og fordelingen af mikrobglge-
energien optimeres til formen af reaktionsbeholderen. Pa den
made sikres en ensartet opvarmning, og dermed forsvinder
behovet for at vende praverne under oplukning. Da praverne
er anbragt inde i en beholder under tryk, er der ikke noget be-
hov for individuelle trykbeholdere. Praverne vejes over i rar af
autosampler-typen sammen med den behgrige syre, der skal
anvendes til oplukningen, og anbringes i et rack, som ligner et
roterende autosampler-rack. Rer i Quartz og TFM (PTFE-co-
polymer med stor ydeevne) kan ogsa anvendes. Heetterne sattes
pa rarene for at undgd, at kondens fra kammerets loft drypper
ned i praverne (der anvendes lgstsiddende heetter for at sikre, at

skal samles og skilles ad igen, hvilket kree-
ver en stor arbejdsindsat, og preveoplgs-
ningen skal overfares til en anden beholder
forud for analysen, hvilket betyder mere
kontakt med praven og @ger risikoen for
kontaminering. Den hgje temperatur og
det store tryk, som opnas ved oplukningen,
nedbryder beholderen over tid og farer der-
med til betragtelige forbrugsomkostninger.
Endelig skal prgvens vegt, matrixtype

og anvendt syre vare ens for alle praver i
samme karsel for at sikre fuld kontrol med
oplukningen. Det betyder, at der skal fore-
tages en separat karsel for hver enkelt prg-
vetype. Laboratorier, hvor der analyseres et
stort antal praver, og som har flere forskel-
lige pravetyper, anvender ofte forskellige
oplukningssystemer.

Mikrobelgesupporteret preve-
oplukning i et enkelt
reaktionskammer (SRC)
Mikrobglgesupporteret SRC-oplukning
blev introduceret kommercielt for ca. 5
ar siden med Milestones UltraCLAVE,

et gulvstaende system, som har kapacitet
til at oplukke 40 prgver ad gangen (eller
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Figur 1. Diagram over SRC-processen.
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Figur 2. Prgverack fiermes efter oplukning.

der sker en trykudligning med kammeret). Racket anbringes i
toppen af kammeret. Kammeret forsegles dernast automatisk
og seettes under et tryk pé 40 bar vha. nitrogen forud for mikro-
bglgeopvarmning. Dermed sikres det, at prgveoplgsningen ikke
sprutter eller kommer i kog, og krydskontaminering og tab af
volatile komponenter forhindres. Eftersom prevernes tempera-
tur stiger i lgbet af mikrobglgeprogrammet, stiger ogsa trykket
i kammeret. Derfor forekommer kogning aldrig. Kammeret er
bekleedt indvendigt med PTFE for at forhindre, at syreholdige
dampe skal teere pa det. Nar programmet er gennemfart, tryk-
udlignes kammeret og racket tages ud. Praverne fortyndes til
den rigtige volumen i rarene og er nu klar til maling.

I tilgift til mindre handtering og en lavere arbejdsindsats er
en af fordelene ved SRC-oplukning ift. oplukning i en lukket
beholder, at processen foregar ved meget hgj temperatur og tryk
—op til 300°C og 199 bar - og séledes opnas totaloplukning af
selv de mest besveerlige pravetyper. Derudover kan en hvilken
som helst kombination af pravetyper (eller vaegt) oplukkes pa
samme tid, eftersom alle prever er i den samme beholder. Der
er ikke noget behov for at samle prgverne i batches med hen-
blik pa at oplukke ens pravetyper for sig. Metodeudviklingen er
stort set elimineret, eftersom et enkelt program kan anvendes til
naesten alle provetyper. Standard referencemateriale kan opluk-
kes sammen med praver, hvilket for farste gang giver mulighed
for, at der udfares kvalitetskontrol af oplukningsprocessen,
mens denne karer.

Direkte kontrol med tryk og temperatur i kammeret giver

direkte kontrol med hver enkelt prgve. Dermed fjernes behovet p
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for at anvende langsommere og mindre ngjagtig indirekte tem-
peraturkontrol (IR) eller indirekte trykkontrol. Med mulighe-
den for et hgjt tryk er der ogsa mulighed for at oplukke praver
med en stgrre veegt end ved oplukning i en lukket beholder. Det
geelder iseer for prgver med et stort fedtindhold, da disse genere-
rer et hgjt tryk ved oplukning pga. dannelsen af CO,. Forbrugs-
omkostningerne er markant lavere: Ved SRC-oplukning anven-
des billige engangsrar, mens systemer med en lukket beholder
typisk kreever arlig udskiftning af alle beholdere, skaerme og
hatter. Ved SRC-oplukning anvendes ogsd mindre syre (typisk
4 ml, hvorimod oplukning med en lukket beholder kraever

8 ml), hvilket reducerer forbrugsomkostningerne og ogsa for-
mindsker niveauet af reagensblank.

Fremgangsmdde ved SRC-oplukning

SRC-processen er ekstremt simpel og hgjt automatiseret. Pro-
cessen er beskrevet i figur 1. Prgverne vejes over i rr, syre
tilseettes, og praverne anbringes i proveracket. Racket anbringes
i toppen af kammeret (1), som automatisk senkes ned i kam-
meret. Provergrene er omgivet af en veeske, hvilket giver en
ensartet modtagelse af mikrobglgeenergien. Det sikrer en jeevn
distribution og ensartede betingelser for alle karsler. Kamme-
rets lukkemekanisme lases (2), og kammeret szttes under et
tryk pd 40 bar vha. N, (3). Det mikrobglgeprogram, der anven-
des, er stort set det samme for alle typer af praver og omfatter
kun den tid, det tager at opna temperaturen (ramp time), og
den tid, temperaturen fastholdes (hold time) Nar programmet
stopper, nedkgles kammeret hurtigt med vand, trykket slippes
forsigtigt, og gas og dampe ledes vak via aftraek (5). Lukke-
mekanismen frigeres, og preveracket lgftes automatisk frit af
kammeret (6) (figur 2). De oplukkede praver fortyndes blot til
den rigtige volumen og bliver i raret, det er ikke ngdvendigt at
overfgre prgverne igen.

SRC-teknologien i miniature
UltraWAVE (Milestone) (figur 3) er en miniatureudgave, bord-
version, af UltraCLAVE, og har ca. samme starrelse som et
konventionelt mikrobglgesystem med en lukket beholder.
Kabinettet er lavet af rustfrit stal, og arbejdsomradet er om-
givet af en tyk akrylskerm, som automatisk haver og senker
sig sammen med toppen af SRC-kammeret. Sikkerhedsan-
ordninger forhindrer, at processen sattes i gang, med mindre
kammerets lukkemekanisme er pa plads og last. Mikrobglge-
generatoren pa 1500 W forsyner et 1-liters-kammer med mi-
krobglgeenergi (3,5 | i UltraCLAVE). | kammeret er der plads
til 15 x 15 ml rar (eller 22 x 10 ml rgr til mikroprgver). Selvom
provekapaciteten er mindre end i UltraCLAVE, betyder det
mindre kammer i Ultrawave ogsa, at afkelingstiden er bety-
deligt kortere. En effektiv vandafkaling af kammeret betyder,
at afkglingen af praverne ogsa gar hurtigere end ved systemer
med en lukket beholder trods den hgjere temperatur ved pre-
veoplukning. Den maksimale driftstemperatur er 300°C, og det
maksimale tryk er 199 bar, og dermed opnas totaloplukning af
selv de mest besveerlige provetyper. Kammeret er udstyret med
forseglet beklaedning af PTFE, hvilket forhindrer, at syredampe
medfarer teering, og derfor kan alle oplukningssyrer eller -blan-
dinger anvendes. Op til 1,25 g organisk prevemateriale kan
oplukkes i 15 ml rgrene. Til prgver med en starre vaegt findes
der andre prgverack med starre rgr. Der tilbydes praverar i glas,
quartz eller TFM.

Sammenligning af prevekapacitet:

UltraWAVE vs. preveoplukning i lukket beholder
Nar man maler prgvekapaciteten ved mikrobglgesupporteret
praveoplukning, skal der tages hgjde for tidsforbruget i for-
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Figur 3. UltraWAVE mikrobglgesupporteret
SRC-pragveopluknings-system.

bindelse med afvejning af prevemateriale, tilsetning af syre,

samling af beholderen, mikrobglgeprogrammet, afkaling, og
adskillelse af beholderen. Forudsat at der anvendes to roto-

Tabel 1. Oplukning af HDPE-polymerer; lukket beholder med hgj-
tryksrotor vs. UltraWAVE.

Tabel 2. Oplukning af plantemateriale; lukket beholder med hgj-
tryksrotor vs. UltraWAVE.
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Ultrawave kan oplukke forskellige typer praver simultant med ét og samme program.

rer, kan den anden rotor fyldes op, mens den farste karsel er i
gang. Tabel 1 viser en sammenligning af prevekapaciteten for
praveoplukning i hhv. en lukket beholder og med UltraWAVE
i forbindelse med oplukning af prover bestaende af HDPE-
polymerer (hejtrykspolyethylen). Nar HDPE-praver oplukkes
i en lukket beholder, er det ngdvendigt med en hgjtryksrotor

— typisk anvendes en rotor med 12 positioner. Da UltraWave-
beholderen ikke skal samles eller skilles ad igen, og da afkg-
lingstiden er kortere, kan der oplukkes dobbelt s& mange prever
med UltraWAVE som i en lukket beholder.

Tabel 2 viser en lignende sammenligning, her med en rotor
med stor kapacitet, 24 positioner, til oplukning af plantemate- p

Og sa alligevel! Sanyo er blevet medlem af Panasonic
Group og produkterne skifter navn til Panasonic.
Der eendres ikke pa den europaeiske salgs- og
serviceorganisation, sa i DFA kan vi forsat fremover
tilbyde bedste priser samt optimal support.
_ _ Vores vision om at designe og producere de bedste
| DFA markerer vi navneskiftet med biomedicinske produkter er i den nye organisation

attraktive priser pa et udvalg af
vores mest populeere modeller.

Lzes mere pa www.dfa.dk
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yderligere forsteerket.

Panasonic

det nye navn for Sanyo
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Figur 4. Grafisk sammenligning af karselstid.

Avrtiklen af Tim Michel er pub-
liceret i American Laboratory,
November/December 2010

Figur 6. Grafisk sammenligning af det antal praver, der kan oplukkes i Igbet af en 8-timers

vagt.

riale. Trods det, at denne applikation kan anvende en rotor med
starre kapacitet, er UltraWAVE stadig 1,5 gang sa produktiv.
Figur 4 er en grafisk fremstilling; bemeerk, at tiden til at skille
beholderen ad, fuldstendigt elimineres med UltraWAVE. Figur
5 er en grafisk sammenligning af det antal prever, der kan op-
lukkes vha. de to teknikker i lgbet af en 8-timers vagt. Det skal
ogsa bemaerkes, at skent rotorer med 40 positioner kan benyttes
i forbindelse med praveoplukning i en lukket beholder, sa er det
sjeeldent, at deres fulde kapacitet udnyttes, fordi det tager meget
leengere tid at na temperaturen pga. den belastning, der er pa
mikrobglgerne, og i nogle tilfeelde ville maksimumtemperatu-
ren slet ikke blive naet.

Ovenstaende sammenligning tager slet ikke hgjde for den tid,
man skal bruge i systemet med den lukkede beholder til ren-
gering af beholderen. I forbindelse med ICP-OEC-analyse skal
beholderne rengares dagligt, og i forbindelse med sporstofana-
lyse vha. ICP-MS skal de renggres forud for hver karsel, ideelt
set vha. en mikrobglgesupporteret karsel af en blankprave med
syre. De glasrar, der anvendes med UltraWAVE, bortskaffes
ganske enkelt, nar praven er blevet analyseret. Sammenlig-
ningen tager heller ikke hgjde for den ekstra produktivitet, der
opnas med UltraWAVE som falge af, at den kan kere batcher af
blandede praver — hvilket er en meget stor fordel for de labora-
torier, der oplukker mange forskellige pravetyper.

Tabel 3. Indhold i blankprgver i et blandet batch (data fra
UltraCLAVE).
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Undersegelse aof rarenes

betydning for indhold i blankprever

Med henblik pa at bekrafte, at der ikke forekommer nogen
krydskontaminering, og for at kontrollere glasrgrenes betyd-
ning for blankpraverne, blev quartz- og glasrer med reagens-
blank (4 ml HNO, af hgj renhed) anbragt i et batch med blan-
dede praver til oplukning, hhv. legetgj, forbrugerprodukter og
farmaceutiske prgver. Rgrene blev ikke rengjort far anvendelse.
Tabel 3 viser koncentrationerne af de 4 centrale analytter i
blankpraverne, de blev malt vha. kollisionscelle ICP-MS. | alle
tilfelde var indholdet i blankpraverne pa lavt til mellem ppt-
niveau. Der forekom ingen krydskontaminering, og for disse
analytter er glasrer til engangsbrug tydeligvis anvendelige.

Sammendrag

SRC-teknologien &ndrer det traditionelle arbejdsflow i forbin-
delse med mikrobglgesupporteret prgveoplukning, idet den
fjerner de begraensninger, der er i forbindelse med systemer
med en lukket beholder. Pravekapaciteten er op til to gange s
stor, og arbejdsindsatsen er signifikant mindre, da beholderen
kreever mindre handtering og rengering. Det er ikke ngdven-
digt, at samle prgver med samme matrix og kare dem i batche,
og det er en stor fordel for laboratorier, der oplukker forskel-
lige provetyper. Metodeudviklingen er stort set elimineret, og
den hgje temperatur og det hgje tryk bevirker, at der opnas en
praveoplukning af serdeles god kvalitet for de mere besvarlige
prevetyper. Forbrugsomkostningerne er markant lavere, og
forbruget af syre til oplukning reduceres med 50%. Endelig er
UltraWAVE lille, s& den er lige s bekvem at installere som et
system med en lukket beholder.

E-mail-adresse
Brian Wohlert: bw@holm-halby.dk
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Grgn og hurtig metode fil COD-bestemmelse

Biolab A/S preesenterer PeCOD™-tekno-
logien. Kernen i teknologien er PeCOD™
-sensoren, som bestar af UV-aktiverede
nanopartikler af TiO, (titandioxid) i en
sensorenhed. Det giver et hgjt elektroke-
misk potentiale at anvende TiO,.
Metoden er hurtig (ca. 5 minutter pr.
prave), og den eliminerer anvendelse
af farlige kemikalier, gger sikkerheden
for laboratoriets personale og reducerer
bortskaffelsesomkostninger.

Ny gasdetektor

PeCOD-metoden er velegnet til spilde-
vandsbranchen, da de hurtige resultater
kan give vigtige oplysninger for proce-
sovervagning og kontrol. Konstant COD-
overvagning kan beskytte renseanleg fra
hgje COD-niveauer ved at give hurtigt
varsel om et problem.

Selv havvandspraver kan analyseres.
Komplet oxidation af organiske arter sik-
rer hgj ngjagtighed og reproducerbarhed,
og PeCOD har ppb-falsomhed og god

reproducerbarhed. Kan ogsa kombineres
med andre parametre sadsom pH, alkalini-
tet og turbiditet til multi-parameter ana-
lyse fra en enkelt prgve. Det er muligt at
automatisere op til 71 praver pr. batch.

Yderligere information:
Biolab A/S

TIf. 86 21 28 66

E-mail: sales@biolab.dk

GasDetect prasenterer Oldham’s
nyudviklede, digitale gasdetektor
OLTC 10N til detektering af gasserne
0,, CO,NO, NO,, H,S og NH, i
lavrisiko-omrader.

OLTC 10N’s output er kompatibelt
med virksomhedens M X43 kontroller
og giver, nar de anvendes sammen,
fuldt udbytte af den digitale
teknologi: Op til 32 detektorer pr.

kanal eller linje, unik og dedikeret
sensoradresse, som giver individuel
registrering af signalet, flere

detektor-/sensortyper kan kanaliseres

ad samme linje, reducerede
installationsomkostninger.
ATEX- and LEL-versioner til
overvagning af braendbare gasser
vil om kort tid blive inkluderet i
leveringsprogrammet.

Yderligere information:
GasDetect

Sgren Torsbjerg Maller
TIf. 42 42 50 30

E-mail: stm@gasdetect.dk
www.gasdetect.dk

ALSIDENT®
udsugningssystemer

— gor arbejdsmiljoet renere!

Finlandsvej 10 - DK-8450 Hammel - TIf. +45 86 96 50 00

alsident®
system

www.alsident.com
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Nyt [CP-MS-system

Thermo Fisher Scientific preesenterer
et nyt ICP-MS-system, iCAP-Q, som
indeholder en raekke nye teknologiske
lgsninger. Systemet tilbyder avanceret
high performance” med hurtige analy-
ser, overbevisende prgvetolerance og hgj
“oppetid”.

iICAP-Q er velegnet til at arbejde i
laboratorier inden for farma, klinik, me-
taller, geokemi og miljg. Den nyudvik-
lede kollisionscelleteknik med QCellen
giver forbedret stralefokusering, hvilket
resulterer i hgj falsomhed og markedets
laveste baggrund. Samtidig er det muligt
at analysere over hele masseomradet i
single mode uden at skulle "switche”.
Resultatet er meget stor preveomsatning,
da et fuldt skan med triplikat-udlaesning
kun tager 1 minut.

Sammen med Qtegra softwarepak-
ken udger iCAP Q ICP-MS et intuitivt

system, som forenkler operationen og
forbedrer effektiviteten af analyserne
og af arbejdet i laboratoriet. Systemet er
fuldt automatiseret med adgang til valgte
analyser med kun et klik med musen.
Alle opgaver med vedligehold og pre-
vehéndtering foregar i bordhgjde — et ve-
sentligt tiltag og god ergonomi. Renhold
og udskiftning af torch, sample/skimmer
cones og ion-linse sker som plug & play
med et minimum forbrug af tid. Alle
tilslutninger sidder pa systemets sider —
ingen pé bagsiden. iCAP-Q kan derfor
placeres helt op til bagveeggen og derved
veere med til at spare plads i laboratoriet.
Den nyudviklede Qtegra softwareplat-
form til sporelement-analysesystemer
rummer funktioner for let tilslutning
af tilbehgr og sakaldte hyphenated
techniques: IC-ICP-MS, HPLC-ICP-MS,
GC-ICP-MS og LA-ICP-MS.

Yderligere information:

Thermo Fisher Scientific

TIf. 36 36 90 90

Produktspecialist Thomas Rall

TIf. 20 26 88 81

E-mail: thomas.roll@thermofisher.com
E-mail: analyze.dk@thermo.com

Ny dansk agent for Q-Lab-testkamre

Q-Lab, en af verdens starste producenter
af udstyr til bestemmelse af bl.a.:

- Korrosionshestandighed - salttige- &
kondensationskamre

- Sollys - Florida- & Arizona-test, UV- &
Zenon-test m.fl.

- Testpaneler til vejrbestandighedstest
samt udendgrs rack-stativer

har pr. 1. april valgt PA-Teknik som ny
dansk distributer.

Q-Lab’s produkter anvendes i dag inden
for savel farve- & lak, fadevare-, plast- og
polymerbranchen, tekstiler, pakke- & byg-
ningsmaterialer m.fl. PA-Teknik praesente-
rer i forvejen BYK-Gardner, der er kendt
for bl.a. farve-, glans- og lagtykkelsesmale-

Online glucosemaling

udstyr. Der tilbydes service og kalibrering
af savel nyt som eksisterende udstyr.

Yderligere information:
PA-Teknik

TIf. 21203872

E-mail: pa@pa-teknik.dk
www.pa-teknik.dk

Aage Christensen A/S prasenterer Bio-
PAT® Trace fra Sartorius Stedim Bio-
tech, der bruges i laboratorier til simultan
online-maling af glucose og lactat, f.eks.
ved industrielle dyrkninger af mikroor-
ganismer eller mammale celler.

Malingerne sker kontinuerligt og eg-
ner sig bade til batchvise og kontinuerte
processer. Malefrekvensen er op til 1
analyse/minut.

Data logges via standard analog-output
(0til 20 mA, 0 til 10 V eller 4 til 20
mA), RS-232, eller Ethernet-forbindelse,
som via netveerk forbinder BioPAT®
Trace til pc’er. Den medfglgende soft-
ware muligger lagring og grafisk visning
af maleresultater.

Der findes 2 forskellige sensorer. En
filter-probe, hvor prgven suges ud og
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analyseres i apparatet, og en dialyseprobe
til direkte maling af glucose/lactat-kon-
centrationen. Proberne fas til 12 mm, 19
mm og 25 mm porte. Begge typer egner
sig naturligvis til steril preveudtagning.

Analysefunktionerne er baseret pa en
kombination af enzymatiske reaktioner
o0g anode-oxidation, hvorpa glucose- og
lactat-koncentrationer kan detekteres som
funktion af ledningsevnen.

Designet er enkelt, og betjening kraever
blot en ganske kort demonstration.

Detektionsintervallet for glucose span-
der fra 0,01 g/l til 40 g/l og for lactat fra
0,05 g/l til 5 g/I. Prgvevolumen er pd 1,5
ml/preve ved filtermaling og X ml/prave
ved dialysemaling.
- Online glucose- og lactatmaling.
- Substratanalyse i fermentor.

- Fuldautomatisk og selvkalibrerende.

- Plug & Play.

- Genanvendelige prober.

- Brugte sensorer & kassetter bortskaffes
som standard affald efter autoklavering.

Yderligere information:

Aage Christensen A/S

TIf. 36 44 24 44

E-mail: info@aagechristensen.dk
www.aagechristensen.dk
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Regulatorer fil trykregulering
af farmaceutiske
OQ biotekniske systemer

UDSTYR

Swagelok preesenterer Swagelok® RHPS
PRSTC-modellen af fjederbelastede
trykreducerende regulatorer, der sik-
rer pracis regulering af tryk pa gas og
veesker i farmaceutiske og biotekniske
systemer. Indlgbstryk pa op til 230 psig
(16 bar) kan reguleres til udlgbstryk fra
4,3 til 130 psig (0,3 til 9 bar). Driftstem-
peraturomradet er fra -31° til 284°F (-35°
til 140°C).

Der findes tre ventilstarrelser: Y2,
1, og 1% in., alle med hygiejniske
clamp-samlinger.

Flow-koefficienter (C ) er 0,70 (2 in.),
1,95 (1in.), og 5,48 (12 in.). Designet til
hygiejnisk service, overfladebehandlin-
gen af regulatorens indvendige overflader
lever op til standarden 16 pin. (0,4 um)
R.

Ventil og fjederhus er konstrueret i
316L rustfrit stal. Membran, sade, og
O-ringe opfylder FDA, EPDM. Alle re-
gulatorer er testet 100% fra fabrikken,
affedtet med ultralyd og renset. Rensning
i henhold til ASTM-G93 Level C/CGA
4.1 kan veelges til.

Multiplade pipettering

Yderligere information:
Swagelok Danmark

Regulator specialist Peter Rask
TIf. 76 12 19 50

E-mail: pr@swagelok.dk
www.swagelok.dk

Viaflo praesenterer med Viaflo 96 et nyt
koncept inden for multiplade pipettering.
Viaflo96 er en elektronisk 96 kanals
pipette med mange forskellige pipette-

rings- og dispenseringsmuligheder.

Viaflo96 bruges som en almindelig
handholdt pipette, men understattes af
en servostyringsmekanisme, der sikrer
hurtig, pracis og stressfri multikanals
pipettering.

Ved et let skub af handtaget, beve-
ges pipetteringshovedet i den gnskede
retning.

Det kompakte design, gar instrumentet
nemt at placere i laboratoriet eller i en
laf-baenk.

Med 4 forskellige multikanalshoveder,
kan det anvendes til voluminer fra 0,5 pl
og op til 1250 pl.

Det lette skift mellem hovederne tager
under 1 minut. Der anvendes Viaflo96

GripTips, der loades vha. et tryksystem,
der mindsker brug af egen kraft. Det sik-
rer en korrekt tilpasning af alle 96 spidser
pa én gang. Der anvendes altid filtertips,
som beskytter pipettehovedet mod aeroso-
ler og anden kontaminering.

Viaflo96 bruges til plader i standard
SBS-format, hvilket betyder at geengse
Deep-well og 96/384 brgndsplader kan
anvendes.

Instrumentet er brugervenligt og fordele
som produktivitet, komfort og korrekt
ergonomi ses straks.

Yderligere information:
Dandiag A/S

Kontakt: Kirsten Thuesen
TIf. 43 43 30 57

E-mail: dandiag@dandiag.dk

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 Neestved

www.pipettecenteret.dk

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

AS 200 JET

fint pulver

resulater
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LUFTSTRALE SIGTEAPPARAT

[Hetsch’

Solutions in Milling & Sieving

B Hurtig sigtning af

B Preecise, reproducerbare
\
N\j‘ned.
B Stort male omrade

fra 10 pm til 4 mm

Kvinderupvej 30 - 3550 Slangerup - TIf: 4738 1014 - www.retsch.dk
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2D Barcode Reader
for Biobanking Operations

Wheaton introduces PluraScan, a new
device for scanning and reading 2D data
matrix barcodes on multiple cryo tubes
simultaneously through open-bottom
freezer boxes.

The PluraScan is a barcode scanner
designed to capture data stored as 2D
data matrix barcodes on cryogenic stor-
age vials, thus saving time while redu-
cing data entry errors. The PluraScan
Barcode Reader comes with an out-of-the
box software decoder system to import
repository samples into the existing labo-
ratory management software package.

Capable of scanning up to 100 samples
simultaneously, the PluraScan Barcode
Reader can scan and read individual
barcodes on each vial stored in an open-
bottom cryogenic storage box simply by

Gennembrud for GC-analyser

placing the box on the scanner. A frost
reduction system allows the PluraScan

Barcode Reader to scan up to 40 WHEA-

TON KeeplT® 81 or 100 Boxes im-
mediately after removal from ultra-low
temp storage (3,240 or 4,000 samples,
respectively). The acquired, decoded
2D data are imported directly into most
laboratory information management sy-
stems (LIMS) and databases, ensuring a
reliable method of storing, tracking and
retrieving sample vials.

The PluraScan Barcode Reader scans
2D data from any vial or ampule, and
is adaptable for use with many different
rack and box formats. It connects easily
to a computer with a standard USB 2.0
interface and integrates smoothly with
Windows® operating systems.

More information:

Wheaton

Phone: 800 225 1437 in the USA or
856 825 1100 for international callers
www.cryofeed.com and click on the
”Products” tab

Thermo Scientific preesenterer den nye
TRACE™ 1300 series GC, der er den
farste og eneste gaskromatograf med
bruger-udskiftelige miniaturiserede,
instant connect-injektorer og -detek-
torer, der redefinerer brugervenlighed

i rutinemaessige og high-throughput
laboratorier.

Det modulere design giver gjeblikkelig
adgang til injektorer og detektorer, fjer-
ner vedligeholdelses- og nedetid og giver
brugeren mulighed for hurtigt at skreed-
dersy instrumentet til specifikke applika-
tioner og daglige arbejdsopgaver.

- Modular, instant connect-detektorer
og -injektorer

- Nem metodeimplementering

- Uovertruffen injektor robusthed

- Hgj detektorfglsomhed

- Chromeleon™ CDS
instrument-kontrol

Yderligere information:

Thermo Fisher Scientific

Willy Bjgrklund

TIf. 70 23 62 60

E-mail: analyze.dk@thermo.com
www.thermodanmark.dk

Nyt navn til biomedicinske produkter

Den 1. april 2012 skiftede alle Sanyos
biomedicinske produkter navn til Pa-
nasonic Biomedical. Det skete som et
resultat af sammenlagningen af Sanyo
Biomedical Group og Panasonic Biome-
dical Group.

DFA A/S har i over 20 ar leveret og
serviceret Sanyo frysere, inkubatorer og
kaleskabe til mange danske laboratorier.
Og virksomheden fortsaetter med at til-
byde produkterne, nu hedder de blot Pa-
nasonic. Sanyo frysere serviceres fortsat.

Navneskiftet fejres med en raekke pris-
tilbud frem til 30. maj. Panasonic-mo-
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andre omkostningsfrie
ydelser med i kabet.

Navneskiftet fejres
ligeledes med en kon-
kurrence, hvor man
kan vinde et Panasonic
Lumix DMC-Fz48
kamera.

Yderligere information:
DFA Instruments A/S

TIf. 7248 84 31

E-mail: ak@dfa.dk
www.dfa.dk

dellerne er meget lavt energiforbrugende
frysere. Der gives 5-ars totalgaranti samt
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Magnetic Stirrer

UDSTYR

Bibby Scientific Limited introduces the
new SM5 Mini Stirrer. The versatile
and economical magnetic stirrer is very
simple to operate, providing stirring
speeds of 350 to 2,000 rpm. The SM5 is
lightweight yet strong, constructed from
polypropylene with a chemically resistant
polycarbonate top.

The SM5 has a robust casing which

incorporates silver-based BioCote® anti-
microbial protection for enhanced safety.
It can mix 1 litre at adjustable speeds. It
has a choice of three different fascia de-
signs: Blue with the Stuart logo, a Bibby
Scientific image or an abstract blue swirl.

More information:
Bibby Scientific Limited

Tel: +44 (0) 1785 812121
E-mail: info@bibby-scientific.com
www.stuart-equipment.com

www.bibby-scientific. com

Handholdt automatisk analytisk sprajte

Mikrolab A/S presenterer fra SGE verdens
farste fuldautomatiske analytiske sprajte
eVol®. Sprgjten er skabt ved at kombinere
en analytisk sprgjte med en digital kon-
trolenhed. Den digitale enhed betyder, at
ngjagtigheden ved vaeskehéndtering, som
pipettering og dispensering, bliver uafhaen-
gig af brugeren, og derved kan procedurer
udfares ens hver gang. Det gger repeterbar-
heden og mindsker antallet af falsk-positive
praver.

Naglefunktioner:

- Dispenserer fra 200 nL op til 500 pul med
kun 3 forskellige sprajter.

- eVol® har farvedisplay, og er udstyret
med "touch wheel interfacet”.

- Menuerne er brugervenlige, og parame-
trene kan hurtigt og effektivt indstilles.

- eVolI® har indbygget kalibreringsfunktion
og lever bl.a. op til GLP, GMP og FDA.
Anvendelsesomrader er typisk forberedelse
af kalibreringsstandarder, tilfarsel af inter-

ne standarder,
preecisionsdis-
pensering af
ikke-vandige
vaesker og
fortyndingsraekker.

Yderligere information:
Mikrolab A/S

TIf. 86 29 61 11

E-mail: ml@mikrolab.dk.

Bella Center
Copenhagen
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Scaniab

25.-27.SEPTEMBER 2012

EXPLORE THE CHEMISTRY
BETWEEN PROFESSIONALS

Szt kryds i kalenderen allerede nu.
Oplev Scanlab 2012, udvid dit netvaerk og seg ny viden
pa laboratoriebranchens fagmesse i Bella Center.

scanlab.dk

31




VI GENTAGER SUCCESEN FRA 2011
0G AFHOLDER LABDAGE IGEN
D. 22. 0G 23. MAJ.

Vi gentager succesen fra 2011 og afholder
LabDage igen d. 22. og 23. maj.

| ar afholdes LabDage i de flotte lokaler
hos Bojesen hos Axelborg. Centralt pé
Vesterbrogade i Kebenhavn, lige over

for Hovedbanegérden - meget nemt at
komme til.

Denne gang bliver der endnu flere semin-
arer, malrettet netop efter dine behov.

Du kan lzese mere, og tilmelde dig, pa vores
hjemmeside www.labdage.dk

| ér kickstartes LabDagene
af Arne Nielson med
foredraget; “Viljen til sejr”

SEMINARER MED V/AGT PA FAGLIGHED

Lees mere om  masleqeahepE Vallensbeekvej 35 DK-2605 Brandhy H I &H Ib
LabDage her . : Telefon: (+45]) 4326 9400 www.holm-halby.dk | O m a g

Telefax: [+45) 4326 9410 info@holm-halby.dk . TIL LABORATORIER | UDVIKLING




HPLC-kolonne

Torret kavapulver

B Sadan analyseres indholdsstoffer i ekstrakter

spaending, hvorpa de sendes ind i massespektrometret.

hvilke stoffer konjugatet blev dannet af.

© SUND-KOMM/Henning Dalhoff.

o Fortsat fra side 16

er fremstillet med de traditionelle metoder pa Stillehavsgerne.
Ydermere viser tidligere forskning, at kemiske stoffer, med
strukturer der ligner flavokavainers, nedbrydes i vandige oplgs-
ninger til stoffer, som sandsynligvis ikke er reaktive. Desuden
har man pavist glutathion i vandige ekstrakter af kava, men
ikke i organiske ekstrakter. Evt. reaktive stoffer, der méatte eks-
traheres i vand, vil derfor kunne "afgiftes” ved at reagere med
co-ekstraheret glutathion.

Mistanke til organiske ekstrakter
Vi har undersggt forskellige vandige og organiske ekstrakter af
kava, og vha. vaskekromatografi og massespektrometri (LC-
MS/MS) har vi pavist konjugater mellem flavokavainer og glu-
tathion, hvor de to stoffer er gaet i forbindelse med hinanden.
Dette bekrafter, at flavokavainerne er reaktive, i hvert fald i
laboratorieforsgg.

Konjugaterne mellem flavokavainer og glutathion blev pavist

W Artiklen er baseret pa en artikel fra Leegemiddel-

forskning 2011 fra Det Farmaceutiske Fakultet,
Kgbenhavns Universitet
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MS/MS (8]

Indholdsstofferne i traditionelle og vestlige kavaekstrakter blev analyseret via en kombination af veeskekromatografi
og massespektrometri, som kaldes LC-MS/MS. Farst adskilles de forskellige stoffer i ekstrakterne vha.
hgjtryksveeskekromatografi (HPLC). Derpa fordampes oplgsningsmidlet, og indholdsstofferne ioniseres ved at pafere dem en

loner med et specifikt masse-ladningsforhold kan nu isoleres i massespektrometrets farste kammer. | det andet kammer slas
ionerne i stykker til mindre fragmenter, og i det tredje kammer kan specifikke fragmenter isoleres.

Teknikken er velegnet til at detektere konjugater, fordi man i det farste kammer kan isolere ioner med et masse-
ladningsforhold, som svarer til summen af de stoffer, som tilsammen udgar et givet konjugat. Efter fragmenteringen i det
andet kammer kan man bestemme masse-ladningsforholdet af udgangsstofferne i det tredje kammer og derigennem vise,

Metoden kan ogsa anvendes til at sgge efter konjugater i en preve. Hvis man f.eks. forventer, at et stof reagerer med
glutathion, kan man bruge et fragment fra glutathion til at lede efter starre forbindelser, som indeholder dette fragment.

ANALYTISK KEMI|

i tre forskellige organiske ekstrakter, mens der ikke blev fundet
konjugater mellem kavalaktoner og glutathion. Mangden af
flavokavainer, der blev ekstraheret i vand, var forsvindende lille
sammenlignet med meangden i et organisk ekstrakt. Vores for-
sgg bekraefter desuden, at flavokavainerne i vandige oplgsnin-
ger nedbrydes til ikke-reaktive forbindelser med en hastighed,
som er signifikant hurtigere end i organiske oplgsningsmidler. |
organiske solventer var flavokavainerne stabile over en periode
pa mere end 8 timer. Disse opdagelser tyder pa, at flavokavainer
kan vare involveret i leverskader, samt forklare arsagen til, at
der ikke ses en gget forekomst af leverskader pa Stillehavsger,
hvor brugen af kava er udbredt. \ed den traditionelle fremstil-
ling af de ceremonielle drikke vil flavokavainer blive ekstrahe-
ret i meget mindre mangde, og den andel, som ekstraheres, vil
blive nedbrudt i lgbet af relativ kort tid.

Selvom man skulle synes, at mysteriet om kavas toksicitet nu
er lgst, s mangler der naturligvis yderligere studier af flavoka-
vainerne for at bekrefte vores teori. | praksis er det dog naesten
umuligt at fastsld med absolut sikkerhed, at flavokavainerne er
skyld i de fa tilfeelde af levertoksicitet ved indtagelse af kava-
ekstrakter, man har observeret i de vestlige lande — netop fordi
sa fa personer rammes.

E-mail-adresse
Line Olsen, LRO@farma.ku.dk
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Af Torben Kvist, DGC

P& baggrund af offentligt tilgeengelige data er der lavet en sam-
menligning af skadesvirkninger ved forbraending af hhv. natur-
gas, halm og tra i fjernvarmeproducerende kedler. Heraf frem-
gar at de grgnne og vedvarende braendsler ikke ngdvendigvis er
mindre skadelig end naturgas.

| efteraret 2011 publicerede Centre for Energy, Environment
and Health (CEEH) en rapport [1], der konkluderede, at om-
kostningen, der vil vere forbundet med at omlaegge den danske
energiforsyning til at vaere fossilfrit vil vare betydeligt lavere
end forudset af Klimakommissionen.

Det skyldes, at der i Klimakommissionens beregninger ikke
er taget hgjde for de sundhedsrelaterede omkostninger ved for-
breending af fossile breendsler. Klimakommissionen foreslar, at
de fossile braendsler erstattes af vedvarende kilder som vind og
biomasse.

Ombkostningerne, der er relateret til overgangen til en fos-
silfri energiforsyning er dog meget afheengig af, hvordan
omlagningen sker. Dvs. af hvilke energikilder, der anvendes i
overgangsperioden.

Derfor har DGC udfgrt beregninger, der sammenholder sund-
hedsrelaterede omkostninger og omkostninger som fglge af
klimaeffekter ved forbreending af halm, tre og naturgas.

Metode og baggrundsdata

Denne artikel preesenterer undersggelse af fjernvarmeprodu-
cerende kedler (ingen elproduktion) med mindre end 50 MW
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indfyret effekt. Halm, trae og naturgas er valgt, da de hyppigt
anvendes pa fiernvarmeproducerende kedler.

Emissionsfaktorer
Danmarks Miljgundersggelser (DMU) samler og offentligger,
hvor store emissionerne er for forskellige forbraendingsteknolo-
gier fyret med forskellige braendsler. Emissionsfaktorerne, som
disse emissionsdata kaldes, er angivet som gram emitteret stof
pr. indfyret GJ breendsel. De anvendte emissionsfaktorer for
kedler er vist i tabel 1.

| dette arbejde regnes tree og halm som CO,-neutral. Det
betyder, at nar klimaeffekt beregnes for disse braendsler, sattes
emissionsfaktoren for CO, til nul i stedet for de veerdier, der er
angivet i tabel 1.

Omkostninger for forskellige stoffer

De forskellige stoffer, der er angivet i tabel 1, har alle en vis
skadelig virkning pa omgivelserne. Der er dog stor forskel pa,
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Enhed: g/G] | S0, NO, NMVOC | CH, co co, N,O PM,.¢
Trae 25 90 7,3 30 240 102.000 |4 10
Halm 130 90 7,3 30 325 102.000 |4 12
Naturgas 0,3 42 2 0,1 28 56.900 | 0,1 0,1

Tabel 1. Emissionsfaktorer for fiernvarmeproducerende kedler med indfyret effekt lavere end 50 MW.

Data for 2010 fra [2].

hvor skadelige de forskellige stoffer er. Skadesvirkningerne er
desuden afhaengige af, hvor emissionen sker. F.eks. er der stor
forskel pa om NO,-emission sker fra biler i byer, hvor mange
mennesker bliver direkte eksponeret, eller om emission sker
fra en hgj skorsten placeret et sted, hvor personeksponeringen
er beskeden. Modsat har emission af drivhusgasser som CO,,
lattergas (N,O) og metan (CH,) samme effekt, uanset hvor
emissionen sker.

Kr./kg co SO, NO, PM, s
Kraftvaerker 0,008 87 62 142
Individuel varme |0,014 160 132 210
Industri forbr. 0,010 114 82 146
Vejtransport 0,021 681 78 328

Tabel 2. Samfundsgkonomiske omkostninger ved udledning af
CO. SO,. NO, og PM, , fra forskellige typer emissionskilder. Fra [3].

dansk kemi, 93, nr. 5, 2012

I den nyligt offentliggjorte rapport "CEEH’s beregninger af
helbredsomkostninger fra luftforurening i Klimakommissio-
nens scenarier” [1] anvendes data for ggede sundhedsomkost-
ninger som falge af emissioner fra bl.a. forbreendingsprocesser.
Disse omkostninger kaldes ogsé eksternaliteter eller eksterne
omkostninger. De anvendte data stammer fra en baggrundsrap-
port fra samme sted [3].

Alle priser er fremkommet ved anvendelse af modelveerktg-
jet, EVA. EVA er en forkortelse for “Economic Valuation of Air
pollution”. Det er et modelsystem, udviklet ved DMU, som kan
foretage en integreret opgerelse af de eksterne omkostninger
ved luftforureningen baseret pa atmosfeariske modellering sup-
pleret med OML.

Beregningen bestar af fire trin:

o atmosfearisk modellering af arsmiddelveerdier for koncentrati-
onsbidragene fra emissioner

e opgarelse af eksponering ud fra GIS-data over befolknin-
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gens placering; dette baseret pa CPR-data med tilhgrende
aldersfordeling

o opggrelse af sundhedseffekter, dette baseret pa dosis-respons-
sammenhange for eksponering og tilhgrende statistiske for-
ventninger til frekvensen for morbiditetY og mortalitet?

o vaerdisatning, der er baseret pa enhedsveerdier for de enkelte
sundhedseffektslutpunkter (eksempelvis pr. mistet levear, pr.
sygedage m.v.)

Decentrale kraftvarmeanlag ligger oftest i udkanten af mindre

byer og anlseeggene har placerings- og starrelsesmaessigt mere

til feelles med anleeg til industriel forbraending end med starre
kraftvaerker [4]. Derfor anvendes data for industriel forbraen-
ding angivet i tabel 2 til beskrivelse af skadesomkostningerne.
De omkostninger, der er naevnt i ovenstaende, deekker kun
de sundhedsrelaterede omkostninger. Effekt pa miljg og klima
er ikke inkluderet i de data, der er angivet i tabel 2. Klimaef-

fekt medtages i falgende ved at anvende en CO,-kvotepris p&

113 kr./ton geeldende for 2011 og en kvotepris pa 257 kr./ton i

2030. Disse vardier er angivet i Energistyrelsens publikation

“Forudsetninger for Samfundsgkonomiske analyser pa energi-

omrédet” [5]. Desuden er der regnet med at CH, og N,O er hhv.

21 og 310 gange kraftigere drivhusgasser end CO,.

Fiernvarmekedler fyret

med hhv. trae, halm og naturgas

Med de emissioner, der er angivet i tabel 1, og emissionsrela-
terede omkostninger, der er vist for ”Industriel forbrending”

i tabel 2 fas, at den samlede eksterne omkostning, der er for-
bundet med forbraending af hhv. halm, tree og naturgas i kedler
pa varmevarker er som vist i figur 1. Heraf fremgar det, at pa
trods af at de to biobraendsler er regnet som CO,-neutrale er
de eksterne omkostninger ved anvendelse af trae som brandsel
stort set som for naturgas, mens omkostningen ved anvendelse
af halm medfarer veesentlig hgjere eksterne omkostninger. Det
skyldes primert, at halm som breendsel indeholder betydeligt
mere svovl end tree. Svovl friggres ved forbraending som SO,.

Ved anvendelse af en CO,-kvotepris for 2011 pé 113 kr./ton
fas, at de beregnede eksterne omkostninger er 20% hgjere ved
anvendelse at tree i forhold til naturgas. Ved anvendelse af en
CO,-kvotepris for 2030 pa 257 kr./ton fas i stedet, at de bereg-
nede eksterne omkostninger er 30% lavere ved anvendelse at
tree ift. naturgas.

Figur 1 viser desuden, at de eksterne omkostninger pga.
biomasserne primeert skyldes NO, og SO,, der resulterer i
regionale sundhedseffekter, mens naturgasanvendelse resulte-
rer i klimaeffekter og kun i mindre grad resulterer i negative
sundhedseffekter.

Perspektivering
Hvilke skadelige effekter er mindst ubehagelige
Beregningerne indikerer som naevnt, at skaderne forarsaget af
halm og trae primeert skyldes SO,- og NO,-emission. Disse stof-
fer resulterer i negative sundhedseffekter, der rammer regionalt.
De negative effekter af anvendelse af naturgas resulterer pri-
meert i klimaeffekter, der rammer globalt.

Denne forskel bevirker, at nar der prioriteres mellem bio-
masse og naturgas sker der en implicit prioritering mellem re-
gionale sundhedseffekter og globale klimaeffekter.

Betydning af hvor brandsler anvendes

P& mindre anlaeg, som er behandlet her, vil det ikke vere
rentabelt/ngdvendigt at installere r@ggasrensning for at reducere
emissionen af disse stoffer. Det kan det til gengeeld veere pa
starre anlaeg som f.eks. Amagervarkets blok 1, der er udstyret
med béde NO - og svovirensning og som er fyret med biomasse
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Figur 1. Eksterne omkostninger som fglge af emissioner fra fiern-
varmekedler fyret med hhv. tfrae, halm og naturgas. Omkostnin-
ger fra de enkelte stoffer er som angivet for “Industriel varme” i
tabel 2. Vist for CO,-pris for 2011 og som Energistyrelsen forventer
CO,-kvoteprisen i 2030.

alene. Hvis man flytter biomassen til store anleeg med reggas-
rensning, vil der kunne opnds en betydelig reduceret emission.
Af det granne regnskab for 2010 for Amagerveerket fremgar
det, at SO,-emissionen var 8,9 mg/m? og NO, var 94,8 mg/m?
i gennemsnit i 2010 for blok 1, der var fyret med 58% tre- og
42% halmpiller. Det svarer til, at SO, emissionen reduceres til
ca. 5% og NO, emissionen til ca. 35% af emissionen for samme
braendsel pa sma anlag. Det vil betyde en reduktion i den
samlede skadesvirkning ved anvendelse af den samme breend-
selsblanding, hvis biomassen primzrt anvendes pé store kedler
med rgggasrensning og naturgas anvendes pa de mindre kedler
i stedet for biomasse.

E-mail-adresse
Torben Kvist: tkv@dgc.dk

Y Morbiditet er forholdet mellem antallet af sygdomstilfeelde og sterrelsen af
den befolkning, hvori de optreder
2Mortalitet er dedshyppighed i en befolkning
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L'Oréal-UNESCO-priserne uddeles for 14. gang
L’Oréal-UNESCO For Women in Science-priserne er blevet
uddelt for 14. gang til fem kvindelige forskere fra hver sin
verdensdel.
De fem pristagere 2012 er:
Professor Jill Farrant, University of Capte Town, Sydafrika;
”For opdagelsen af hvordan planter overlever tarke”.
Professor Ingrid Scheffer, University of Melbourne, Australia:
”For at definere gener forbundet til visse typer af epilepsi”.
Professor Frances Ashcroft, Oxford University England: ”For
at udvide vores forstaelse af insulindannelse og neonatal
diabetes”.
Professor Susana Lopez, National University of Mexico,: ”For
fastslaelse af hvordan rotavira forarsager 600 000 bgrns dgd
hvert ar”.

De fem priser er pa hver 100.000 dollars. Siden 1998 har 72
kvinder modtaget L’Oréal-UNESCO-priserne. To af dem har
efterfalgende modtaget Nobelprisen.

European Solar Days afholdes den 10.-12. mqj
Solenergidagene fejres samtidigti 16 europeeiske lande, og der
er planlagt 7000 events, hvor der forventes mere end 500.000
deltagere. Lige som sidste ar far danskerne mulighed fa at veere
med i en stribe af events, hvor der er adgang til at se pa solener-
gi rundt om i landet. Sa hold udkig efter programmet (http://
solardays.dk/), der bl.a. vil give mulighed for at besgge instal-
lerede solenergianlaeg samt besgge solenergiproducenter.

Nyt internationalt harforskningscenter
L’Oréal har netop abnet et nyt, globalt harforskningscenter.

Centret beskeeftiger 500 medarbejdere. Deriblandt kemikere,
fysikere, optikere, metrologer, specialister i flydende og halv-
faste vaesker samt eksperter i computer science og statistikere.
Centrets arkitektur er designet til at fremme samarbejde og
tveerfaglig videndeling, samtidig med at det tilbyder specia-
listerne fremtidssikrede metoder og veerktajer i et behageligt
arbejdsmiljg.

Ph.d.-forsvar

Den 11. april forsvarede Anna Basnet sit ph.d.-projekt " Transla-
tional Studies and Population Based Pharmacodynamic Analy-
ses of Combination Pharmacotherapy for Traumatic Nerve
Injury Pain”.

Den 3. maj forsvarede Arafat Nasser sit ph.d.-projekt “In-
volvement of the GCH1 gene and the cofactor tetrahydrobiop-
terin in pain - a comparative study in mice and man”.

Den 7. maj forsvarer Ali Yilmaz sit ph.d.-projekt "NMR
Spectroscopy for Metabolic Profiling of Plant Extracts™.

Den 14. maj forsvarer Yanhong Wen sit ph.d.-projekt ”De-
velopment of Particulate Drug Delivery Systems as Injectable
Scaffolds for Tissue Regeneration”.

Afhandlingerne kan ses pa Fakultetets bibliotek og pa www.
farma.ku.dk/phd/defences.

Ny leder of katalyse-forskningsinitiativet

Lederskabet af CASE (Catalysis for Sustainable Energy) pa
DTU er pr. 1. april overtaget af professor Ib Chorkendorff. Den
hidtidige leder, Sgren Dahl, har besluttet sig for at forfalge en
mulighed i Tyskland i samarbejde med katalysatorvirksomhe-
den Haldor Topsge A/S.

The Danish Chemical Society Annual Meeting 2012

Thursday, 7th of June 2012, Odense, University of
Southern Denmark

Plenary speaker

Prof. Takuzo Aida, University of Tokyo

“Bridges between Molecular and Macroscopic Re-
gimes for Advanced Functional Materials”

Division of Organic Chemistry

Christian A. Olsen Substrates and Inhibitors for the Human
Deacetylase Enzymes.

Michael Pittelkow Heterocyclic [8] circulenes.

PhD-award Organic Chemistry - award lecture.

Danish Society for Environmental Chemistry and Di-
vision of Analytical Chemistry

Jens Glastrup Kunne man lime potteskar i jernalderen? Ja,
det kunne man.” Diazomethan derivatisering og GC/MS af
gamle lime, fedtsyrer & triterpener.

Sgren Furbo Analyse af petrokemikalier med to-dimensionel
gaschromatografi (GCxGC).
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Kenneth Due Nielsen Anvendt analysekemi - Tre tilfeelde i
tyggegummi.

Division of Inorganic Chemistry

Pablo Beato Shape sensation - on the shape selectivity of zeo-
lites in the conversion of methanol to hydro-carbons.

Prof. Koen Binnemans Rare earths in ionic liquids.

Palle Skovhus Jensen Molecular scale electro-catalysis of
interfacial bioelectrochemical electron transfer processes.

Division of Theoretical Chemistry

Dr. Hans Martin Senn Insights into enzymatic catalysis
using computational chemistry: From docking to coupled-
cluster methods.

Dr. Marten Ahlquist Artificial Photosynthesis from a Theo-
retical Perspective.

“Best Bachelor Report 2011” Award lecture.

The Danish Society of the History of Chemistry -
Great minds in Danish chemistry of the 20th century.
Ragnar Bye K.U.Linderstrem-Lang (1896 - 1959)

Sine Larsen C.J. Ballhausen (1926 - 2010)

Carl Th. Pedersen K.A. Jensen (1908 - 1992)

To see the full program and to sign up, go to: www.chemsoc.dk
- Free transport is organised from Copenhagen and Arhus for
members of the Danish Chemical Society.

KEMISK FORENING - THE DANISH CHEMICAL SOCIETY,
www.chemsoc.dk
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Dette er den tredje artikel i en serie om DDT

Foto: Anne-Mette Vire.

Af Julie Dam Larsen!, Maria Kjeldstrup Christensen?,
Tina Mgnster' Anne-Mette Vired

Hnstitut for Bioscience, Aarhus Universitet, ?Institut for Kemi,
Aarhus Universitet, *Lektor, Risskov Gymnasium

DDT er et effektivt insekticid, men har mange negative falge-
virkninger. Det mistaenkes for at forarsage brystkraft og andre
alvorlige sundhedsproblemer hos mennesker [1,2]. Der er ob-
serveret negative effekter pa vilde dyr, sdsom aggeskalfortyn-
ding hos rovfugle [3]. Man kender i dag mange insekticider og
har saledes principielt alternativer til DDT. Udfordringen ligger
i at finde gode alternativer, dvs. insekticider, der har DDT’s
positive egenskaber, men ikke de negative.

Alternative insekticider
Seerligt tre grupper af kemiske stoffer har gjort sig geldende
som mulige alternativer til DDT:

Organofosfater blev introduceret i 1930°erne [4]. Disse har
tendens til at koncentreres i akvatiske miljger, da de er vand-
oplaselige. De har ringe tendens til at fordampe fra vade
overflader og deres halvveringstid i vand er relativt kort [5].
At organofosfater findes i vand, hvor de hurtigt nedbrydes, er
en klar fordel. Organofosfater har ikke tilbgjelighed til at bio-
koncentrere og -magnificere. Men organofosfater har en anden
toksisk virkemekanisme end DDT [6]. F.eks. har Fenitrothion
en meget kraftig akut toksisk effekt pa vandlevende insekter
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samt moderat akut toksisk effekt pa padder og fisk [7]. Man er
ikke helt klar over, hvordan organofosfater kan pavirke menne-

Hvad er et godt alternativ til DDT?

DDT's skadevirkninger forsteerkes af, at det spredes over
store afstande pga. den sakaldte “jump-effekt” (Dansk
Kemi nr. 4, 2012). DDT har desuden tendens til at bio-
koncentrere og -magnificere, hvilket betyder at levende
organismer optager DDT fra omgivelserne og at det opkon-
centeres i fgdekaeder. DDT er sveert biologisk nedbrydeligt
og opholder sig derfor lang tid i miljget [1]. Det gode alter-
nativ har ikke blot feerre/mindre potente falgevirkninger,
det ma heller ikke have tendens til at spredes og biokon-
centrere/biomagnificere og ikke vare svert biologisk
nedbrydeligt.

DDT, DDT, 4,4'-(2.2,2-trichlor-
ethan-1,1-diyhbis(chlorbenzen).

En skematisk organofosfat.
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sker. F.eks. ved man ikke om en af de mest brugte, Malathion,
er kreftfremkaldende [8].

Carbamater blev introduceret i 1950°erne [4]. Med hensyn

til opfarsel, nedbrydning i miljget og virkemekanisme minder
carbamater meget om organofosfater [5]. Carbamater menes at
veere akut toksiske mod akvatiske insekter, fisk og nogle hav-
pattedyr. Generelt er viden om hvordan de pavirker miljget dog
sparsom. Propoxur, et af de mest brugte carbamater, menes at
have hgj akut toksicitet mod mennesker og at vaere kraeftfrem-
kaldende [9].

Pyrethroider blev introduceret i 1940°erne [4]. Pyrethroider
binder steerkt til jord og spredes derfor kun i ringe omfang. De
har principielt tendens til at fordampe fra vade overflader og
biokoncentrere/biomagnificere, men de binder sa kraftigt til
jord, at dette negligeres [10]. De har lav akut toksisk effekt pa

R)\r"x '1‘*”/0 -

0]
o

En skematisk carbamat. En skematisk pyrethroid.
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pattedyr (inkl. mennesker) og fugle og har generelt en lavere
akut toksisk effekt end organofosfater og carbamater. Der er
dog usikkerhed omkring kroniske effekter. F.eks. er det uklart
om Lamda-Cyhalothrin, en af de mest brugte pyrethroider, er
kraeftfremkaldende og/eller hormonforstyrrende [7].

Ingen gode alternativer

Feelles for de tre stofgrupper er, at de spredes mindre i miljoet
og er mindre persistente end DDT. Men mht. falgevirkninger
kan ingen af dem anses som gode alternativer. Desuden er alle
tre grupper béade dyrere at producere og bruge end DDT [11].
Det er et vaesentligt forhold, da DDT primeert bruges i fattige
lande.

Ud over skadevirkningerne er der opstaet et andet problem
omkring DDT, nemlig udvikling af resistens hos insekterne
[12]. Resistensudvikling mod insekticiders toksiske virkeme-
kanismer er et uundgaeligt problem, uanset hvilke man bruger.
DDT har imidlertid den fordel, at det ikke kun er toksisk, men
ogsa afskraekkende over for insekter, og afskreekkelseseffekten
udvikles der ikke resistens imod [11]. Denne egenskab har in-
gen af de brugte insecticider inden for de andre grupper.

At finde et fornuftigt alternativ er altsa ikke en nem opgave
og derfor bruges DDT stadig. Insekticider fra de andre grupper
benyttes til mange formal, bl.a. ved malariabekempelse som
supplement til DDT. De fire naevnte eksempler pa stoffer fra
hver gruppe, malthion, fenitrothion, propoxur og lamda-cyha-
lothrin bruges alle til bekempelse af malariamyggen [6].

Vi vil gerne rette en stor tak til vores vejleder i dette projekt
Michael Goodsite for positivt og inspirerende samarbejde
og til Marianne Glasius og Henrik Skov for hjelp til denne
artikelserie.

E-mail-adresse:
Julie Dam Larsen: juliedamlarsen@hotmail.com
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100 ar med rgntgendiffraktion

Rontgendiffraktion er en disciplin, der har stor betydning for kemien.
Disciplinen blev etableret for 100 &r siden.

Svend Erik Rasmussen,
Geologisk Institut, Aarhus Universitet

Universitetet i Miinchen var i aret 1912 kendt for at have en
useedvanlig hgj standard. Den farste nobelpristager i fysik, W. C.
Rontgen var professor i eksperimentel fysik, A. Sommerfeld
underviste i teoretisk fysik og havde som assistenter P. Debye
og Max von Laue, begge senere nobelpristagere. P. Groth, som
var professor i krystallografi og mineralogi, var kendt for en
banebrydende indsats for at systematisere mineralogien.

En af Sommerfelds studenter, P. P. Ewald, arbejdede pa den
tid med at beregne lysbrydningen i et system af resonatorer
anbragt i et tredimensionalt gittersystem, som man antog kunne
veere en model for en krystal. Han konsulterede Laue om et ma-
tematisk problem, men fik kun et modspgrgsmal om, hvad der
ville ske, hvis lysets bglgelengde var af samme stgrrelsesorden
som afstanden mellem resonatorerne. Ewald var ikke interes-
seret i spgrgsmalet, men Laue grublede videre over det. Han fik
den tanke, at hvis rentgenstraling var en balgebevagelse, kunne
den veere af en balgelengde, der svarede til atomafstande i kry-
staller. Hvis atomerne var arrangeret systematisk i et tredimen-
sionalt gitter, ville stralingen spredes efter et interferensprincip,
sa spredningen var begraenset til bestemte vinkler. Han fik to
eksperimentalfysikere, P. Knipping og W. L. Friedrich til at
foretage et eksperiment, hvor rgntgenstralen passerer gennem
krystallen (figur 1).

Eksperimentet var en succes, og man kunne heraf drage to
konklusioner:

Figur 1. Fra Bijvoet, .M., Kolkmeyer, N H. & MacGillavry, C. H.
(1951) X-Ray Analysis of Crystals.
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1: Rentgenstraling matte opfattes som en bglgebeveegelse.

2: Krystallers atomer er arrangeret systematisk, som i et gitter.
Laue gav en detaljeret teori for eksperimentet og fik i 1914 no-
belprisen i fysik.

W. L. Bragg, der var student i Cambridge, viste i 1913, at
spredning af rantgenstraling kan opfattes som en refleksion af
stralingen fra planer gennem krystallen, og at betingelsen for
refleksion kan udtrykkes vha. stralingens bglgeleengde 2, reflek-
sionsvinklen 6, og afstanden, d, mellem de reflekterende planer
(figur 2).

Ligningen indeholder kun en direkte observerbar starrelse 6.
Ud fra en bestemmelse af de relative atompositioner i udvalgte
krystaller af simpel struktur, kunne han vha. Avogadros tal
beregne absolut veerdier for d og dermed absolutbestemmelser
for bglgeleengden L. Hermed var to nye grene af videnskaben
etableret:

1. Krystalstrukturanalyse
2. Rentgenspektroskopi

Rentgenspekiroskopi
W. L. Braggs fader, W. H. Bragg, der ogsa var fysiker, konstru-
erede et spektrometer bygget pa princippet, som sgnnen havde
fundet. Det malte bade refleksionsvinklen 0 og intensiteten af
den spredte straling (figur 3).
W. H. og W. L. Bragg delte i 1915 nobelprisen i fysik.
Rentgenstraling genereres ved, at elektrisk ladede partikler,
ioner eller elektroner ved hgj spaending rettes mod en metal-
plade. De skarpe linjer fremkommer ved de ladede partiklers

Figur 2. Vinklen, 6, for den indfaldende strdling med bglgelcengde
A er lig reflektionsvinklen. Afstanden mellem de reflekterende plo-
ner er d. Hvis to successive bglgetog skal forstaerke hinanden, skal
vejforskellen voere et helt antal bglgeloengder, hvilket udtrykkes
ved ligningen: A = 2dsin®, kaldet Braggs lov.
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bombardement af metalpladen, og den kontinuerte straling
ved bremsningen af f.eks. elektronerne. De skarpe linjers bgl-
gelengder afhaenger af, hvilket grundstof metalpladen bestar
af. En ung engelsk fysiker, H. G. J. Moseley, viste i 1913, at en
reekke grundstoffers rantgenbglgeleengder afheenger af atom-
nummeret efter falgende formel:

1
2 7 —
e

Hvor Z er atomnummeret ifglge det periodiske system. Det gav
et enestaende ekstra hjelpemiddel til at fastleegge grundstof-
fernes atomnumre og til at finde de grundstoffer, der endnu
ikke var fundet. Det blev snart klart, at rentgenspektrene kunne
forklares ud fra Bohrs teori om elektronovergange inden for de
inderste elektronskaller.

Grundstof nr. 72

Rantgenspektre spillede en afgarende rolle for opdagelsen af
grundstof nr. 72. Mange havde forgeeves ledt efter det blandt de
sjeeldne jordarter, men Bohrs teori om elektronkonfigurationer
viste, at nr. 72 matte veere kemisk beslagtet med grundstof nr.
40, zirkonium.

Coster og Hevesy, der arbejdede pa Bohrs institut, fandt i
1922, at rgntgenspektre fra zirkoniummineraler viste linjer, der
kun kunne stamme fra grundstof nr. 72. Det fik navnet hafni-
um, efter den by hvor det blev pavist. Ogsa nr. 75, rhenium, blev

Figur 3. Vha. en spalte udveelges et sncevert bundt af den ind-
faldende strdling, og en anden spalte afgraenser et tilsvarende
sncevert bundt af den reflekterede straling. Krystallen roteres om
en akse parallel med krystalplanen, og detektoren roteres ligele-
des, sdledes at indfaldsvinkel og refleksionsvinkel er lige store. P&
den made fandt man frem fil, at rentgenstrdling indeholdf béade
skarpe linjer og et kontinuert spektrum som skitseret i figur 4.
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fundet vha. rgntgenspektret. Derimod ledte man forgaves efter
nr. 43. Det er senere fundet blandt fissionsprodukter og alt tyder
pa, at der ikke findes isotoper med sa lang halveringstid, at det
kan forekomme i naturen. Det fik derfor navnet technetium.

Strukturanalyse

Den anden anvendelse af Braggs lov bygger pa brugen af en ren
spektrallinje. For simple krystaller med hgj symmetri sdsom
grundstoffer og binzre forbindelser er atomernes placering
fuldsteendigt fastlagt ud fra symmetrimgnstret, men for lidt
mere komplicerede forbindelser ma man, for at kunne be-
stemme atomernes placering i krystallen, male sasmmenhgrende
veerdier for d og intensiteten af den straling, der er knyttet til d.

Den detaljerede teori for rgntgendiffraktion farer til veldefi-
nerede ligninger, der gar det muligt ud fra krystalstrukturen at
beregne den spredte stralingsintensitet. Beregningen den mod-
satte vej er ikke simpel, da man mister information ved selve
maleprocessen.

I begyndelsen analyserede man simple strukturer, hvor
atomernes placering var bestemt af symmetriforholdene, sa
beregningsarbejdet var minimalt. Da de tidlige rentgenrgr gav
ret svage intensiteter, matte man have ret store krystaller til
rgntgenundersggelse for at fA malelige reflekser. Store krystaller
fandt man som regel i mineralsamlinger, og mange mineraler
blev derfor tidligt underkastet strukturanalyse. Det blev hurtigt
klart, at mange uorganiske forbindelser ikke var opbygget af
enkelte molekyler.

Analyse af silikater viste, at i de fleste var siliciumato- >

Figur 4. Beregnet rgntgenspektrum med Cu som grundstof.
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merne omgivet af fire oxygenatomer, der dannede et tetraeder
med siliciumatomet i midten. |1 nogle mineraler, f.eks. olivin,
(Mg,Fe),SiO,, er der isolerede SiO,*-ioner. | pyroxener, f.eks.
MgSiO,, er SIO,-tetrahedrene forbundet i keeder, i andre igen i
plane netveerk. Kvarts og feldspat er opbyggede som tredimen-
sionale netveerk.

Nar man arbejdede med rgntgenkrystallografisk strukturana-
lyse i 1930’erne og op til 1950’erne, matte man finde en passen-
de énkrystal. Derefter skulle man optage et antal rentgendia-
grammer ved at registrere rantgenreflekserne pa film. Sa fulgte
et tidskreevende arbejde med at male et stort antal intensiteter
af de registrerede reflekser. Det blev gjort ved visuel sammen-
ligning med en kalibreret skala.

Dernast begyndte det egentlige arbejde: Beregningerne!

Pa den tid bestod hjemmecomputeren af en regnestok - selv
elektromekaniske regnemaskiner var sjeldenheder pa kemi-
ske laboratorier. Der blev derfor udvist stor opfindsomhed i at
lette beregningsarbejdet, f.eks. ved konstruktion af mekaniske
hjelpemidler og ved tabellering af hyppigt tilbagevendende
beregninger.

Konstitutionen af tusinder af organiske forbindelser var
kendt, fra kemiske og fysisk-kemiske data, s& et mere kvantita-
tivt kendskab til bindingslengder var ikke i farste omgang pa-
treengende. Endvidere var store krystaller af organiske forbin-
delser ikke nemme at finde, og hgje symmetrier, der kunne lette
strukturbestemmelser, forekommer sjeeldent i organiske stoffer.

Dorothy Hodgkin
1 1933 begyndte Dorothy Hodgkin, fgdt Crowfoot, at anvende
rentgenkrystallografiske metoder pa organiske forbindelser.
Hun veg ikke tilbage for at undersgge komplicerede forbindel-
ser som proteiner, hun havde dog ikke mulighed for at foretage
dybtgaende strukturanalyser. Derimod havde hun succes med
undersggelser af steroider, f.eks. cholesterol.

| 1942 begyndte hun med en gruppe af medarbejdere pa
strukturanalysen af penicillin. Mange fremragende kemikere
havde forsggt at bestemme konstitutionen uden at na til et af-
gerende resultat, men Dorothy Hodgkin viste i 1945, hvordan

Figur 5. Strukturbillede af benzylpenicilliumionen.
Farvekode: sort: C, bld: N, rad: O, gul: S. H ikke vist.
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molekylet var sammensat, hvilket dbnede muligheder for syn-
tetiske a@ndringer af penicillin. Blandt hendes senere arbejder
skal fremhaeves strukturanalyserne af vitamin B12 og af insu-
lin. Hun fik i 1964 som den tredje kvinde nobelprisen i kemi.
De to foregdende var Marie Curie (1911) og Irene Joliot-Curie
(1935).

Dorothy Hodgkins indsats ansporede mange, is&r kvinder,
til at arbejde med strukturanalyse af organiske og biokemiske
forbindelser.

Andre kilder til diffraktion

I 1927 viste Davisson og Germer, at elektronstréler i overens-
stemmelse med kvantemekanisk teori har bglgenatur, idet

de gav diffraktionseffekter ved passage gennem metalfolier.
Det forte til udvikling af apparatur til elektronkrystallografi.
Efter 1945 begyndte man at specialbygge kernereaktorer som
neutronkilder til neutronfysik og til neutronkrystallografi. En
seerlig kraftig kilde til rantgenstraling blev synkrotronerne.
Der findes nu adskillige specialbyggede synkrotroner til
rgntgenstraling.

Computeralderen

Da computeren blev almindeligt tilgeengelig for forskere i
1950’erne og 1960°erne, blev regnearbejdet ved krystallografi-
ske strukturanalyser steerkt fremmet. Samtidig skete der store
teoretiske fremskridt, der lettede selve strukturanalysen, ja i de
fleste tilfeelde automatiserede den. Ogsa dataindsamlingen blev
automatiseret og kom under computerkontrol. Malearbejde,
der fer i tiden tog uger eller maneder, kan nu gares pa timer, og
med synkrotronstraling pd minutter. Regnearbejde, der far tog
uger og maneder, kan nu gares pa sekunder og minutter. Den
enorme stigning i computerkapacitet har betydet, at man kan
lgse krystalstrukturer for starre og starre molekyler. Struktur-
analyser af proteiner anses i dag for rutinearbejde.

Har krystallografien sejret sig fil dede?

Krystallografi var tidligere et selvstendigt fag pa mange uni-
versiteter rundt om i verden. | dag er der kun fa leerestole til-
bage i faget, og selv mineralogien er i dag kun en mindre del af
geologistudiet. Der er relativt fa steder, hvor der gives en dybt-
géende uddannelse i krystalstrukturanalysens teori og metodik.
Computerteknologiens udvikling medferte, at det blev muligt
at lade instrumenterne til dataindsamling gere det arbejde, som
veluddannede krystallografer tidligere udfarte. Elektronik, der
fremkom samtidig med computerteknologien, gjorde det muligt
at indsamle store datamangder pé kort tid. Fremskridtene i teo-
rien for strukturanalyse gjorde det sammen med udviklingen

af computerkapaciteten muligt at lgse strukturer af selv store
molekyler med en relativ beskeden indsigt i krystallografiens
grundlag.

Det er derfor en glaeede for dedikerede krystallografer, at arets
nobelpris i kemi blev givet for et fundamentalt arbejde med
diffraktion. Daniel Schechtman fik prisen for sit arbejde om
kvasikrystaller, hvor han med elektronstréaling paviste diffrak-
tionseffekter fra metalfaser, der ikke havde perfekt krystallinsk
periodicitet, men blot en vis regelmassighed i deres opbygning.
Det abner nye muligheder for strukturanalyser ved diffraktions-
metoder ogsa pa faste stoffer, der ikke opfylder strenge krav pa
perfekt periodicitet.

E-mail-adresse:
Svend Erik Rasmussen: ser@geo.au.dk
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Nar PARAFAC ikke virker

PARAFAC-modellen kan give unik indsigt i data, ndr den virker.
Desvcoerre har PARAFAC ogsd nogle helt specielle matematiske
egenskaber, som gar, at den ikke alfid giver brugbare resultater.

Af Rasmus Bro, Sgren Balling Engelsen,
Institut for Fedevarevidenskab,
Kabenhavns Universitet og Lars Ngrgaard, FOSS

Néar PARAFAC virker, sa kan den give nasten magiske resulta-
ter. PARAFAC kan "afkode” komplekse data og finde de rene
underliggende komponenter, hvilket giver utallige nye mulighe-
der. PARAFAC-modellen virker aldeles glimrende pé data, som
folger modellen. Det har vi bl.a. set med fluorescens- og NMR-
data i tidligere kKlummer.

Det er desvaerre sadan, at PARAFAC ikke altid virker.
Faktisk er matematikere en smule "skreemt” over PARAFAC-
modellen, da det viser sig, at generelle lgsninger pa PARA-
FAC-problemer er meget vanskelige at garantere. Man siger,
at PARAFAC-problemet er NP-hardt [1], og det har praktisk
betydning. Der er situationer, hvor ingen PARAFAC-algoritme
kan beregne en model, der giver den bedste lgsning. Og den
“ikke-lgsning”, man i stedet far, vil i praksis veere matematisk
og kemisk nonsens. Det er saledes vigtigt, at kende til de prak-
tiske implikationer af dette problem, nar man vil anvende PA-
RAFAC. Prisen for de fantastiske muligheder med PARAFAC
er, at den er numerisk spidsfindig.

Hvordan ser en ikke-l@sning ud?

Nar PARAFAC-problemet ikke lader sig lgse opstar der, hvad
der kaldes en tofaktor-degenerering [2]. Det er en situation,
hvor to PARAFAC-komponenter bliver naesten helt identiske,
men med omvendt fortegn. Lad os sige, at vores data ligger i
en trevejs kasse X, og at vi har beregnet en trekomponent PA-
RAFAC-model. Hver komponent bestar af en scorevektor for

/C1 C; G

X
n
+
+
+

Im

Figur 1. lllustration af trekomponent PARAFAC-model. Hver kom-
ponent bestér af en score og to loading-vektorer. Ganger man
disse sammen, f&r man den aktuelle énkomponent model/ap-
proksimation, som er vist nederst i figuren for hver komponent.
De to reprcesentationer er séledes identiske.

dansk kemi, 93, nr. 5, 2012

preveretningen og en loading-vektor for hver variabelretning
(figur 1).

Nar man har tofaktor-degenerering, s vil to af komponen-
terne; eksempelvis Z og Z, vere nasten identiske, men med
omvendt fortegn. Der geelder séledes, at

Z =-Z,+¢,
hvor ¢ er en trevejskasse med sma tal. Derfor vil summen
Z +Z,

blive cirka nul og trekomponent-modellen bliver i praksis til en
énkomponent-model, fordi

Z,+2,+2,~Z,

Det kan vises, at jo lengere man beregner (itererer), jo mere
lig bliver de to faktorer, og efter uendelig mange iterationer vil
deres samlede bidrag blive eksakt nul. Samtidig vokser varian-
sen i de to faktorer mod uendelig. Faktorerne vokser altsd mod
uendelig store tal, imens deres sum gar mod nul.

Det skal understreges, at denne opfarsel er et matematisk
artefakt, som ikke afspejler nogen reel kemisk information i
data. Desveerre gar sadan et artefakt det umuligt at bruge den
péageeldende model til noget fornuftigt. Et eksempel er vist i
figur 2, hvor en trekomponent-model er beregnet pa sensoriske
data. | dette tilfeelde er 30 forskellige oste blevet bedgmt af otte
dommere mht. 23 forskellige deskriptorer, som afspejler smag,
aroma, mundfylde, udseende m.m. [3]. Sensorisk analyse er en
kvantitativ og objektiv malemetode, som anvendes i stor stil i
bl.a. fadevareindustrien [4]. | dette tilfeelde har vi en 30x8x23
trevejs kasse. PARAFAC vil under normale omsteendigheder
vaere en ideel model for sddan et datasat, for det giver mening
at antage, at sensorikken afspejler latente, underliggende vari-
able af mere fundamental karakter.

Desveerre ser komponent et og to fra en trekomponent-model
ud som vist i figur 2. Komponent et er korreleret med kompo-
nent to i alle tre retninger. For scores er korrelationen negativ,
mens den er positiv for de to andre. Dette betyder eksplicit, at
de to komponenter cirka udslukker hinanden.

Kongruens kan male det

For at kunne male i hvor hgj grad man har problemer med de-
generering, kan man male, hvor ens de forskellige komponenter
er. Dette kan gares ved at beregne korrelationen mellem kom-
ponenter for de forskellige Z trevejsstrukturer, efter man har
foldet dem ud til en lang vektor. Korrelationer kan dog snyde
lidt, for de kan blive perfekt én, selv nar vektorerne er forskudt.
Hvis eksempelvis vektorerne a og b har en korrelation pa én,
sé vil a og (b + 10) ogsé have en korrelation pa én. | stedet for P
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Figur 2. Score og loading plots af frekomponent PARAFAC-model for sensoriske data. | dette tilfaelde er 30 forskellige oste blevet bedgmt

af offe dommere mht. fil 23 forskellige deskriptorer. Komponent et er plottet mod komponent to.

korrelation anvendes derfor en sakaldt Tucker Kongruens [5],
som er identisk med korrelation, dog uden at korrigere for en
konstant.

I praksis falger man kongruensen mellem alle komponenter
og hvis en af disse beveager sig mod -1, sa skal man tage sine
forholdsregler. Ofte vil man ikke reagere, far kongruensen er
omkring -0.85 og kun hvis den vedvarende falder undervejs i
iterationerne.

Hvad kan man gere?

Som naevnt, sa er en model med tofaktor-degenerering ikke
valid. Og det er af matematiske arsager, s det har ingen kon-
sekvenser for kvaliteten af ens data. Det er ikke data, der skal
"bebrejdes”. | praksis oplever man aldrig problemet for data,
der fglger PARAFAC-modellen fint, mens det eksempelvis i
sensorik forekommer oftere.

Der er adskillige mader man kan prgve at handtere problemet
pa. Man kan &ndre antallet af komponenter op eller ned, og se
om det fjerner problemet (og stadig giver en brugbar model).
Man kan ogsa &ndre lidt pa data. F.eks. kan man fjerne vari-
able, der alligevel antages at vaere mindre vaesentlige, eller man
kan &ndre pa forbehandlingen af data ved f.eks. at skalere pa
anden vis. Endelig kan man ogsa overveje at anvende andre
modeller, som ikke har det samme problem.

Outro

I naeste klumme vil vi se pa en anden multivejs-model, kaldet
Tucker, som ikke har samme problem med tofaktor-degenere-
ring. Til gengeeld er disse modeller ikke helt sa lette at anvende
og fortolke som PARAFAC-modeller.

E-mail-adresser

Rasmus Bro: rb@life.ku.dk

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

Bindingen i elementcert N, klippes over

Luftens nitrogen udnyttes ikke i ret mange industrielle proces-
ser pga. vanskeligheden med at bryde den steerke nitrogen-
nitrogen-binding. En undtagelse er Haber-Bosch-processen til
fremstilling af NH, ud fra N_; men den kreever ogsa hgjt tryk
og temperatur. Forskere ved Cornell University i USA har nu
brudt N-N-bindingen, samtidig med brydningen af bindingen i
et andet meget stabilt molekyle CO under dannelse af oxamid,
som vist til hgjre. Hafniumsandwichforbindelsen til venstre
reageres successivt med N, og CO ved stuetemperatur og et
tryk pa 1 atm. Den nye sandwichforbindelse spaltes af HCI til
bl.a. oxamid.

Carl Th.
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Gasdetektiorer
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Generatorvej 6 B
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www.dfa.dk
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Bruker Optics Scandinavia AB
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SE-17067 Solna

TIf. +46 8 655 25 30 -

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

NMR-analyseudstyr

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

Bggebjergvej 60, Brobyveerk
5672 Broby

TIf. 62 63 10 91
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Miele A/S PROFESSIONAL
Erhvervsvej 2

2600 Glostrup

TIf. 43 27 11 00 - Fax 43 27 15 09
professional@miele.dk
www.miele.dk
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LSS Etikettering A/S
Normansvej 8

8920 Randers NV

TIf. 70 20 25 00 - Fax 70 20 10 44
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Harkeer 24

2730 Herlev
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Lovpligtig “GHS-CLP” faremaerkning
af produkter og prever - med
BarSafe™ etiketsystemet
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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
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TIf. 331309 30 - Fax 331309 34
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Radgivning
Awapatent A/S
Rigensgade 11
1316 Kgbenhavn K
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Er dit firma ikke allerede med i Dansk Kemi's
leverandgrregister, sa veer med fra neeste nummer!

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

Priser pa optagelse:

Pr. produkt: Kr. 230,-
Farvelogo: Kr. 220,-
Ekstra linjer:  Kr.  60,-

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

Veelg selv det eller de produkter, du gnsker at st under.
Vi opretter gerne et nyt produkt, hvis ikke der er et egnet i
forvejen.

Optagelsen lgber 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

Techl\/ledix‘\

TechMedia A/S

Naverland 35

2600 Glostrup

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

Nordens starste fagbladsforlag

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

Alle priser er pr. stk. pr. udgave ekskl. moms
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Smagsgivende elementer i @l

Fredag den 25. maj 2012 kl. 19.00
Valby Kulturhus, Valgardsvej 4-8, Valby

Hvorfor smager en gl som den gar? De er jo i bund og grund alle lavet
af: vand, malt, ger, humle og eventuelt andre krydderier og geer (og
nogle gange bakterier). Men hvad giver ingredienserne af smagsnuan-
cer og under hvilke forhold?

Med en akademisk handvarkers tilgang kikkes der pa brygtraditioner
og proces. Der vil vere rgverhistorier og en spaendvidde fra traditionel
brygkunst til moderne mikrobryg. En tour-de-force i smagsfulde og
vidunderlige gl, med detaljeret neddykning i nogle af deres detaljer.
Men nu skal man jo ikke kun snakke om gl. Derfor vil der tages ud-
gangspunkt i nogle smagspraver pa typiske, outrerede og ekstreme al,
sa medbring eventyrlyst og et dbent sind. Da de fleste af gllene er ret
steerke, frarades det at planlaegge at kere hjem bagefter.
Foredragsholderen Martin Pedersen er datateknologiingenigr fra SDU
og aktiv handbrygger.

Han har vundet adskillige glpriser for sit gl og haft gl med pa Danske
@lentusiasters @lmesse i flere ar.

Pris: Kr. 100. Deltagelse iht. IDAs regler.

Tilmelding pa ida.dk,

moede@ida.dk eller tIf. 33 18 48 18 — arr.nr. 994262

Mgdet er arrangeret af Kemiingenigrgruppen

/. Danish Conference on Bio .
tfechnology and Molecular Biology

May 24 - 25, 2012 at Hotel Munkebjerg, Vejle

Microbial Communities
in Biotechnology, Health
and Biomedicine

It is just in the past few decades that the importance of microbial
communities has been realized with numerous implications for life
on Earth. New methods allowing investigations of complex microbial
systems have revealed an extremely high diversity of microorganisms
with novel properties and complicated interactions. A deeper under-
standing of microbial communities will allow us to cope better with
the large challenges in regard to climate change, water management,
renewable energy, recovery of resources, and public health.

There will be a poster session as well as a commercial exhibition

Regular fees: Members of DBS or DSBMB: 3200 Kr. Non-members
3700 Kr. Reduced fees for Ph.D. and Master Students: Members of

DBS or DSBMB 1600, Kr. Non-members 2100 Kr.

One-day participants 800 Kr.

Full program and registration: www.biokemi.org

Secretariat: Birgitte Magnér Egeberg, Phone: 33 18 46 46, e-mail:
bme@ida.dk

Organisers: Dansk Bioteknologisk Selskab, Biokemisk Forening &
BioPeople

14. Nordiske Filtrerings-
symposium

Det 14. Nordiske Filireringssymposium afholdes den
30.-31. august 2012 i Utzon Centeret, Aalborg

Symposiet er for savel akademikere som industrifolk med interesse i
filtrering og separationsprocesser. Der vil veere indleg fra hele nor-
den - denne gang med seerligt fokus pa separation i forbindelse med
bioraffinaderier og renseanleeg. Derudover vil der vaere en hel sektion
omhandlende keramiske membraner.

Hovedtalere:

Professor E. Drioli fra Department of Chemical Engineering and
ITM-CNR at University of Calabria, i Italien vil holde et foredrag om
”Membrane assisted crystallisation”

Jaap Vente fra ECN, Petten fra Holland vil holde et foredrag om "Hy-
brid Ceramic Nanosieves: Stabilizing Nanopores with Organic Links”

Symposiet arrangeres af "The Nordic Filtration Society” i samarbejde
med Ingenigrforeningen, IDA og Aalborg Universitet. Yderligere
information vil blive tilgeengelig i bladet samt pa websiden www.
nordicfiltration.aau.dk.

Madekalender (5) 2012

24.-25. 5. 2012 Kemiingenigrgruppen, 7. Danish Conference
on Biotechnology and Molecular Biology, Hotel Munkebjerg
Vejle, Se dk 2012 (1/2, 3, 4).

24.5. 2012 Interessegruppen for Gasanalyse og Kemiingeni-
grgruppen, temamgdet Mikrobiel luftforurening, Auditoriet
NFA, Kgbenhavn @. Se dk 2012 (4)

25.5. 2012 Kemiingenigrgruppen, Smagsgivende elementer i
gl, Valby Kulturhus. Se dk 2012 (5).

7.6. 2012 Kemisk Forening, Arsmgde, SDU Odense.

30.-31.8. 2012 Kemiingenigrgruppen, 14. Nordiske Filtre-
ringssymposium, Utzon Centret, Aalborg. Se dk 2011 (6/7,
12) dk2012 (3, 4, 5).

1.-2.11. 2012 Dansk Selskab for Kemometri (DSK), Kemiin-
genigrgruppen, Hotel Nyborg Strand. Se dk 2012 (nr. 4)

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

dansk kemi, 93, nr. 5, 2012

47



Choose from a comprehensive
range of push-button solutions
and high performance systems
based on:

® Magnetic Resonance

® Mass Spectrometry

e Vibrational Spectroscopy
® X-ray Analysis

Our customers include major manufacturers and research
centres, who rely on our high performance analytical
instruments for a broad spectrum of applications in all
fields of research and development, manufacturing

and quality control.

Find the solution to your
analytical question
info@bruker.com = www.bruker.com

Innovation with Integrity

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



