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[-'.,I_-uftakrobat og VP High Purity Europe, Niels-Erik Kongste

Mod nogle af ventilationsbranchens
mest erfarne luftakrobater.

AAF/Dinair er en af verdens farende producenter af |uftfiltre. Koncernen har mere end 3.000 ansatte
i 22 lande. Vi har 100 &rs erfaring og en vision om til stadighed, at veere ferende indenfor global
forskning og produktion p& omrédet. Som nogle af de eneste i verden, udvikler vi f.eks. HEPA filtre
i PTFE - alle testet og godkendt iht. EN 1822. Filtrene b&de reducerer tryktab og giver en energibe-
sparelse pa op til 50%. AAF/Dinair erdesuden verdens eneste producent af PAO testede Membran
filtre - godkendt til bl.a. pharma produktion, ogs&d med 50% reduktion af tryktab. Disse historier og

mange andre, uddyber vi gerne ved lejlighed.
Kontakt en af vores erfarne Luftakrobater i AAF Danmark pa tlf.: 70 26 01 66 eller check aafeurope.dk



Forside

Det genopladelige lithium ion-batteri bruges
overalt i elektronisk udstyr og proeger dermed
vores hverdag, men nu stér genopladelige
batterier over for en ny udfordring: Lagring af
vedvarende energi. Foto: Freepik.com.

é Arktisk opvarmning

- hvad betyder transport af vanddamp sydfra?

Loes om, hvorfor arktisk opvarmning forstcerkes ved
fransportfcenomener.
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Keine Hexerei: Chlorhexidin
Bliv klogere p& nomenklatur omkring et traditionelt

Fremtidens boeredygtige batterier
Det genopladelige Li-ion-batteri finder stor

anvendelse, men mdske vi har behov for et
kvantespring for at sikre boeredygtige batterier

i fremtiden?
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Udvikling og forbedring af tests til
identifikation af hormonforstyrrende stoffer

Hvilke tests anvendes og hvordan kan de

forbedres?
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Fra krise til krise
- kemisk forskning
del af Igsningerne

Vi er nu pa tredje ar med covid-19. Heldigvis en krise som vi i Danmark
langsomt er ved at l&gge bag os. Dette skyldes ikke mindst dygtige bio-
kemikere, vel nok med ungarske Katalin Kariké som den fgrende, der har
udviklet grundlaget for vacciner baseret pa in vitro-transcribed messenger
RNA. Disse forskningsmassige gennembrud var arsagen til en meget hurtig
vaccination af store dele af verdens befolkning.

Lige som vi troede, at tingene ville vende tilbage til det normale, opstod
en energikrise, der er blevet voldsomt forsterket af Ruslands invasion af
Ukraine og de deraf fglgende sanktioner.

Med klimaloven har vi en (langsigtet) plan i Danmark om at reducere
udledningen af CO, med 70 procent i 2030 ved grgn omstilling. Diskus-
sionen har indtil nu vaeret praeeget af en optimisme knyttet til uprgvede tek-
nikker og metoder, men nu er vi tvunget til, i Igbet af f ar, at ggre vores

energiforsyning effektiv og fri af russisk olie og gas. Det
vil kraeve nytenkning. Vi er tvunget til at arbejde pa en

Vi bliver nadt til ot , , strategi, hvor vi benytter teknologi, der er gennemprgvet.

. L Ingen tvivl om, at vi i en kort drrekke kommer til at bru-
Tceﬂ ke |ﬂd |V|d ueH' ge mere olie og kul end planlagt, men vi ma ogsa massivt
@gge investeringerne i vindenergi og solenergi. Biomasse
for CIT Tcen ke STO rT kan maske vere en del af lgsningen, men biomasse er pa
lang sigt nok for vigtig en carbonkilde til at blive brugt
som energikilde. Her skal kemikere rette forskningen
mod udnyttelse af biomasse til fremstilling af mange af de kemikalier, vi i
dag laver ud fra olie.

I Danmark har vi primert tenkt grgn energi i form af store havvindmgl-
leparker. Fremover ma vi fokusere mere pa solcelleanlag, hvor solenergi
prioriteres, ikke kun som store solcelleparker, men ogsa som lokale anleg
der dekker en eller fa husstande. Mindre solcelleanleg vil effektivt kunne
supplere den daglige centrale produktion af strgm til for eksempel varme-
pumper og opladning af elbiler uden at belaste elnettet. Teknikken er velud-
viklet og kan hurtigt blive udbredt. Dette kombineret med bedre isolering af
vores boliger ma vare en del af vejen mod at blive mere grgn og fri af rus-
sisk olie og gas. Det kraver dog et udspil fra regeringen, dersom vi hurtigt
skal komme i gang med at udvikle denne decentrale energiproduktion. Vi
bliver ngdt til at teenke individuelt for at tenke stort.

Energilagring er en afggrende brik, bade for store og sma anlag, for ef-
fektiv udnyttelse af vind- og solenergi. Kemikere har en central rolle i denne
udvikling, og vi skal forts@tte med at udvikle nye effektive metoder. For
store anleg kan hydrogenlagring vare en lgsning, men for decentrale anleg
er det her og nu batterier, der er Igsningen. Det er derfor gledeligt, at nye
generationer af billige og mere “grgnne” batterier er pa vej, for eksempel i

form af natrium-ion batterier, der kan produceres uden materialer som Co,
Ni og Li.

Morten J. Bjerrum
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Enkel og hurtig bestemmelse af PFAS med
Combustion IC fra Metrohm

PFAS (perfluorerede stoffer) anvendes i mange produkter og industrier.

Desveerre akkumulerer de i bade vandforsyning og fedekaede til stor skade for

miljo og sundhed. Sammenlignet med malrettede analysemetoder, der kun maler et lille udvalg af
individuelle forbindelser, er bestemmelsen af PFAS i vandprever med Combustion IC:

v Mere omfattende
v Mere robust
v Nemmere at udfere - L
v Et hurtigt, billigt
screeningsalternativ

2000 MARGA
— Online overvagning
at luftkvalitet.

HIGHLIGHTS

v Kontinuerlig overvagning og analyse af
vandoplagselige gasser og aerosoler 24/7.

v Malte gasser: saltsyre (HCl), salpetersyre
(HNO,), salpetersyrling (HONO),
svovldioxid (SO,), ammoniak (NH,)

v Malte aerosol ioner: klorid (Cl),
nitrat (NO,), sulfat (SO,#), ammonium
(NH,*), kalium (K), calcium (Ca?),
magnesium (Mg?*)

Laes mere pa metrohm.com

£ Metrohm




Foto: Henrik Skov, Aarhus Universitet.
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Forstoerket arktisk
opvarmning

- hvad betyder transport af
vanddamp sydfra?

Klimaforandringer sker hurfigere i Arktis end i resten af verden.
Denne arktiske forstaerkning skyldes bdde feedback-mekanismer og
atmosfcerens fransport af energi. Transport af vanddamp spiller en
tredobbelt rolle, hvor energien, frigivet ved kondensation, sammen
med drivhuseffekten af vanddamp og skyer virker opvarmende.
Dette betyder, at over halvdelen af arktfisk opvarmning alene

skyldes pdvirkninger fra lavere breddegrader.

Samspillet mellem sol, is, sne, skyer og vanddamp er afggrende for opvarmningen i Arktis.

Af Petfer L. Langen,
Institut for Miljgvidenskalb,
iClimate, Aarhus Universitet

Mange er bekendt med is-albedo-
feedbacken, hvor en opvarmning far is
og sne til at smelte bort, og overfladens
refleksion af sollys mindskes. Det giver
yderligere tilfgrsel af energi til overfla-
den og yderligere opvarmning. Dette
er en positiv feedback, som forsterker

den oprindelige opvarmning, og den er
aktiv navnlig i Arktis i disse artier. Ud
over denne mekanisme findes der flere
andre feedbacks, der virker forskelligt
pa lave og hgje breddegrader og bidrager
til arktisk forsteerkning. Desuden spiller
@ndringer i havstrgmmene en rolle.

Et mindre kendt bidrag til arktisk for-
sterkning er transporten af energi i at-
mosferen fra lave breddegrader. At store
mangder energi konstant transporteres

fra lave breddegrader op til Arktis, er
ikke kontroversielt. Heller ikke den store
betydning for Arktis af disse transporter.
Det, der er vigtigt for arktisk forsterk-
ning, er dog ikke selve transporten,

men snarere forandringer i transporten,
og her bliver det mere usikkert: Bliver
transporten ind i Arktis stgrre eller min-
dre, nar klimaet varmes op?

Arktis tcet forbundet

med lave breddegrader
Sammenligner man estimerede arktiske
temperaturer gennem geologisk tid i
forhold til resten af kloden, ses det, at
udsving i Arktis har fulgt det globale
gennemsnit, blot forstaerket til omtrent
en tredobling. Dette taler for, at mens
lokale feedbackmekanismer forsterker
det arktiske signal forskelligt fra model
til model og fra geologisk periode til
geologisk periode, sa tillades arktiske
temperaturer tilsyneladende ikke at
afvige synderligt fra den tvungne faktor
3. Dette tyder igen pa, at Arktis er sa
effektivt forbundet til lavere breddegra-
der, at arktiske forandringer langt hen ad
vejen styres af de globale udsving.

Modsatte konklusioner om
betydningen af varmetransport
Dette er i trdd med en rakke studier, der
demonstrerer, at en stor andel af den ark-
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tiske opvarmning skyldes opvarmningen
uden for Arktis. Omvendt er det umid-
delbart i kontrast til en anden raekke
studier, der viser, at forandringer i den
atmosfariske netto-varmetransport ikke
bidrager nvneveardigt til den arktiske
opvarmning.

P4 den ene side har vi studier, hvor
man med klimamodelsimuleringer pa
den ene eller anden méde isolerer den
opvarmning, der alene skyldes forggelse
af CO, inden for Arktis, fra den der
fremkommer inde i Arktis som fglge af,
at omraderne uden for Arktis varmes op.
Simuleringerne er lavet med forskellige
klimamodeller pa forskellige méder, og
derfor kommer de ogsa frem til forskel-
lige resultater. Til feelles har de dog, at
50-85 procent af opvarmningen i Arktis
skyldes de fjerne effekter. Dette er ret
opsigtsvekkende: Mindst halvdelen af
den arktiske opvarmning skyldes i fgrste
omgang udefrakommende pavirkning.
Dermed begynder man at forsta, hvorfor
arktiske temperaturudsving tilsyneladen-
de er sa tet forbundet med de globale.

P4 den anden side har vi studier, hvor
man pa forskellige mader opggr, hvor
meget netto-varmetransporten ind i

, Sammen-

ligner man
estimerede arktiske
temperaturer
gennem geologisk
fid i forhold fil resten
af kloden, ses det,
at udsving i Arktis
har fulgt det globale
gennemsnit, blof
forstcerket fil omtrent
en fredobling

Arktis forandrer sig i et varmere klima,
og hvilken betydning disse forandrin-
ger har pa de arktiske temperaturer. De
finder ret enstemmigt, at atmosfarens
netto-tilfgrsel af energi til Arktis sydfra
forandrer sig minimalt. Derfor konklu-
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deres det, at atmosferisk varmetransport
ikke kan spille nogen afggrende rolle for
den forsterkede arktiske opvarmning.

Men hvordan henger det nu sammen?
Der er nemlig ikke noget metodologisk
at udsette pa hverken den ene eller den
anden rakke af studier. Ikke desto min-
dre kommer man alligevel til modstri-
dende resultater: Er det halvdelen eller
mere af den arktiske opvarmning, der
skyldes udefra kommende effekter, eller
spiller varmetransporten kun en meget
lille rolle?

Vanddampens

tredobbelte effekt

Forklaringen skal findes et lag dybere.
Jeg har i det forrige talt om “netto-
varmetransporten”, da den atmosfariske
varmetransport bestar af flere dele. Pa
den ene side har vi transport af varm
luft; vi kender det herhjemmefra, nar
vinden slar om fra nord til syd, og tem-
peraturen stiger drastisk. Dette kalder vi
tgrstatisk energi (pa engelsk dry static
energy, DSE). Pa den anden side har vi
transporten af vanddamp. Vanddampen
er jo i sin tid fordampet ved lavere bred-
degrader fra en hav- eller landoverflade,
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Heat release at
condensation
—— Remote effects

Local Arctic effects
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Arktisk opvarmning forstcerkes of tilfgrslen af vanddamp fra lavere breddegrader. Kilde: Figur er gengivet fra P.C. Taylor et al., "Process
Drivers, Inter-Model Spread, and the Path Forward: A Review of Amplified Arctic Warming”, Frontiers in Earth Science, vol. 9, 2022.
https://doi.org/10.3389/feart.2021.758361 under Creative Commons CC-BY 4.0".

som blev afkglet 1 forbindelse med fase-
overgangen. Nar vanddampen kondense-
rer i den arktiske atmosfere, frigives den
tilsvarende energi igen. Energi er blevet
flyttet fra lave breddegrader til Arktis,
men indtil vanddampen kondenseres, er
energien sd at sige skjult, og man kalder
det latent varme (pa engelsk latent heat,
LH).

Det viser sig, at nar klimaet bliver
varmere, endres bade DSE- og LH-
komponenten af den totale varmetrans-
port, men i modsat retning: Idet arktisk
forsterkning mindsker temperaturfor-
skellen mellem lave og hgje bredde-
grader, bliver den direkte transport af
varme, DSE, mindre effektiv, og denne
mindskes. Omvendt stiger det generelle
indhold af vanddamp, og LH-transporten
forgges. Et bredt udsnit af klimamodel-
ler kommer frem til, at de to @ndringer
ret ngje ophaver hinanden, og netto-
@ndringen er ganske tet pa nul [3].
Dette forklarer raekken af studier, der,
baseret pa beregninger af @ndringer i
netto-transporten, konkluderer, at den
atmosfariske varmetransport neppe kan
spille nogen stgrre rolle.

Pa trods af at netto-transporten stort
set er uaendret i det varmere klima,
er ssmmenstningen mellem DSE og
LH dog forandret: Der transporteres
mere vanddamp ind i Arktis, og dette
bidrager til at forgge drivhuseffekten i
Arktis. Desuden gger det skydekket, der
i den kolde, mgrke arktiske vinter ogsa
virker kraftigt opvarmende. Transport af
vanddamp spiller dermed en tredobbelt

opvarmende rolle: 1) Drivhuseffekten af
vanddampen inden kondensation, 2) den
frigivne latente energi ved kondensa-
tion (det eneste bidrag, der medregnes i
betragtninger af netto-transporten) samt
3) drivhuseffekten af skyer efter kon-
densation. Observationsbaserede studier
og simuleringer med klimamodeller har
vist, at den opvarmende effekt af vand-
damp er vaesentlig stgrre, end man skulle
forvente alene ud fra LH-transporten.
Somme tider kan effekten vere op til ti
gange stgrre. Sdledes kommer man til at
ignorere store opvarmningsbidrag, der
hidrgrer fra @ndringerne i vanddamp-
transport, hvis man kun ser pa LH-delen.

Konklusion

Pa grund af den tredobbelte rolle af
vanddamp ser vi to rekker af studier, der
kommer til forskellige konklusioner. Den
ene rekke medtager kun LH-delen og
konkluderer, at vanddamptransport ikke
spiller en stgrre rolle for arktisk for-
sterkning. Den anden medtager, i kraft
af designet af modelsimuleringerne, den
tredobbelte effekt, og desuden de lokale
arktiske feedback-forsterkninger af den
opvarmning, som den @ndrede vand-
damptransport s@tter i gang. Dermed
konkluderer de, at uden effekten af op-
varmningen sydpa og den dertil hgrende
@ndring i varmetransporten, ville den
arktiske opvarmning hgjst vaere halvt sa
stor.

E-mail:
Peter Langen: plangen @envs.au.dk
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B NOMENKLATUR

Keine Hexerel: Chlorhexidin

Man har leenge kunnet kgbe preparater
indeholdende det antibakterielle middel
chlorhexidin, jf. figur 1. Her skal der
ikke tages stilling til det gnskvaerdige i
at udbrede denne chlorerede forbindelse
til alle mulige overflader, inklusive den
menneskelige hud, sdgar mundhulen,
men hvad dakker det mystiske navn
over? Det lyder som et systematisk ke-
misk navn, men det er det ikke, bortset
fra referencen til chlor. Stoffet er afledt
af den stamforbindelse, der tidligere hed
biguanid (strukturformel E i figur 2).
12013 besluttede IUPAC at skrotte
navnet “biguanid’, der ellers var meget
logisk i betragtning af strukturen som
dimer af guanidin HN=C(NH,),, som i
hvert fald biokemikerne vil vere pa for-
navn med. Nu skulle det hedde imidodi-
carbonimidsyrediamid. Hva’behar? Og
IUPAC'’s representation af strukturen er
vist i figur 3. Det nye navn er dog forsta-
eligt, nar man far det skilt ad, og som sa
ofte handler det om, at det er en del af en
mere omfattende systematik, som altsa
prioriteredes over det gammelkendte.
Denne systematik fremgar af figur 2.
Tilbage til chlorhexidin. Strukturen er

Apalekits
Kl hexidin

0 T

Figur 1. Et chlorhexidinproeparat kgbt pd
apoteket.

o oK S |-|=x"r
e G S
N el =

Figur 2. A: carbonsyre (kulsyre)

— B: dicarbonsyre — C: dicarbonimidsyre
(=0 udskiftet med =NH pé& begge
carbonatomer, signaleres med infikset
‘imid") — D: imidodicarbonimidsyre

(den centrale gruppe -O- udskiftet

med -NH-, her bruges affikset 'imido”’)

— E: imidodicarbonimidsyrediamid

(—OH udskiftet med —NH, p& begge
carbonatomer, som scedvanlig signaleret
med suffikset ‘amid”).

N N7

NH NH
N! 2 N?
LNT 1 SNT 3 wn,

B H
Figur 3. Strukturformel for
imidodicarbonimidsyrediamid (tidligere
biguanid) med IUPAC’s nugceldende
lokantsystem (denne figur popper ogsé

op p& Nomenklaturudvalgets hjemmeside

[1]. hvis man sgger p& det nye navn).

H
N

NN
T
o NH NH

Figur 4. Chlorhexidin.

vist i figur 4, hvor man ser imidodicarbon-
imidsyrediamid i hver ende af en seksled-
det kaede, altsa hexan-1,6-diyl. Det syste-
matiske navn for chlorhexidin bliver sa

N', N"-(hexan-1,6-diyl)
bis[NV*-(4-chlorphenyl)
imidodicarbonimidsyrediamid]

med brug af nitrogenlokanter fra figur 3.
I et sddant multiplikativt navn sattes et
merke (engelsk en ‘prime’) pa den lokant,
der refererer til det andet eksemplar af
den multiplicerede gruppe, mens den
tilsvarende lokant i det fgrste eksemplar
er umarket. Det er vigtigt med raekke-
fglgen af denne staffage, altsa at merket
kommer uden pa superskript-éttallet. Som
det ses pa figur 3, er der nemlig et andet
nitrogenatom, der har lokanten N

Nu vi er ved denne nitrogenrige
stamforbindelse, er det populaere type
2-diabetes-medikament metformin i gv-
rigt N',N'-dimethylimidodicarbonimid-
syrediamid (ingen merker! — laeseren
kan nu let tegne strukturformlen for dét).

TD, Nomenklaturudvalget

Reference
1. www.kemisknomenklatur.dk.

Cl
NH NH
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Coronasmitte pavirker hjernen

Ny forskning med dansk deltagelse pavi-
ser, at scanninger kan afslgre @ndringer i
hjernen efter coronasmitte.

Et nyt studie, der er publiceret i det
ansete tidsskrift Nature, afslgrer, at
selv 1 milde tilfelde af corona, kan der
detekteres @ndringer i hjernen efter
smitte. I studiet blev scanninger af
hjernen hos 401 briter i alderen 51-81
ar sammenlignet inden og efter, de
havde haft corona, og samtidig blev
der lavet tilsvarende scanninger pa 384
kontrolpersoner. Der blev identificeret
en statistisk signifikant forskel, nar
de to grupper blev sammenlignet med
hensyn til maengden af gra substans i
hjernen, og endvidere stgrre @ndringer
i markgrer for vevsskade i hjerne-
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regioner, der er funktionelt forbundet
med lugtesansen. Ogsa nar man sa bort
fra de forsggspersoner, der havde sa al-
vorlige symptomer, at det resulterede i
indleggelse, var forskellene mellem de
coronasmittede og kontrolpersonerne
signifikant forskellige. Hvorvidt denne
skadelige pavirkning pa hjernen delvist
kan vendes, eller om disse virkninger
vil vare ved pa lang sigt, ved man end-
nu ikke og mangler at blive undersggt.

Reference

Gwenaélle Douaud, Soojin Lee, Fidel Alfaro-
Almagro, Christoph Arthofer, Chaoyue
‘Wang, Paul McCarthy, Frederik Lange, Jesper
L. R. Andersson, Ludovica Griffanti, Eugene
Duff, Saad Jbabdi, Bernd Taschler, Peter
Keating, Anderson M. Winkler, Rory

Foto: Wikimedia.

Collins, Paul M. Matthews, Naomi Allen, Karla
L. Miller, Thomas E. Nichols & Stephen M.
Smith. SARS-CoV-2 is associated with changes
in brain structure in UK Biobank. Nature, 2022,
doi.org/10.1038/s41586-022-04569-5.
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EliteForsk-prisen 2022

Torsdag den 24. februar 2022
blev den drlige EliteForsk-
prisuddeling afholdt.

Ved festlighederne overrakte uddannelses- og forskningsmini-
ster Jesper Petersen og H.K.H. Kronprinsesse Mary EliteForsk-
priserne og EliteForsk-rejsestipendier. EliteForsk-prisen uddeles
hvert ar til yngre forskere, hvis forskning er i international
topklasse.

Arets fem prismodtagere er Anne Ladegaard Skov, professor
ved Danmarks Tekniske Universitets Institut for Kemiteknik
og leder af Dansk Polymer Center; Anton Pottegaard, profes-
sor ved Institut for Sundhedstjenesteforskning pa Syddansk
Universitet og forskningsleder ved Sygehusapotek Fyn pa
Odense Universitetshospital; Felix Riede, professor i forhisto-
risk arkaologi ved Institut for Kultur og Samfund ved Aarhus udfordringer. Det er forskere, der mestrer det internationale

H.K.H. Kronprinsesse Mary og uddannelses- og forskningsminister
Jesper Petersen overraekker EliteForsk-prisen 2022,
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Universitet. skaber forskningsmiljger i international sarklasse.
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brydende grundforskning, der bidrager til at lgse globale Kilde: Uddannelses- og Forskningsministeriet
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Fremtidens
boeredygtige batterier

Det kommercielle Li-ion-batteri fejrede for nylig sin 30-ars fgdselsdag
og har allerede sat et stort aftryk p& vores samfund. | dag giver
teknologien liv fil stort set al elektronik, vi omgiver os med, og har
dertil fundet vej ind i elbiler. Genopladelige batterier star nu overfor
den nceste landvinding: Lagring af vedvarende energi. De nye
anvendelser og det stigende forbrug aof Li-ion-batterier scetter store
krav il ydeevne, levetid, pris og baoeredygtighed.

Af Bettina Pilgaard Andersen og Dorthe Bomholdt har teknologien taget fart [1]. Det afspejles for eksempel i det

Ravnsbcek, Institut for Kemi, Aarhus Universitet enorme verdensomspandende salg af smartphones, tablets
og barbare computere og et stadigt stigende salg af el- og

12019 modtog de tre hovedmand bag Li-ion-batteriet Michael hybridbiler. Det genopladelige batteri finder dog ikke kun sin

S. Whittingham, John B. Goodenough og Akira Yoshino anvendelse i hverdagens transportable enheder, men er ogséa en
Nobelprisen i Kemi for deres opfindelse. Med rette! For siden mulig lgsning pa miljgmeessige problemstillinger som lagring
Sony i 1991 lancerede deres forste genopladelige Li-ion-batteri af vedvarende energi.
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12020 producerede Danmark 28 TWh el ved afbrending
af kul, olie, naturgas, biobrandsler, affald samt brug af vind-,
sol- og vandenergi. Heraf kommer 58 procent fra vindenergi. I
dette regnskab eksporteres 1,8 TWh, mens 8,6 TWh importeres
fra vores nabolande [2]. Denne ubalance skyldes, at der endnu
ikke er mulighed for effektiv lagring af den lokalt produce-
rede grgnne energi - en problemstilling, som det genopladelige
batteri kan vaere med til at lgse, og dermed effektivisere vores
brug af grgn vedvarende energi.

Hvordan virker et

genopladeligt Li-ion-batteri?

Et genopladeligt Li-ion-batteri (figur 1) har tre essentielle kom-
ponenter: En negativ elektrode (anode), en positiv elektrode
(katode) og elektrolyt. Det er i de to elektroder, som bestar af
fast stof, at elektrisk energi (strgm) omszttes til kemisk energi
under opladning og tilbage til elektrisk energi igen under
afladning.

Nar batteriet er i den afladte tilstand, befinder Li-ionerne og
de tilhgrende elektroner sig i katoden. Ved opladning bruges
elektrisk energi (fra stikkontakten) til at tvinge elektroner ud af
katoden og via det elektriske kredslgb over i anoden. Da elek-
tronerne er negativt ladede, vil der samtidig tvinges Li-ioner
(som er positivt ladede) ud af katoden. Li-ionerne kan ikke
Igbe i det elektriske kredslgb, og de vil i stedet overfgres til den
flydende elektrolyt, der ligger mellem de to elektroder. Elek-
trolytten, der er designet til at transportere ioner, vil nu sgrge
for, at Li-ionerne bringes over til anoden, hvori de forenes med
elektronerne, der kom gennem det elektriske kredslgb. Batteriet
indeholder nu den elektriske energi, som denne proces har “’ko-
stet”, og kan opbevare energien, indtil vi slutter det elektriske
kredslgb til igen for at benytte strgmmen. Nar dette sker, forlg-
ber den modsatte proces og den elektriske energi frigives igen.

Mere spcending

I de fgrste kommercielle Li-ion-batterier bestod katoden af
littumkoboltoxid, LiCoO,, mens anoden bestod af grafit. De
kemiske reaktioner, der sker i disse materialer, nar batteriet af-
og oplades, kan beskrives som:

Katoden: LiCoO, ¢ LigsC00, + 0,5 Lit+05e”
Anoden: = Lit + e o Liy,C

Som det ses, oxideres kobolt (Co), mens karbon (C) reduce-
res ved reaktion mod hgjre (opladning). Den elektriske energi,
der benyttes til at flytte elektroner fra katoden til anoden,
omdannes séledes til kemisk energi ved at drive disse reakti-
oner [3].

I dag, 30 ar efter Li-ion-batteriets kommercialisering, bestar
anoderne i kommercielle Li-ion-batterier stadig hovedsageligt
af grafit, men andre materialer sdsom Li,Ti;0,, og silicium vin-
der ogsa ind (se tabel 1, side 14). P4 katodesiden benyttes typisk
materialer, der minder om LiCoO,, hvori en del af kobolten er
udskiftet med andre metaller [4,5].

Reaktionerne, der forlgber i katoden og anoden under af- og
opladning, danner baggrund for spe@ndingen af batteriet, som
afhanger af forskellen i kemisk potentiale mellem de to elek-
troder (figur 2). Med andre ord er forskellen i energi forbundet
med de to reaktioner (forskellen i reduktionspotentialerne for
reaktionerne) [13]. Det betyder, at batteriets spending kan gges
ved at veelge katoder og anoder med stor forskel i kemisk poten-
tiale. Et batteri baseret pa LiCoO, og grafit leverer en spanding
pa cirka 3,6V.

Derfor fokuserer forskningsaktiviteter blandt andet pa at ud-
vikle nye elektrodematerialer, der gger spendingen af batteri-
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Figur 1. Zoom af et batteri med skematisk illustration af
opbygningen aof et klassisk Li-ion-batteri. For hver Li-ion, der
bevceger sig fra katoden til anoden under opladning, flyttes én
elektron (dvs. strgm) via det ydre kredslgb.

erne. Det kan for eksempel ggres ved at benytte andre metaller
end kobolt eller udskifte oxid (O) med andre mere elektronega-
tive ioner, som for eksempel fluorid (F). Teoretisk kunne man
forestille sig Li-ion-batterier med en sp@nding pa op mod 5,9V.
Dog begrenses spandingen ogsa af den elektrokemiske stabi-
litet af elektrolytten. Denne er bestemt af energiforskellen mel-

4 Energy
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Figur 2. Sammenhceng mellem de elektrokemiske potentialer af
elektroderne i forhold fil de relative energier af HOMO og LUMO
for elektrolytten. Disse fre komponenter bestemmer batteriets
spcending.
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Figur 3. Inddeling af det periodiske system efter elementernes veegt, pris, giftighed, tilgcengelighed og egnethed fil brug i batterier [13,18].

lem elektrodens hgjest besatte og lavest ubesatte molekylaere
orbital (de sakaldte HOMO og LUMO). Det kemiske potentiale
for anoden skal derfor vaere placeret under LUMO, mens det for
katoden skal veere placeret over HOMO, som illustreret pa figur
2, side 13. Hvis dette ikke er opfyldt, vil elektrolytten blive
reduceret eller oxideret pa henholdsvis anoden eller katoden.
Den elektriske energi, der tilfgres batteriet under opladning, vil
derved blive forbrugt i denne proces og vil ikke kunne frigi-
ves igen, da processen er irreversibel [13]. Derfor er der ogsa,
forskningsmessigt, stor fokus pa at udvikle nye elektrolytter til
batterier med hgj spending.

Hgjere kapacitet
Hvor meget strgm et Li-ion-batteri kan levere, inden det skal
genoplades (for eksempel hvor langt en elbil kan kgre pa en op-
ladning), dvs. batteriets kapacitet, afh@nger altsa af, hvor mange
elektroner, og dermed hvor mange Li-ioner, der kan flyttes mel-
lem de to elektroder. Eller med andre ord, hvor mange Li-ioner
og elektroner, der kan frigives og genindszttes i de faste mate-
rialer, der udggr elektroderne (for eksempel grafit og LiCoO,).
Den teoretiske kapacitet af et elektrodemateriale, givet i
mAh/g, kan beregnes ud fra formel (1), hvor n er antal elektroner
(eller Li-ioner), der kan frigives og genindsattes i materialet, F

er Faradays konstant (96485,3 C/mol) og M er elektrodemate-
rialets molarmasse [13].

nF !
3,6-M )

Formlen fortaller os, at materialer med lave molarmasser vil
give en hgjere kapacitet. Derfor fokuserer udviklingen af nye
batterimaterialer primert pa grundstoffer, der ligger forholds-
vist hgjt i det periodiske system (figur 3). Samtidig vil man
naturligvis gerne gge n i formlen, dvs. gge antal elektroner (el-
ler Li-ioner), der kan frigives og genindszattes i materialet. Det
kan opnés ved at vende sig mod helt nye elektrodematerialer.
For eksempel kan alle tre Li-ioner (og dermed tre elektroner)
i katodematerialet Li,V,(PO,), [14] udnyttes i modsatning til
kun ¥2 Li i LiCoO,, hvorfor kapaciteterne er hhv. 197 og 137
mAh/g. Derfor undersgges brugen af silicium (Si) som anode
ogsa intenst, da det kan optage >5 Li per Si, hvilket giver en
teoretisk kapacitet pa >4.000 mAh/g. Desverre er Si-anoder
ikke stabile og mister hurtigt deres evne til at levere den hgje
kapacitet [15].

Ct=

Leengere levetid
Vi kender alle frustrationerne forbundet med &ldre telefo-

Specifik anvendelse

Li-ion batteriteknologi

Smartphones LCO-G, NCM-G
Tablets og baerbare computere NCM-G, LCO-G
Elveerktgj NCM-G, LMO-G
Elcykler NCM-G, LMO-G

Hybridbiler, elbiler og varebiler
Andre enheder i hjemmet

NCM-G, LFP-LTO

NCM-G, LMO-G, NCA-G

Batteristgrrelse Antal enheder forventet
produceret i 2016-2050

5-15 Wh 8 milliarder

20-150 Wh 5 milliarder

15-50 Wh 400 millioner

150-400 Wh 2 milliarder

5-250 kWh 1,25 milliarder

3-30 kWh 100 millioner

Tabel 1. Type of Li-ion batteriteknologi, der anvendes i forskellige apparater. Katodematerialer: LCO, LiCoO,, NCM;
Liy 05(Nig sC0g,:MNg 50,0502 LMO, LiMN,O,; NCA, LiNipC0g15Al5,0:0,. Anodematerialer: G, grafit; LTO, Li,TisO,, [3].
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ner eller computere, der skal lades konstant, fordi batteriet

er slidt. Men hvad sker der egentlig inde i batteriet, nar det
slides? Spgrgsmalet har desveerre ikke et simpelt svar, da
forringelse af batteriers ydeevne skyldes en rekke komplekse
feenomener, der er forbundet med hinanden og pavirkes af
mange parametre [16]. Dog tyder alt p4, at tab af ydeevne har
tre hovedarsager [17]:

1) En del af Li-ionerne forbruges af ugnskede kemiske reakti-
oner (for eksempel nedbrydning af elektrolytten).
2) En del af elektroderne bliver inaktive, fordi de for eksem-
pel mister elektrisk kontakt med kredslgbet eller oplgses i
elektrolytten.
3) Batteriet mister sin evne til at transportere ioner og elektro-
ner gennem elektroderne og elektrolytten. Det kan for eksempel
ske ved dannelsen af passiverende lag pa overfladen af elektro-
derne eller pa grund af omdannelser i elektrodernes struktur
[18].

Disse processer pavirkes naturligvis af, hvordan batteriet bru-
ges. Hvis der for eksempel trekkes en hgj strgm (dvs. forbruger

M Batteriets historie

Ordet “batteri” har eksisteret siden slutningen af 1740’erne.
Her brugte Benjamin Franklin ordet for fgrste gang til at
beskrive et system, der kan lagre elektricitet. Dette er blot
fgrste gang, at ordet er blevet brugt, men det menes, at det
fgrste batteri blev fremstillet allerede 250 £.Kr. Dette bat-
teri kendes i dag som Bagdadbatteriet [5].

I 1800 fremstillede Alessandro Volta dét, der i dag er
anerkendt som det fgrste batteri. Voltasgjlen bestod af
skiftende lag kobber og zink med en klud gennemvadet af
en saltoplgsning mellem hvert lag [5]. Herfra kunne H* fra
saltoplgsningen reduceres ved oxidation af zink-katoden,
og derved danne brint ved reaktionen givet i ligning (1) [6].

Zn(s) + 2H*(aq) - Zn**(aq) + H,(g) @™

Grundet udviklingen af gasformig H, ggedes den indre
modstand og resulterede i kortslutning. Derfor udviklede
John Frederic Daniell i 1836 et Daniell-element. Denne
elektrokemiske celle forbedrede voltasgjlen ved at lgse
brintproblemet, idet en ion-permeabel separator blev intro-
duceret, og elektroder, samt elektrolytter, blev adskilt [7].

I 1859 udviklede Gaston Planté blysyre-batteriet, det
fgrste genopladelige batteri, som i dag stadig anvendes i
blandt andet transportmidler [5,8]. Blysyre-batteriet bestar
af en anode af metallisk bly og en PbO,-katode, adskilt af
en separator og nedsunket i svovlsyre. Ved afladning finder
reaktionen givet i ligning (2) sted, mens opladning omfat-
ter den modsatrettede reaktion [9]:

Pb(s) + Pb0,(s) + 2H,S0,(aq) = 2PbS0,(s) + 2H,0(1) (2)

I 1899 opfandt Waldemar Junger et nyt genopladeligt
batteri: Nikkel-cadmium-batteriet (NiCd). 90 ar senere, i
1989, kom den mere miljgvenlige aflgser: Det genopladeli-
ge nikkel-metalhydrid-batteri (NiMH), som stadig benyttes
i et vist omfang i dag [10].

Dog er det langt mest benyttede genopladelige batteri i
dag Li-ion-batteriet, som blev opfundet i 1970’erne af Mi-
chael Stanley Whittingham. I det fgrste Li-ion-batteri blev
Li-metal og titaniumdisulfid (TiS,) anvendt som elektroder,
og derved blev det fgrste interkalationsbatteri skabt [11,12].
Herefter er udviklingen fortsat, nye elektrodematerialer og
teknologier bliver udforsket og er i dag et stort forsknings-
omrade i hele verden.
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Natrium Litium
Redoxpotentiale (V -2,70 -3,04
vs. S.H.E)
Stgrrelse af kation (A) 1,16 0,90
Atomveegt (amu) 22,99 6,94
Mangde i Jordens 2% 0,002%
overflade
Pris (karbonater i 4,11-4,49 0,07-0,37
2011, €/kg)

Tabel 2. Forskelle mellem natrium og litium, som har indflydelse
pd& blandt andet starrelse, kapacitet og pris af batteriet [19,20].

mange watt), vil risikoen for, at batteriet &ldes hurtigt vere
stgrre. Her skal det dog bemzarkes, at nogle batterier er desig-
net til at levere mange watt og derfor ikke pavirkes af dette i
samme grad. Batteriets levetid er desuden meget pavirket af
temperatur, s@rligt fordi processerne (1-3) forlgber hurtigere
ved hgjere temperatur. Dog kan kulde ogsa skade batteriets
levetid. Sidst, men ikke mindst, bgr batterier ikke udsattes for
mekanisk stress, dvs. bgjes eller udszattes for tryk, da det kan
fgre til ugnskede reaktioner pa elektrodernes overflader, og
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den elektriske kontakt mellem elektroder og kredslgb kan blive
gdelagt [17].

Jagten pd koboltfrie materialer

Det fgrste kommercielle genopladelige batteri, som Sony lan-
cerede, bestod som navnt af en grafit anode og LiCoO, katode.
Dog blev den hgje pris, lave tilgaengelighed og hgje toksicitet
af kobolt hurtigt et problem, hvorfor materialeforskere har
arbejdet ihaerdigt pa at finde alternativer til LiCoQ,. Dette har
fgrt til udvikling af en rekke LiCoO,-lignende materialer, hvor
en del af kobolten er udskiftet med andre metaller som nikkel
og mangan, for eksempel LiNi, 3Co, 5Al, 5O, (tabel 1, side 13).
Disse materialer har forholdsvis hgje energidensiteter og god
stabilitet. Desverre er det ikke lykkedes at slippe helt af med
kobolt i disse materialer.

Et kobolt-frit alternativ er LiFePO,, hvilket er et meget bil-
ligt, stabilt og miljgvenligt materiale. Dog har den forholdsvis
lave spending, og dermed lave energitethed, begrenset brugen
af materialet, men pa grund af de stigende Co-priser, spas Li-
FePO, en lys fremtid. Udover disse materialer, arbejder forskere
pa at finde helt nye elektrodematerialer som anvender gengse
overgangsmetaller, s& som jern (Fe) og titanium (Ti), samt
byggesten, for eksempel fosfat og silikat, som forefindes i store
mangder i naturlige mineraler (figur 3, side 14) [3].

Fra litium til natrium

Det er dog ikke kun kobolt i batterierne, der kan vise sig at
blive et problem. Den stigende batteriproduktion gger fokus
pa pris og miljget. Det udfordrer ogsa brugen af litium (Li),
da det er en relativt begrenset ressource (figur 3, side 14).
Men hvad er alternativet? Her vendes blikket mod grundstof-
fer som natrium (Na), magnesium (Mg), calcium (Ca) og
aluminium (Al).

Natrium har mange egenskaber tilfzelles med litium og
grundstoffet har en hgj naturlig forekomst i vores natur, hvilket
betyder, at prisen pa natriumholdige rastoffer er meget lavere end
for tilsvarende litiumforbindelser. Derfor er natrium en potentiel
meget lovende kandidat som aktiv ion i fremtidens batterier. De
abenlyse udfordringer, som er forbundet med brugen af natrium,
er den ggede ionstgrrelse, hvilket besvaerligggr iontransport i bat-
teriet, natriums vagt og det hgjere reduktionspotentiale i forhold
til litium. Disse forskelle er blandt andre opsummeret i tabel 2 pa
forrige. Udfordringerne vil resultere i et tungere batteri med en
lavere kapacitet. Kort sagt indskraenker kemien, hvor effektivt et
batteri, der kan produceres, og Na-ion-batteriet kan derfor aldrig
komme til at leve op til Li-ion-batteriet, nar det geelder ydeevne.
Men gnsket om lave priser og hgj grad af baeredygtighed giver
Na-ion-batteriet sin berettigelse og teknologien er i disse ar ved
at finde vej til det kommercielle marked [21].

Fremtidens batteriteknologier

Hvor Li-ion-batteriet i dag benyttes til stort set alle anvendelser,
der kraver et genopladeligt batteri, vil fremtiden sandsynligvis
byde pa en vifte af batteriteknologier, der er tilpasset til den
enkelte anvendelses krav om ydeevne, levetid og pris. I frem-
tidens batteriteknologier kommer beredygtighed ufravigeligt
til at spille en stor rolle bade i forhold til, hvilke ressourcer der
benyttes i batteriets komponenter og i forhold til, hvor effektivt
og nemt batterierne kan genbruges.

Udviklingen af fremtidens batteriteknologier kraever en stor
global forskningsindsats, hvori der skal designes og fremstil-
les nye funktionelle batterimaterialer, som efterfglgende skal
undersgges i stor detalje for at optimere batteriernes spanding,
energitethed, kapacitet, levetid, baredygtighed og ikke mindst
deres sikkerhed.
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Udvikling og

forbedring af tesfs

til iIdentifikation af
hormonforstyrrende stoffer

ERGO - EndocRine Guideline Optimization.

Af Henrik Holbech, Biologisk
Institut, SDU, og Helle Elisabeth
Lyngborg, Research & Innovation
Organisation, SDU

Der er i de seneste artier kommet stor
fokus pa, at kemikalier kan pavirke
menneskers og dyrs hormonsystemer

pa en made, der kan forarsage alvorlige
effekter pa sundhed, herunder udvikling
og reproduktion. Derfor har man i de se-
neste 20 ar arbejdet i internationalt regi
(sdsom i EU og OECD) pa at udvikle
og validere tests, der kan identificere
hormonforstyrrende kemikalier, sa de
kan reguleres lovgivningsmassigt. Man

KEMIFSKUS - Dansk Kemi, 103, nr. 2, 2022

er kommet langt, men der er stadigvaek
store huller i de tests, der er til radighed i
dag og lovgivningsmassigt er man heller
ikke helt pa plads i EU.

Derfor har EU i forskningsprogram-
met Horizon 2020 stgttet otte europei-
ske projekter, der forsker i at ggre tests
bedre. Et af dem er projektet ERGO,
koordineret af forskningsgruppen @ko-
toksikologi fra Biologisk Institut pa SDU.
ERGO forsker dels i bedre testmetoder til
at identificere hormonforstyrrende stoffer,
der pavirker skjoldbruskkirtelsystemet,
og dels i at anvende viden fra dyreforsgg
med fisk, padder og pattedyr til at forud-
sige effekter hos mennesker.

Zebrafisk - en yderst populcer
model for hvirveldyrs udvikling
under kemikalieeksponering.

Hvorfor bekymrer vi os om de
hormonforstyrrende stoffer?

Bade hos mennesker og hos dyr i naturen
har der veret tegn pa problemer med
kgnsudvikling siden 1970’erne. For
menneskers sundhed kan det vaere meget
svert at bevise effekter af specifikke
stoffer. Imidlertid har man i flere studier
set en sammenhang mellem eksponering
for kemikalier og effekter pa is@r den
mandlige kgnsudvikling og reproduk-
tion sdsom faldende sedcelletal og gget
risiko for testikelkraft [2], men ogsa
effekter pa piger og kvinder sdsom bryst-
kraft og tidlig menstruation [3] sattes i
forbindelse med kemikalieeksponering. P>
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Svsmmeblcereoppustning i zebrafiskelarve hcemmes af kemikalier, der pévirker
thyreoideahormonerne T4 og T3. Her ses effekten efter fire dages eksponering for den
polycykliske aromatiske hydrocarbon, phenanthren. Kilde: Vergauwen et al., 2015 [7].

I forhold til miljget er der klare beviser
for effekter af specifikke stoffer. For
eksempel er det pavist, at fisk kan blive
hermafroditter pa grund af gstrogenlig-
nende stoffer som nonylphenol og
octylphenol i spildevand [4], og hun-
snegle danner hanlige kgnsorganer
pa grund af tributyltin (TBT) i skibes
bundmaling [5].

Regulering af
hormonforstyrrende stoffer

I mange &r kunne man i EU stort set
ikke regulere kemikalier pa baggrund
af hormonforstyrrelser, fordi man ikke
kunne blive enige om, hvilke kriterier
for identifikationen der var ngdvendige.
Efter mange ars til tider meget harde
diskussioner mellem industri, medlems-
lande, forskere og EU-Kommissionen
blev der endeligt i 2018 vedtaget viden-
skabelige kriterier for identifikation af
hormonforstyrrende stoffer i biocider og
pesticider. Simplificeret betyder kriteri-
erne, at biocider og pesticider ikke ma
indeholde hormonforstyrrende stoffer,
medmindre de kun rammer de mal-
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organismer, som midlerne er lavet for at
bek@mpe. Kriterierne er farebaserede,
hvilket betyder, at man hovedsageligt
kigger pa stoffernes farlighed og ikke
sa meget pa, hvor meget mennesker og
miljg eksponeres for stofferne. Denne
tilgang skyldes, at man vurderer hor-
monforstyrrende stoffer som ugnskede
pa lige fod med for eksempel kraeftfrem-
kaldende stoffer.

Der er et gnske i EU om horisontale
kriterier, der regulerer stofferne ens
i alle lovgivninger, men det er endnu
ikke implementeret. Industrikemikalier
(omkring 20.000 registrerede i EU)
reguleres under forordningen REACH
(Registration, Evaluation, Authorisation
and Restriction of Chemical substances).
Her er det endnu ikke et krav at undersg-
ge kemikalierne for hormonforstyrrende
effekter, men de enkelte medlemslande
eller ECHA (EU’s kemikaliebureau)
kan nominere specifikke kemikalier
som SVHC (Substanses of Very High
Concern) pa baggrund af bekymring for
hormonforstyrrelser.

En proces gér sa i gang for at under-

spge bekymringen, der kan stamme

fra forskningsresultater eller resultater
fremlagt af producenten/importgren

af kemikaliet. Hvis processen fgrer til
enighed om, at et kemikalie er hormon-
forstyrrende og lige sa bekymrende som
for eksempel kraftfremkaldende stoffer
(3f. Artikel 57(f) i REACH), kommer
kemikaliet pa en sakaldt kandidatliste.
Nar et stof er pa kandidatlisten, er det le-
verandgrens pligt at oplyse om indholdet
af stoffet i produktet. ECHA vurderer
jevnligt stofferne pa kandidatlisten og
prioriterer stoffer, der er af serlig be-
kymring for sundhed og/eller miljg, og
de kommer pa en autorisationsliste. Stof-
fer pa autorisationslisten skal udfases,
og der gives kun midlertidige tilladelser
til specifik brug. Der arbejdes i gjeblik-
ket pa at lave kriterier for REACH, som
minder om kriterierne for biocider og
pesticider.

ERGO forbedrer tests

til identifikation af
hormonforstyrrende stoffer

For at kunne identificere hormonforstyr-
rende kemikalier kreves det, som tidli-
gere n@vnt, at man har egnede tests til
det. De nuverende test-guidelines, som
er validerede af OECD og dermed ac-
cepteret af alle OECD’s medlemslande,
identificerer nogle effekter og virknin-
ger, iser for kemikalier, der pavirker
kgnshormonsystemet (hvor hormonerne
er gstrogener som 17B-gstradiol og
androgener som testosteron). Imidlertid
mangler mange andre virkningstyper
stadigveek tests.

Et eksempel er skjoldbruskkirtelhor-
monsystemet, hvor thyreoideahormoner
(T4 og T3) er vigtige for blandt andet
udviklingen af alle pattedyrs hjerne og
senere for stofskiftet, og hos padder og
fisk er thyreoideahormoner afggrende for
is@r overgangen fra haletudse/fiskelarve
til frg/fisk. Skjoldbruskkirtlens hormon-
system er stort set ens i pattedyr, fisk og
padder [6], og det udnytter vi i ERGO,
hvor vi blandt andet udvikler sékaldte
biomarkgrer for effekter pa skjoldbrusk-
kirtelhormonsystemet i fisk. En af de
lovende markgrer er oppustning af fisks
svgmmeblere, der er kontrolleret af
thyreoideahormoner.

Selvom det lyder merkveardigt, vil en
manglende oppustning af svgmmebleren
i en zebrafiskelarve efter eksponering
for et kemikalie i mange tilfeelde kunne
forudsige effekter i mennesker af samme
kemikalie. Desvearre (af historiske
grunde) er regulatoriske procedurer for
farevurdering af kemikalier adskilt for
menneskers sundhed (hvor man bruger
pattedyr som gnavere) og for miljget
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ERGO-projektet bruger flere klasser af
hvirveldyr til at ggre identifikationen
af hormonforstyrrende kemikalier
simplere og mere effektiv.

(hvor man blandt andet bruger fisk og
padder). Det betyder, at nyttige data
fra tests med andre hvirveldyr end
pattedyr hidtil er blevet ignoreret i
human sundhedsforskning.

ERGO’s hypotese er, at resultater fra
forsgg med fisk og padder kan forudsige
skadelige effekter pd hormonsyste-
mer i pattedyr og omvendt. Vi bruger
zebrafisk, sporefrger, mus og en reekke
cellebasserede tests til at vise dette. Nye
markgrer udvikles ved hjelp af avan-

B Hormonforstyrrende
stof - definition

Et hormonforstyrrende stof er
defineret som “Et udefra kom-
mende stof, der &ndrer den endo-
krine funktion og som konsekvens
forarsager alvorlige skadevirkninger
1 organismen, dens afkom og/eller

i (sub)populationer af organismen”.
Oversat fra WHO/IPCS 2002 [1].

cerede analysemetoder for @ndringer i
genekspression, proteinekspression og
metabolisme (transcriptomics, proteo-
mics, metabolomics). Malet er at udvikle
og forbedre OECD-tests, bade for at vi
far en mere effektiv identifikation af hor-
monforstyrrende stoffer og dermed en
bedre beskyttelse af forbrugere og miljg,
og desuden for at vi med tiden mindsker
brugen af forsggsdyr.

For mere information besgg ERGO:
https://ergo-project.eu/about/project-
overview/ eller EURION:
https://eurion-cluster.eu/.
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Anvendelse af
nidsdomaoene NMR |
medicinalindustrien

Tidsdomaoene kernemagnetisk resonans (TD NMR) tilbyder en bred
vifte af hurtige, ikke-destruktive anvendelser fil forskningslaboratorier
og produktionsmiljger inden for kvalitetskontrol.

Af Emil Veliyulin,
Samsi Instruments

—>

Tidsdomane kernemagnetisk resonans
(TD NMR) er en forenklet og vaesent-

lig billigere version af de velkendte
spektroskopiske instrumenter baseret

pa kernemagnetisk resonans. TD NMR
finder mange anvendelser, hvor en hurtig,
ikke-destruktiv og precis maling gnskes.
TD NMR er saledes blevet implemen-
teret i forskellige forskningslaboratorier
og industrielle sammenhange inden for
kvalitetskontrol af ravarer og slutproduk-
ter, samt optimering af produktionen.
Operatgrer uden serlig ekspertise kan
udfgre de fleste rutinetests takket vare
den hgje grad af automatisering af mo-
derne TD NMR-instrumenter.

> Mo~pravevolume

Amplitude

detekteret NMR signal

RF puls

Handtering af Icegemidler .
Medicinalindustrien har meget strenge Tid » MS
kvalitets- og hygiejnekrav til fremstil-
ling af mobil medicin. Sddanne lege-
midler fremstilles af fuldautomatiske

Figur 1. Detekteret NMR-signal efter eksitation af prgven med en radiofrekvenspuls.
Amplituden M, ved tid=0 er direkte proportional med prgvevolume.

Et TD NMR-instrument kan udfgre Kalibreri I"IESkU rve
en rekke eksperimenter, som giver
fgrskellig og supplerende infqrma— as y = 414,12x + 0,1676

tion om det undersggte materiale. Rl= 0.999 P
Dette opnas ved at udfere specifikke '

sakaldte NMR-pulssekvenser, sdsom 5
”Free Induction Decay” (FID),
”Hahn-echo”, CPMG, “solid echo” 65

og andre. Valget af NMR-puls- g
sekvens afh@nger ikke kun af den 55 /
type information, der kraves, men

ogsé i hgj grad af prevernes fysiske 45 /

og kemiske egenskaber. Tilstede-
vearelsen af faste og flydende faser, 35

deres mobilitet, stivhed og “leveti- 0.1 0,15 0,2 0,25 0,3
den” af NMR-signalet er blandt de

vigtigste parametre, der skal tages i Vaegt af kendte referencer, g
betragtning.

NMR signal, %

Figur 2. Kalibreringskurve.
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Figur 3. Forskellige typer af beholdere til fydende loegemidler, som kan bruges til prcecis

maling af volume ved hjcelp af TD NMR.

linjer i kemisk rene produktionsfaci-
liteter med stgrst mulig reduktion af
interferens med mennesker og minimal
manuel handtering af produktet. Oftest
er legemidlet hermetisk forseglet i en
glasampul eller i en glasbeholder med
en korkprop. Ngjagtig kontrol over
mengden af legemiddel i hver ampul er
en af de vigtige parametre i kvalitets-
kontrollen, og det udstyr, der automa-
tisk fylder vaesken, bgr kontrolleres og
om ngdvendigt kalibreres med korte
intervaller for at undga afvigelser fra
det specificerede volumen.

Malinger til

bestemmelse af volume

Nar et NMR-rgr med en prgve place-

res i et permanent magnetfelt i NMR-
instrumentet, er alle brintatomer i prgven
“polariseret”. For at udfgre et simpelt
NMR-eksperiment sendes en impuls

i form af en radiofrekvens, der vipper
alle polariserede brintatomer i prgven
ud af ligevaegt. Derefter vil prgven
vende tilbage til ligevegt ved at afgive
den ekstra energi, der kom fra radiofre-
kvensimpulsen, og dette vil inducere
vekselstrgm i spolen, som detekteres i
form af et dempningssignal (figur 1).
Hvert brintatom i prgven bidrager til
dette detekterede NMR-signal, og derfor
vil amplituden M, (figur 1) pa tidspunk-
tet = 0 veere direkte proportional med

KEMIFBKUS - Dansk Kemi, 103, nr. 2, 2022

, For at udfgre
et simpelt

NMR-eksperiment

sendes en impuls

| form af en

radiofrekvens,

der vipper alle

polariserede

brintatomer i praven

ud af ligevoegt

mangden af veske i prgven. Dette kan
for eksempel danne grundlag for en
ultrahurtig og ngjagtig maling af fyld-
ningsvolumen af l&egemidlet i ampuller
og andre beholdere.

I denne analyse males i praksis kun de
fgrste 20-30 punkter, sé tet pa begyndel-
sen af kurven som muligt for at udligne
dem og dermed forbedre ngjagtigheden
(bla cirkel i figur 1). Metoden skal fgrst
kalibreres mod nogle fa (cirka fem-syv)
prgver med en praecis og kendt vegt
af veesken. En typisk standardkurve er
vist i figur 2, hvor Y-aksen repraesente-
rer det malte NMR-signal, og X-aksen

ANALYTISK KEMI

er vagten af fem referenceprgver. En
brugervenlig kalibreringsrutine er
integreret i alle TD NMR-instrumenter
og kan nemt udfgres af personale uden
seerlig kompetence pa fa minutter.

Selve analysen af en ukendt prgve tager
typisk 15-30 sekunder, og maletiden kan
forkortes yderligere ved sa@rlige behov
(for eksempel i et fuldautomatisk online
malesystem).

En konstant og veldefineret prgvetem-
peratur er vigtig for at opna den hgjeste
ngjagtighed med NMR-teknikken.
Derfor er det en fordel at have tempera-
turstyring i bade produktionslokalet og
i selve NMR-magneten. Det er vigtigt at
understrege, at TD NMR-teknikken kan
udfgre denne analyse pa alle typer ve-
skelignende prgver, hvor hverken form,
farve, konsistens eller sammens&tning
har betydning for resultatet. Lege-
midler kan analyseres i de fleste typer
beholdere, som for eksempel sprgijter,
haetteglas, flasker, ampuller osv. (figur
3). Malingen er uafhangig af typen,
stgrrelsen og formen af prgvebeholderen,
gummiprop eller plastik brugt i beholde-
ren, aluminiumshette og/eller metalnal
placeret ovenpa (for eksempel krympede
hatteglas) eller inde i beholderen (for
eksempel sprgjter).

Billeddannende mdlinger
Magnetic Resonance Imaging (MRI) er
en meget nyttig og vigtig NMR-teknik
til medicinsk billeddannelse. Konventio-
nel NMR (bade spektroskopisk NMR og
TD NMR) analyserer altid hele prgven,
dvs. alle hydrogener eller andre NMR-
aktive atomer i prgven bidrager lige me-
get til det observerede NMR-signal. Med
andre ord har almindelig NMR ikke
rumlig oplgsning til at skelne mellem

og visualisere forskellige strukturer og
inhomogeniteter i prgven. I mods@tning
til NMR har MRI evnen til at prasentere
NMR-signaler i form af et digitalt bil-
lede, hvor hver pixel i billedet indeholder
information om NMR-egenskaberne

i netop dette punkt af det objekt, der
undersgges. Medicinsk billeddiagnostik
handler om at skabe tvarsnitsbilleder

af interesseomrader med den gnskede
kontrast og kvalitet, der kan hjzlpe
leeger med bedre at forstd misdannelser
og sygdomme og komme med mere
effektive behandlingsstrategier for hver
enkelt patient.

Da MR er harmlgs og kan udfgres
ikke-invasivt, er denne teknik ideel til
opfglgning og kontrol af behandlings-
forlgbet. Blandt de vigtigste NMR-
egenskaber, som har stor betydning for
den observerede kontrast i MR-billeder,
er maengden af aktive atomer i en

2]
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given pixel (sakaldt protondensitet) og
NMR-relaksation. Den malte intensitet
af NMR-signalet er normalt en kom-
pleks kombination af disse parametre,
og lager kan ofte opna vasentlig bedre
kontrast mellem forskellige strukturer
og organer i et MR-billede ved at opti-
mere MR-maéleparametre samt ved at
injicere et sakaldt MR-kontrastmiddel

i patientens blodbane fgr MR-undersg-
gelsen. Dette fgrer til hurtigere NMR-
relaksation i blodkar og vaev med hgj
vaskularitet (for eksempel tumorvav)
end i normalt veev og dermed gget kon-
trast i MR-billeder. Et typisk eksempel
er vist i figur 4, der viser et MR-billede
af hjernen taget med et intravengst kon-
trastmiddel, hvor en stor hjernetumor
lyser op pa grund af injiceret kontrast-
middel. Alle kontrastmidler vil efter
kort tid blive udskilt af kroppen gennem
urinen, uden at det pavirker kroppen pa
nogen skadelig made.

TD NMR som redskab

i udvikling af kontrastmidler

Et typisk kontrastmiddel er en vaske,
der indeholder paramagnetiske partikler
af gadolinium (Gd). Brugen af ekstremt
giftigt tungmetal Gd i MRI-kontrastmid-
ler ggr udviklingen, design og produk-

B Bench-top TD
NMR-instrumenter
har flere fordele:

* Hurtig analyse (sekunder)
* Ingen prgvebehandling

* Mulighed for fuldautomatisk
implementering

» Kan producere meget specifik og
detaljeret information pa forskel-
lige niveauer til brug i R&D

* Ikke-invasiv og ikke-destruktiv for
prgven

* Ikke-forurenende for miljget -
bruger ingen kemiske oplgsnings-
midler, sikkert for operatgren

* Nemt at bruge, kan udfgres ruti-
nemassigt af personale uden serlig
ekspertise

* Lineare og stabile over tid kali-
breringer, derfor kraves der kun fa
kalibreringstests

* Lave
vedligeholdelsesomkostninger

* Det samme instrument kan bruges
til forskellige applikationer

* Brugerdefinerbare applikationer,
evne til at skreddersy og udvikle
egne applikationer.
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Figur 4. MRl med intravengs kontrast viser en stor hjernesvulst p& hgjre side. Svulsten lyser
op pd& grund of injiceret kontrastmiddel. Gentfryk med ftilladelse fra Dr. Robert Schubert,

Radiopaedia.org, riD: 14088.

, Da MR er
harmlas

og kan udfgres

ikke-invasivt, er

denne teknik ideel

til opfalgning

og kontrol af

behandlingsforlgbet

tionen af moderne kontrastmidler til en

ekstremt kompliceret teknologisk proces.

Hver Gd-partikel skal indkapsles i et
barermolekyle (chelateringsmiddel), der
forhindrer toksiciteten af gadolinium,
mens kontrastegenskaberne bibehol-

des. For at opna den gnskede kontrast i
MR-billeder er det vigtigt, at kontrast-
midlet &ndrer NMR-relaksationstider
pa en velkontrolleret made. Samtidig er
MR-scannere meget dyre, og MR-tid er
verdifuld. Et meget enklere og billigere
TD NMR-instrument som alternativ
kan derfor vaere nyttigt. Det er muligt
at bruge TD NMR til udvikling, test og
kvalitetskontrol af MR-kontrastmidler.
Da NMR-relaksationstiden er en funk-
tion af magnetens styrke, er det vig-
tigt, at TD NMR-instrumentet har den
tilsvarende magnetiske feltstyrke som
MR-scanneren. I praksis anvendes nor-
malt TD NMR-instrumenter med 20, 40
og 60 MHz protonresonansfrekvenser,
der dekker behovene for kommercielle
MRI-systemer.

E-mail:
Emil Veliyulin: emil@samsi.no

Dansk Kemi, 103, nr. 2, 2022 - KEMIF8KUS



ARBEJDSMILJ@/INDEKLIMA

Billige og let tilgoengelige sensorer kan indikere, om der
er for hgje CO,-koncentrationer i skolernes klassevoerelser.

Af Morten Frausig', Carlos
Sanglesa Ferrer', Philip Becher
Jorgensen', Anne Birgitte
Lauridsen® og Matthew S.
Johnson'2

! Kemisk Institut, Kgbenhavns Universitet
2 Airlabs
3 Gefion Gymnasium

Fem dage om ugen bruger skole- og
gymnasieelever mange timer indendgrs i
et klasselokale, hvor de skal koncentrere
sig om opgaver og fglge med i undervis-
ningen. Uden ordentlig udluftning stiger
koncentrationen af CO, i klassevarelset
fra elevernes udanding og chancen for
smitte med den nye SARS-CoV-2 virus
stiger [1]. Standardkoncentrationen af
CO, i atmosferen er cirka 400 parts

per million (ppm), og i et klasselokale
omkring 700 ppm, men som timerne
gar, stiger koncentrationen til over 1.000
ppm, hvilket har store konsekvenser for
indl@ring og helbred [1]. CO,-sensorer
kan vere et godt verktgj til at indikere,
om der skal luftes ud i lokalet.

Darligt indeklima i klasselokaler
Darligt indeklima har i mange ar veret
et problem i danske klassevarelser. Lige
fra folkeskolen til gymnasiet sidder
elever mange timer dagligt og fglger med
i undervisningen, mens CO, langsomt
bygger sig op i lokalet, hvis der ikke bli-
ver ventileret ordentligt. Det er desuden
anerkendt, at SARS-CoV-2 (covid-19)
virus smitter gennem luftbaren transmis-
sion som sma draber og bioaerosoler og
derfor er det vigtigt at have god udluft-
ning [1,3]. Modulerne pa gymnasier kan
ofte treekke ud og vare lenge, hvilket
ggr, at der ikke bliver abnet hverken
dgre eller vinduer i 45-90 minutter. Om
sommeren er det for det meste nemt at
have et vindue abent, da udendgrstem-
peraturen er tilpas, men nar det n@rmer
sig efterar og vinter, forbliver vinduerne
lukket, og der luftes ikke near sa meget
ud. En Igsning pa dette kan vere at
opsatte effektiv mekanisk ventilation,
der automatisk regulerer indeklimaet

KEMIFBKUS - Dansk Kemi, 103, nr. 2, 2022

Figur 1. Sensoren, der blev benyttet til
mdalinger af CO,. Den er pé starrelse med
en 50 cl meelkekarton.

uden at pavirke temperatur eller genere
eleverne [1].

Forhgjede koncentrationer af CO,
formindsker blandt andet koncentrations-
evnen og evnen til at tage initiativ, giver
hovedpine og kan lede til respiratoriske
sygdomme pa leengere sigt. Et studie
undersggte, hvordan forhgjede koncen-
trationer af CO, pavirkede mennesker,
der udfgrte forskellige opgaver, hvor det
tydeligt kunne ses, at allerede ved 1.000
ppm klarede personerne sig darligere i de
opgaver og tests, de blev prasenteret for
[2]. Studiet blev udfgrt ved at tilfere CO,
fra en gasflaske for at kunne kontrollere
koncentrationerne. Studiet undersggte helt
op til 2.500 ppm, men det er set i andre
undersggelser, at koncentrationerne helt
naturligt ved menneskelig udanding kan
na hgjere end det.

Malinger i et klassevcerelse
I november méned 2020 blev der foreta-
get malinger i et gymnasielokale for at
give et overblik over CO,-koncentrati-
onerne og udluftning. Mélingerne blev
udfgrt med 4-5 sma portable sensorer
udlant fra Airlabs, der benytter infra-
r@dt lys til at méle koncentrationerne,
da CO, absorberer infrargdt lys ved 15
mikrometer (figur 1). Sensorerne var
model SCD30 ikke-dispersiv infrargd
sensor (Nova Fitness, Jinan, Kina) med
automatisk baseline offset korrektion.
Denne lavprissensor har en rekkevidde
pa 400 til 10.000 ppm og en ngjagtighed
pa 3 procent. Desuden blev sensorerne
kalibreret mod et Gasera One fotoaku-
stisk instrument i et kammer pa Kgben-
havns Universitet. Sensorerne blev place-
ret jevnt i lokalet ved skoledagens start
klokken cirka 8§ om morgenen, og blev
hentet igen mellem klokken 13 og 15.

Klasseverelset var tet pd 200 m* og
der var typisk mellem 15 og 30 elever i
lokalet i hver time. De tre resultater er fra
den 24., 26. og 27. november (figur 2, 3
og 4, se side 24) og viser, hvordan kon-
centrationerne stiger og falder i lgbet af
dagene. Sensor 5 (lilla kurve pa graferne)
manglede en kalibrering for mélingerne,
hvilket formentlig forklarer, at resultater-
ne fra denne sensor ligger et par hundrede
ppm hgjere end de gvrige sensorer.

Det kan ses, hvor hurtigt koncentra-
tionerne n@rmer sig 800-1000 ppm om
morgenen og hvornar der er pause, hvor
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Figur 4. CO,koncentrationen i klasseveerelset den 27. november.

omkring kl. 11.15 skyldes en lang pause
uden elever i lokalet.

Man kan se en lignende tendens den
26. november, hvor koncentrationerne
ligger forholdsvist stabilt mellem 800
og 1.000 ppm det meste af dagen, hvor
der er lektioner. Det langsomme fald

eleverne forlader lokalet og en dgr bliver
abnet. Mellem k1. 9.45 og 11.15 den 24.
november sidder eleverne halvanden
time i koncentrationer mellem 800 og
nazsten 1.200 ppm, mens koncentra-
tionen stiger til mellem 1.100 og 1.300
ppm sidst pa dagen. Det store fald fra
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omkring klokken 10 kan skyldes, at
elever har bevaeget sig ind og ud af lo-
kalet, og at dgren har staet dbent under
en lektion.

Malingen fra den 27. november viser
koncentrationer mellem 800 og 1.000
ppm som de hgjeste koncentrationer i
lgbet af dagen. Koncentrationerne er
lidt lavere end de andre dage grundet et
mindre antal elever i lokalet i lgbet af
dagen. Desuden stod vinduerne dbent
om formiddagen, hvilket har med-
fgrt udluftning i lokalet og en mindre
CO,-koncentration.

Konklusion

Vores undersggelse viste, at CO,-
koncentrationen i de undersggte klas-
sevarelser i Igbet af skoledagen naede
niveauer, der i andre studier er fundet at
pavirke indleringsevnen. Det er klart, at
dette fund leegger op til, at der bgr over-
vejes, hvordan der kan treeffes yderligere
foranstaltninger for at opretholde en pas-
sende luftkvalitet indendgrs pa danske
skoler. Et andet relevant aspekt er, at det
er anerkendt, at covid spredes via luft-
baren transmission [3]. Vi udander CO,,
men ogsa draber og aerosolpartikler,
sakaldte bioaerosoler. Forskning viser en
klar kobling mellem CO, og bioaerosoler
[4]. REHVA, Federation of European
Heating, Ventilation and Air Conditio-
ning Associations, anbefaler, at CO,-sen-
sorer indstilles til at give en advarsel ved
800 ppm for at opretholde sikre forhold
under pandemien [5]. Det er klart, at der
ber treffes yderligere foranstaltninger
for at opretholde en passende luftkvalitet
indendgrs.
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Matthew S. Johnson: msj@chem.ku.dk
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Quantum Computing:

Et Nyt voerktg) for
kemi- 0g biotekniske
iIngenigrer

Quantum Computing kan bruges til at studere en bred vifte of
emner lige fra katalysatorers reaktivitet til komplekse optimeringer af
produktfionsanlceg. Teknologien kan sdledes bidrage ftil udvikling af
avanceret og effektiv terapeutik samt udvikling af mere effektive og
mere miljgmaoessigt boeredygtige produktionsanioeg.

“DIPSWINIM 004

Af Seyed Soheil Mansouri', takt med at de vokser i stgrrelse, bliver som teknologien kan tilbyde. QC kan
Matrin Peter Andersson!, Izabela sé beregningsmessigt komplekse, at anvendes inden for en reekke omrader
Balicka? og Christian Beenfeldt® klassiske computere aldrig vil kunne som for eksempel datalogi, matematik,
1 Institut for Kemiteknik, DTU Ipse dem. Quantum computing (QC) kemisk og biokemisk ingenigrvidenskab
2 AIChE - American Institute of Chemical er en beregningsmodel, der anvender og inden for finansindustrien.

Engineers, New York kvantemekaniske materialeegenska-
s Knowledge Hub Zealand ber til at Igse sdédanne problemer. QC Udviklingen af de forste

befinder sig pd et tidligt stadie af et kvantecomputere

Vi drager nytte af fordelene ved klassi- omfattende indtog i forskellige omrader og “quantum advantage”
ske computere hver dag. Der er imid- af industrien, hvor der kan drages fordel Kvantecomputere begyndte at vinde

lertid mange typer af problemer, som - i af de algoritmiske hastighedsforggelser, indpas i 1982, da fysikeren Richard >
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Feynman holdt et foredrag, hvor han
forklarede, at klassiske computere ikke
kunne behandle beregninger, der beskri-
ver kvantefenomener, og at der derfor
var brug for en QC-metode for at fjerne
flaskehalse [1]. I midten af 1990’erne
udviklede Peter Shor sin banebrydende
algoritme, som beviste, at en kvantecom-
puter kan beregne primfaktorer af store
tal eksponentielt hurtigere end klassiske
computere, hvilket illustrerede styrken
af denne nye teknologi [2]. I dag er et
stigende antal virksomheder, startups
og akademiske forskningslaboratorier
afhengige af QC for at accelerere udvik-
lingen af nye teknologier. Det forudses,
at QC-markedet vil vokse hurtigt over de
naste 10 ar, iser drevet af QC’s anven-
delsesmuligheder inden for farma, kemi
og biologi.

Nogle af de problemer, som ingenigrer
1 disse industrier skal 1gse, kraver en
enorm stor beregningskapacitet/databe-
handlingskapacitet pa grund af proble-
mernes kompleksitet og stgrrelse, og de
kan derfor ikke lgses med klassisk com-
puterteknologi. Udtrykket "quantum ad-
vantage” bruges til at beskrive, hvordan
kvantecomputere kan anvendes til at lgse
problemer, som det ville veere umuligt at
lgse med klassiske databehandlingsme-
toder/beregningsmetoder. Kvantecom-
putere anvender sandsynligheder og
sammenfiltring pa en unik made, som
ggr dem til et potentielt serligt nyttigt
redskab til at lgse mange af de optime-
ringsproblemer, som man kan stgde pa
inden for natur- og ingenigrvidenskaben.

Kvantecomputere lagrer information i
qubits, dvs. kvantebits. I modsatning til
klassiske bits, der eksisterer som enten O
eller 1, eksisterer qubits i superpositioner
af 0 og 1 og bruger sammenfiltring og
interferens mellem en raekke af qubits til
at Igse en beregning med et stort antal
udfaldsomrader. Nar quantum advantage
er opndet, anslas det, at en kvantecom-
puter med kun et par hundrede qubits vil
kunne udfgre flere beregninger samtidig,

end der er atomer i det kendte univers [3].

QC-teknologien har vist sig at have sar-
ligt stort potentiale til at l@se problemer,
som involverer kemi, kunstig intelligens,
optimering, simulering, komplekse sam-
menhaenge mellem indbyrdes forbundne
elementer samt problemer med store
dataset, der ligger uden for de klassiske
computeres skaleringsgraenser [4].

Bidrag til beeredygtighed og
optimering i cancerbehandling
QC-verktgjet har ogsa adskillige
relevante anvendelsesmuligheder inden
for miljg- og biomedicinsk ingenigr-
videnskab. Da QC kan bruges til at
undersgge katalysatorers reaktivitet,
kan oplysningerne fra QC-beregninger
hjelpe ingenigrer med at erstatte nuve-
rende fremstillingsproceskatalysatorer
med katalysatorer, der har en mindre
miljgbelastning. For eksempel tegner
kemiske katalysatorer, der anvendes i
ggdningsproduktionen, sig i gjeblikket
for to procent af de globale kuldioxid-
udledninger og kan potentielt erstattes,
hvis vi har de ngdvendige verktgjer til

Vi finder felgende omréder inden for
kemisk produkt-procesdesign relevante
i forhold til at bruge QC-metoder fremover:

* Hybride QC-metoder. Disse vil sandsynligvis komme til at spille en vigtig
rolle, da mange multivariable problemer vil blive Igst optimalt ved hjelp af en
kombination af “dyre” QC-ressourcer og ’billige” klassiske databehandlings-
ressourcer. Front-end-applikationer, der kan optimere forholdet mellem QC og
klassiske databehandlingsressourcer, vil sandsynligvis ogsa vere nyttige, savel
som understgttende traenings- og uddannelsesinitiativer vil komme til at spille en

vigtig rolle.

* Identificering af optimeringsudfordringer. Identificering af relevante ud-
fordringer, der kan anses som optimeringsudfordringer, og som kan Igses med
kvantecomputere. QC skal ikke erstatte alle eksisterende former for beregninger.

* Anvendelse af QC i kombination med maskinlaeringsmetoder. Anvendelse af
QC (hybrid eller ”stand-alone””) kombineret med maskinl@ringsmetoder kan give
betydelige fordele ved udvikling af multivariable statistiske procesovervagnings-

og fejldiagnosesystemer.

* Computerbaseret modellering af kvantemekaniske systemer som for ek-
sempel molekyler, herunder forudsigelser af molekylers egenskaber, struktur og
reaktivitet, vil sandsynligvis blive meget mere pracis ved hjelp af QC, hvilket vil
fa direkte indflydelse pa omrader som for eksempel opdagelse af legemidler og

design af kemiske specialmaterialer.
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at undersgge alternative muligheder [5].
Desuden kan QC hjelpe ingenigrer med
at afdekke billigere og mere effektive
katalysatorer til kulstofopsamling end
dem, der anvendes i gjeblikket, hvilket
kan bidrage til at fremskynde tilpasning
til teknologien [6].

Ingenigrer inden for biomedicin har
pavist, at QC kan have forskellige anven-
delsesmuligheder inden for sundheds-
sektoren som for eksempel udvikling af
forbedrede kreftbehandlingsmetoder.
Computerne kan for eksempel analysere
tusindvis af variabler for at udvikle stra-
lingsplaner, der er rettet mod kraftceller
med den ideelle dosis og det ideelle mal
uden at skade raske celler [7]. QC er
ogsa blevet anvendet til at forsta diagno-
stiske billeder ved hjzlp af maskinle-
ringsvaerktgjer. Inden for legemiddelud-
vikling kan QC-varktgjer reducere tiden
og forbedre resultaterne i forbindelse
med "in silico”-legemiddelforskning [8].

QC-teknologi er allerede ved at blive
anerkendt af en rekke fremtredende
virksomheder. Google har bygget en
kvantecomputer, der kan simulere en
simpel kemisk reaktion [9]. Exxon-
Mobil udvikler QC-teknologier til
optimering af elnet, mere forudsigelig
miljgmodellering samt nye materialer
til kulstofopsamling [10]. De japanske
kemivirksomheder JSR og Mitsubishi
Chemical har sluttet sig til IBM Q Hub
péa Keio University for at fa adgang til
kvantecomputere pa 20 og 50 quib, som
kan undersgge unikke virksomhedslgs-
ninger [11]. @get stgtte fra private equity
og venturekapital har medfgrt, at flere
nystartede virksomheder specialiserer
sig i at bruge QC-teknologi til en reekke
forskellige formal.

Fremtiden

QC’s potentiale realiseres allerede pa
tveers af mange forskellige omréder,
selvom det er en ny teknologi, der befin-
der sig pa et tidligt udviklingsstadie, og
som kraver langt mere udvikling med
hensyn til hardwarekapacitet, tilpas-
ning af lgsningsstrategier for at udnytte
anvendelsesmuligheder samt reelt at 1gse
virkelige problemer. I denne sammen-
hang er forbindelsen mellem kemisk

og biomolekylar produktdesign og QC
blevet diskuteret. Kemisk og biomoleky-
leer produktdesign har i vid udstrekning
draget nytte af computerunderstgttede
metoder og vaerktgjer ved hjelp af
klassiske computere. I forbindelse med
produktudvikling af mere beredygtige
processer som for eksempel udvikling af
grgnne oplgsningsmidler, mere effektivt
procesdesign, integreret proces-produkt-
design samt udvikling af nye leegemidler
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AIChE var sammen med DTU
Kemiteknik og Knowledge Hub
Zealand vert for workshoppen “Qu-
antum Computing Applications in
Chemical and Biochemical Engine-
ering Workshop” (www.aiche.org/
qc) der blev afholdt den 1.-3. april
2022 i Kgbenhavn. Workshoppen
var finansieret af Novo Nordisk
Foundation.

eller vacciner til en fremtidig pandemi,
kan der imidlertid drages fordel af nye
beregningsvarktgjer som for eksem-
pel QC. Ligesom QC ogsé ser ud til at
kunne anvendes inden for procesdesign,
-styring og -overvagning.

Der er blevet identificeret adskillige
behov og udfordringer, og der er blevet
givet specifikke forslag til, hvordan QC
kan anvendes i denne sammenhang [12].
Vi forudser rige muligheder for at ud-
nytte QC til at udvikle og designe mere
effektive, gkonomiske og baeredygtige
produkter og kemiske processer i en ikke
sa fjern fremtid.
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Kvalitetssikring

PRODUKTNYT

af manuelle plukke-
0g samleprocesser

Af Klaus Hansen, journalist

Ifm har lanceret et nyt kvalitetssikrings-
system til overvagning af manuelle
plukke- og samleprocesser. Systemet
bygger pa moderne billedbehandling
kombineret med kunstig intelligens.

Det kan vaere for omkostningskrae-
vende for virksomhederne at automa-
tisere plukke- og samleprocesser. Her
ma man ty til pakkeoperatgrer - der
manuelt plukker, samler og pakker pro-
dukterne. Som bekendt laver mennesker
fejl - men naturligvis er det ogsa her
ngdvendigt at sikre en hgj kvalitetsstan-
dard. Til dette formal har ifm bragt en
lgsning pa markedet, nemlig ifm mate.
Dette kvalitetssikringssystem overvager
ved hjelp af et kamera pakkeoperatg-
rens hander - og giver enten en akustisk
alarm eller blink fra en lampe, hvis
henderne foretager sig noget “forkert”,
dvs. at plukke- og samleprocessen ikke
forlgber korrekt.

Systemet kan anvendes i alle industrier,
hvor der udfgres en manuel plukning af
emner, der efterfglgende samles til et
ferdigt og salgsklart produkt. Et eksem-
pel pa anvendelse kunne vere i medi-
cinalindustrien ved manuel montage af
medicinske enheder. Serligt i medi-
cinalindustrien er er kvalitetssikring i
produktionen vigtigt. Et andet eksempel
kunne vere i elektronikindustrien, nar
de forskellige komponenter samles og
monteres til de ferdige og salgsklare
produkter.

Systemet anvender

kunstig intelligens

Systemet bestar af et 2D/3D-kamera
(optisk sensor), der holder gje med, hvad
pakkeoperatgrens haender foretager sig.
Data fra kameraet behandles i et bil-
ledbehandlingsprogram, og ved hjelp

af kunstig intelligens vurderer systemet
lgbende, om medarbejderne plukker og
samler produkterne korrekt.

Som granseflade til pakkeope-
ratgren anvender ifm mate normalt
en touchskarm, der placeres foran
medarbejderen.

De forskellige plukke- og samlepro-
cesser defineres fleksibelt i softwaren.
Konfigurering af ifm mate til de forskel-
lige samleopgaver er nem, og der er ikke

Med Ifm’s nye kvalitetssikringssystem

er det muligt at kvalitetssikre

manuelle plukke- og samleprocesser.
Pakkeoperatgren griber her ud efter

en momentskruetroekker med sin hgjre
hé&nd. Hun er ved at samle en ifm sensor.
Hvis hun laver en plukke- eller samlefejl,
s& vil systemet straks afgive en alarm,

og hun fér mulighed for at rette op p&
fejlen. Derved sikres det, at fejlbehceftede
produkter ikke forlader hendes
arbejdsstation.

behov for programmering eller ser-
lige it-kyndige til at kgre systemet ind.
Ligeledes er systemet fleksibelt og kan
hurtigt @ndres til overvage og kvali-
tetssikre andre tilsvarende plukke- og
samleopgaver i virksomheden.
Systemet kan suppleres af en alarm-
del, der afgiver et lyd- eller lyssignal,
hvis pakkeoperatgren laver fejl i sit
arbejde. Hvis systemet saledes regi-
strerer en plukke- eller samlefejl, skal
operatgren kvittere pa touchskermen -
og herefter udfgre arbejdet korrekt.
Pa den made sikres det, at alle de pro-
dukter, der forlader pakkeoperatgren,
ikke er fejlbehaftede. Det betyder en
forbedret og mere ensartet produktkva-
litet - og et betydeligt fald i antallet af
reklamationssager.

Yderligere information:
Ifm

Ole Jgrgensen

TIf. 43 35 07 06
ole.jorgensen @ifm.com
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H HISTORISK KEMI

ET glemt dansk bidrag
Tl kvantekemien

En vigtig kvantemekanisk teori for atomer med mange
elekfroner er blevet overset i dansk og infernational kemihistorie.
Det bliver der nu rettet op pdé.

Af Helge Kragh Portreetfoto af
Christian Mgller
fra 1936. Niels
Bohr Arkivet,
Kabenhavn.

I Stig Veibels omfangsrige kemiske bibliografi fra 1943 leder
man forgaeves efter navnene @yvind Burrau og Christian
Mgller [1]. Og dog var disse de to eneste danske forskere, der
bidrog med vigtige afhandlinger om den nye kvantemekaniks
anvendelse pa kemiske omrader. Deres fravar i Veibels vark
skyldes maske, at hverken Burrau eller Mgller var kemikere,
men derimod fysikere pa Niels Bohrs Institut for Teoretisk
Fysik. Burrau (1896-1979) var den fgrste, der anvendte Schro-
dingerligningen til at beregne bindingsstyrken i et molekyle -
det simplest tenkelige, nemlig hydrogenionen Hj - hvilket han
gjorde i starten af 1927.

Hans arbejde var en inspirationskilde for de to tyske fysikere
Walter Heitler og Fritz London, der senere i 1927 formulerede
den banebrydende teori for den kovalente binding, der i dag
betragtes som begyndelsen pa den egentlige kvantekemi [2].
Mens Burraus indsats er velkendt, er det samme pé ingen made
tilfeldet med den teori, Mgller (1904-1980) og hans amerikanske
kollega Milton Plesset (1908-1991) offentliggjorde i Physical
Review i 1934 [3]. Faktisk gik der mere end 40 ar, fgr Mgller-
Plesset-teorien for alvor blev bemarket blandt kvantekemikerne.
Men efter artiers dvaletilstand blev den voldsom populaer med

FitL W det resultat, at det samlede antal citationer til Mgller-Plesset-
-{ artiklen nu overstiger 16.000. Det er en af historiens mange

| : ironier, at hverken Mgller eller Plesset interesserede sig det

-| fjerneste for kemi og i gvrigt ikke betragtede deres teori som
varende af synderlig betydning.

Kvantekemiens barndom
I deres pionerarbejde fra 1927 viste Heitler og London, at den
kovalente binding i H,-molekylet kan forklares kvantemeka-
nisk ab initio, altsé uden at ggre brug af empiriske data. Mere
overordnet var budskabet i den nye kvantekemi, som den blev
udviklet de fglgende ar af iser Friedrich Hund, Linus Pauling
og Robert Mulliken, at den kemiske binding kan forklares (og
kun forklares) via kvantemekanikken og de krafter, der stam-
mer fra elektronens spin. Som forstaelsen af bindingens natur 14
uden for den klassiske kemi, sddan 14 den matematiske forma-
lisme uden for de fleste kemikeres raekkevidde.

Den tidlige kvantekemi var fokuseret pa bindingsforhold i
simple molekyler, men der var ogsa flere forsgg pa at beregne
strukturen af atomer eller ioner med flere elektroner ud fra ap-

Konference pd& Bohrs Institut 1933. Mgller er pé tredje raekke, proksimationer til Schrbdingerl'igningen. Den fgrste succesrige
nummer tre fra hgjre, og Plesset er foran ham, nummer fire fra mangeelektronteori (self-consistent field theory”) skyldtes
hgjre. Niels Bohr Arkivet, Kgbenhavn. den engelske fysiker Douglas Hartree, hvis metode fra 1928
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dog ikke tog hensyn til elektronernes spintilstand. Metoden
blev forbedret og generaliseret af den russiske fysiker Vladimir
Fock, hvilket resulterede i den meget anvendte, men matema-
tisk komplicerede Hartree-Fock approksimationsmetode. Selv
denne forbedrede metode redegjorde dog ikke for de enkelte
elektroners vekselvirkning, sidan som den endnu mere sofisti-
kerede Mgller-Plesset-metode fra 1934 netop gjorde.

Mgller-Plesset-teorien

Milton Plesset opholdt sig som postdoc pa Bohrs Institut 1933-
1934, hvor han samarbejdede med Mgller om en kort artikel
med titlen “Approximation Treatment for Many-Electron
Systems”, der udkom i oktober 1934. Heri viste de to fysikere,
at Hartree-Fock-metoden kunne udvikles til en sterkere teori
ved at tilfgje et perturbationsled, der i anden orden svarede til
en vekselvirkning mellem de enkelte elektroner. Den i hoved-
sagen matematiske artikel i Physical Review var ment som et
bidrag til den kvantemekaniske teori for systemer af mange
elektroner og ikke som et bidrag til den nye kvantekemi.
Faktisk optraeder ord som “atom” og “molekyle” slet ikke i
artiklen, hvilket utvivilsomt har bidraget til dens usynlighed i
kemiske kredse.

Ingen af de to forfattere bidrog senere til den kvantekemiske
litteratur, som den iser udfoldede sig i tidsskriftet Journal of
Chemical Physics fra 1933 og senere i International Journal
of Quantum Chemistry grundlagt i 1967. Mens Mgller i sin
senere karriere ise@r arbejdede med mesonteori og generel re-
lativitetsteori, fokuserede Plesset pa ingenigrmeassige aspekter
af hydrodynamik og kernefysik. Umiddelbart syntes Mgller-
Plesset-teorien at vaere en gedigen fiasko, idet den ikke blot blev
ignoreret af kemikerne, men ogsé af de fleste fysikere. Saledes
blev artiklen kun citeret fem gange i perioden 1934-1940 og i
ingen af tilfeldene i relation til atomers elektronstruktur.

En teori i tornerosesavn

Videnskabssociologer har indfgrt et begreb om “torneroseartik-
ler” for den slags videnskabelige bidrag, der i lang tid forbliver
upaagtede for s, pa nesten magisk vis, at blive vakt til live [4].
Oversat til citationsmal betyder det, at en artikel, der naesten
ikke citeres, efter flere artier oplever en eksplosiv vekst i antal-
let af citationer. Mgller-Plesset-teorien fra 1934 er et markant
eksempel pa en torneroseartikel. Endnu i 1962 var det samlede
antal citationer til artiklen blot 22, altsd mindre end én per ar.
Til sammenligning blev den citeret hele 6.100 gange i artiet
mellem 2012 og 2021.

Den drastiske @ndring i popularitet fandt sted omkring 1980
og skyldtes til dels den engelsk-amerikanske teoretiske kemiker
John Pople, der pa den tid udviklede og promoverede Mgller-
Plesset-metoden som en effektiv metode til kemiske beregnin-
ger. I 1998 blev Pople, sammen med den amerikanske fysiker
Walter Kohn, tildelt den fgrste og hidtil eneste nobelpris for
bidrag til kvantekemien. Pople benyttede sit nobelforedrag til
at fremhzave den da 64 ar gamle teori som en banebrydende og
stadig verdifuld metode i moderne kvante- og beregningskemi

[5].
Fysik og kemi

I kemiens nyere historie er der talrige eksempler p4, at fysikere
mere eller mindre utilsigtet har leveret vigtige bidrag til det
kemiske fagomrade. Mindst et dusin fremtreedende fysikere er i
det 20. arhundrede blevet tildelt nobelprisen i kemi, mens ingen
kemikere har faet en fysikpris. Et tidligt eksempel pa forst-
navnte er Ernest Rutherford, der ikke havde hgje tanker om
kemien som videnskab, men alligevel i 1908 fik prisen i kemi
for sine undersggelser af radioaktivitet. Var han nu pludseligt
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Milton Plesset (til venstre) sammen med Niels Bohr og andre
fysikere. Niels Bohr Arkivet, Kgbbenhavn.

blevet kemiker? Grundlaget for kvantekemien blev tilsvarende
skabt af fysikere, der uden at vide eller ville det skabte en ny
kemividenskabelig disciplin.

Det er indlysende urimeligt at betegne Christian Mgller som
“en dansk kemiker”, sadan som det ggres i Wikipedia-artiklen
om ham [6]. Men heraf fglger ikke, at han og den meget an-
vendte Mgller-Plesset-metode ikke har en naturlig plads i dansk
og international kemihistorie. Bohr var jo heller ikke kemiker,
om end han to gange blev indstillet til en kemisk nobelpris.
Under alle omstendigheder bidrog hans atomteori afggrende
til kemiens udvikling og han optreder derfor som fast inventar
i serigse beskrivelser af kemiens nyere historie. Det samme
burde gzlde for Mgller med hensyn til kvantekemien.

E-mail:
Helge Kragh: helge.kragh@nbi.ku.dk
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B Schrédingerligningen

Denne fundamentale differentialligning, der blev formule-
ret af Erwin Schrodinger i 1926, beskriver en partikel, der
pavirkes af ydre krefter. For en partikel med masse m, der
i én dimension bevager sig under indflydelse af potentialet
V, kan ligningen skrives

h? 0%y
8m2m 0x? G =

ih oy
2m ot '’

hvor & er Plancks konstant og i = vV—1 den imaginare
enhed. Stgrrelsen Y (x,t) er den bglgefunktion, der i
kvantemekanikken beskriver partiklens tilstand. Ved at
Igse ligningen i konkrete tilfzlde, for eksempel et hydro-
genatom hvor en elektron bevaeger sig omkring en proton,
kan de mulige energitilstande for systemet findes. Mens

dette gar let for hydrogenatomet, er beregningerne meget
komplicerede, nér der er flere elektroner.
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IGAS Inferessegruppe C
nteressegruppe for for GOSOnglyse cLesn

gasanalyse

afholder temamgdet

Emissioner af
metan og lattergas:

Fremtfidens vigtigste klimagasser?

Mgadet blev aflyst i efteréret 2021 pd grund af corona,
men nu skulle vi gerne kunne mgdes!

Onsdag den 29. juni 2022 kI. 13.00 - 16.15

Auditoriet, NFA (Det Nationale Forskningscenter for Arbejdsmiljo),
Lersg Parkallé 105, DK-2100 Kgbenhavn @

Alle er velkomne!

Med klimaloven fra sidste ar er Danmark forpligtet til at have CO,: metan, lattergas, CFC’er osv. Vi har inviteret en reekke
reduceret sine udledninger af drivhusgasser med 70% i 2030 foredragsholdere og forskere til at fortzelle om den nyeste viden
(ift. 1990) og vere CO,-neutral i 2050. Omstillingen er allerede om problemstillingen, og til at vurdere om mulighederne for at
godt i gang med stigende andel vedvarende energi, som erstat- na en tilstraekkelig reduktion i forhold til de nationale danske
ter de mest direkte CO,-udledninger fra kul, olie og gas. Der er mal, ogsa inden for udvalgte sektorer hvor der forventes en
derfor en stigende opmerksomhed pa andre klimagasser end serlig indsats.
13.00 Velkomst og introduktion Jakob Kleng Ngjgaard, IGAS
13.15 Hovedkonklusioner vedr. klimagasser i [IPCC’s 6. statusrapport Jens Hesselbjerg Christensen,
Niels Bohr Instituttet, Kpbenhavns Universitet
13.35 Gemte eller glemte klimagasser Mads Peter Sulbeek Andersen,
California State University Northridge/Kgbenhavns Universitet
14.05 Tales of old air in polar ice Michael Dyonisius, Niels Bohr Institutet, Kpbenhavns Universitet
14.25 Emissioner af metan fra danske lossepladser og biogasanleg Jacob Mgnster, Force Technology

14.45 Kaffe, te og kage
15.15 Er koen klimasynder eller...? Mette Olaf Nielsen, Institut for Husdyrvidenskab, Aarhus Universitet
15.45 Diskussion
16.15 Afslutning
Der er ingen mgdeafgift. Tilmelding foretages senest den 10. juni 2022 til:
Karsten Fuglsang, Force Technology, e-mail: kfu@force.dk
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Ny serie klimakamre

Strenometers leverandgr Aralab har
lanceret en ny serie klimakamre, som
har faet navnet Testa E.

Testa E temperatur- og fugtkamre
tilbyder pracise, reproducerbare
betingelser for klima- og temperatur-
test og er velegnede til brug i mange
industrier. Kamrene er i overensstem-
melse med de internationale standar-
der og krav: EN, IEC, DIN, ISO, NP

¢ Testa E: Kamre med en testvolumen

fra 100-2.400 liter.

e Testa E 120 TS: Et todelt klima-

kammer som kan teste ved hgj
temperatur, ved lav temperatur, ved
temperatur@ndringer og ved varme-
chok. Prgveemnet kan, via en kurv
der kgrer det op og ned mellem to
temperaturzoner, nemt og hurtigt
eksponeres forskellige temperaturer.

Meget mere
kemi?

og UNE.
Alle kamrene anvender topavance-

ret teknologi til klimakontrol og har Strenometer ApS
en rekke tidsbesparende funktioner TIf. 4595 07 00
med let konfigurerbare testprogram- salg@strenometer.dk

mer, der kan kgre, starte og stoppe
automatisk.

Indvendigt sikrer et aerodynamisk
design ensartede klimatiske forhold,
og alt interigr, der blandt andet

bestar af hgjdejusterbare, afta- -
gelige hylder, er fremstillet
af hgjresistent stal, som
giver maksimal hold-
barhed og nem rengg-
ring. Savel konstruk-

tion som kglesystem er
ikke-forurenende.

Testa E-serien bestar af
disse modeller:

.
r

¢ Testa E Mini: En lille
bordmodel med en
volumen pa 35 liter.

¢ Testa E Compakt: Et 60
liters prgvekammer.

Yderligere information:

Folg DonsﬁKemi
P& Facebook

\
eller pd Instagram
/danskkemi.dk - @danskkemi

F ™,

f o \
[ a2
| PR |

Dansk Selskab for Kemametr
S 4

hlsy’rhon for
Chemometricians

The course is intended for chemometricians who want to
learn about Python, either to make a transition from MAT-
LAB to Python or simply to add another tool to the toolbox.

10. maj 2022, Kgbenhavn

Las mere: www.ida.dk/arrangementer/344222.
Ingenigrforeningen, IDA | Kalvebod Brygge 31-33 | 1780 Kgbenhavn V
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Jagten pd enzymer
til at omdanne CO,

Hgr om enzymers evne til at omdanne CO, i luften til my-
resyre ved hjelp af enzymer, som konverterer myresyren til
metanol. Det er et gennembrud at finde de CO,-omsattende
enzymer og producere dem i en produktionsorganisme.

11. maj 2022, Kgbenhavn
Las mere: www.ida.dk/arrangementer/344084.

TIf.: 33 18 46 34, Anne Dalgaard | website: ida.dk | e-mail: ada@ida.dk
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Afsender: TechMedia A/S, Naverland 35, DK-2600 Glostrup

We support

Whether its the air we
breathe, toxic metals in our
soil, organic pollutants in
food or microplastics and
macronutrient analysis.
Our solutions cover the full
spectrum of environmental
applications.

Earth: Soil Analysis

Assess important soil parameters like
organic, inorganic, and total carbon; total
nitrogen; pH and cation exchange capacity;
clay, silt and sand content; water holding
capacity and more.

Contact us for more details:

Environmental Applications

Water: Microplastics

Evaluate the contamination of water, air,
and soil with microplastics. Our solutions
provide reliable chemical data on particle
identity, size distribution, shape and many
more at a mouseclick.

www.bruker.com/optics ¢ info.bopt.nordic@bruker.com

Innovation with Integrity

e

- -  -~

Atmosphere: Air Quality

We offer the quantification of greenhouse
gases in the atmosphere, determination of
silica dust in a workplace environment or
analysis of exhaust gases from car engines
and much more.

FT-IR



