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Sok részecskés rendszerek

részecske: - atom

- molekula

- makromolekula
sok: 6x1023

Rendszerek csaladjai: anyagcsaladok
gaz - folyadék - szilard

Szempontok

- KolcsOnhatasok a részecskék kozott
- szerkezet
- Elektron-allapotok izolalt atomok, molekulak
- fizikai-kémiai - bioldgiai
tulajdonsagok

Rendszerek csaladjai: anyagcsaladok
gaz - folyadék - szilard

Miért érdekes?

kérnyezet




Kolcsonhatasok > kotések > szerkezet

taszitas
m
r= kdlcsOnhato részecskék tavolsaga
m>n r,= egyensulyi kdtéstavolsag
E = kétési energia
I vonzas

A koétéstavolsag (r,) és kétési energia E, a kblcsénhatasi
energiafiiggvények konkrét fliggvény-alakjatdl fligg (A,B)

A kotesi energiak hierarchiaja elekironvolt

1 eV= 23 kcal/mol ~

~ 100 kd/mol
E, ~ elsédleges kétések : kovalens
ionos 2-6eV/kotés  ~500 kd/mol
fémes
@ " 9
o()o
kovalens kotés ionos kotés fémes kotés
Pl. H, gaz Pl. NaCl kristaly Pl. Na fém

A kotési energiak hierarchiaja cloktronvolt

1 eV= 23 kcal/mole ~

~ 100 kJ/mol
E, ~ elsédleges kétések : kovalens
ionos 2 -6 eV/kotés ~ 150- 600 kJ/mol
fémes
E, ~ masodlagos kétések
H-hid 0.1-1eV (viz: 0.2eV)
Hidroféb kdlcsénhatas ~0.1eV
van der Waals dipdl — ponttoltés ~0.1-0.2 eV
dipol — dipdl ~0.02
dipdl- indukalt dipol ~0.01
id6leges dipol ~0.02

(diszperzids)

Biolégiai rendszerek szerkezetét a kétések hierarchiaja
jellemzi

Atomok Molekulak Makromolekulak:
H pl. fehérjék
(@]
C
N H _
S —_— | P
HN~C~C{ _
A 7 0H H-hidak
’ Van der Waals
- kélcsdnhatasok
3 : [(],54nm
i I
clsédleges 0.153 nm Dersomdak
kotések




DNS kettés hélix szerkezetek: kbtések hierarchiaja Atomi radiuszok és értékiik :

kiilénbbzb kélcsénhatasokban fpet \

Rendsz Van der Kovalens fomere

Elem o Waals sugdr (am) Ton
a sugar (nm) (nm)

H 1 0,120 0,037 - H*Y

© 6 0,170 0,077 0,029 (o . PRt
Atomi radiuszok

N 7 0,155 0,075 0,025 N+ 4 4 .
értelmezése:

(o) 8 0,152 0,073 0,140 o>

F 9 0,147 0,071 0,117 F

l=ratlg

P 15 0,180 0,106 0,058 p3*

S 16 0,180 0,102 0,184 s>

) van der Waals
kélcsonhatasok

elsédleges kotések

Gyengébb kdlcsénhatdas <> nagyobb kotéstavolsag

Példa a vonzé kélcsénhatésok fiiggvényformdira Rendsze’: ek Csaladj?i - any _agcsaladOk
gaz - folyadék - szilard

Az elektrosztatikus kdlcsénhatasok

F)__oter,\cialig eIEIEergigajanak_t,qvolsag- e Osztalyozas alapja: atlagos kélcs6nhatasi energia a részecskék kozott
uggese, es kotesi energiaja " > Szerkezet >makroszképikus tulajdonsagok

1. Gaz-allapot (idealis gaz)

Koélcsénhatas Energia-fiiggvén Atlagos kélcsénhatasi . .. .. .
jergra-tiagveny 99 . Nincs kolcsonhatas E=0 - szerkezete rendezetlen
tavolsdg-fiiggése | energia (kJ/mol) ) ; .
— 200~ 300 -részecskek azonosak, pontszeriek
fon-ion r! ) -izotrop: tulajdonsagai fliggetlenek a mérés iranyatol
— -deformalhaté
ion - &ll6 dipélus 2 10-20 -térfogatat a tartaly hatarozza meg
4ll6 dipolus — - 1.2 E - Zlm\TZ Termikus egyensuly
_ A6 dind teljes , i = e
all6 dipdlus _ 2 az egyedi részecskék 2 0,
dipélus — dipélus 6 0.3 Imv2= 1 KT sebessége eloszladst
hémozgas mellett r 2 2 kovet 300°C
diszperzios 2 f =3 ponsrerionészecskekre ,
Kélesénhatds r° - Maxwell-Boltzmann-féle
pV = NKT . .
sebességeloszlds
0 500 1000 vim's)




2. Szilard testek —\1?{1‘/
- kristalyos

Részecskék kozott erds kdlcsdnhatas E ~ elsédleges kotések >
rendezett szerkezet: kristaly
Részecskék: atomok (v. molekulak)
Kristaly ,
Idedlis: ,egykristaly” mikrokristalyos
-anizotrépia: tulajdonsagai a mérés iranyatdl fliggnek
-mechanikai szilardsag
-hatarozott térfogat
-hatérozott alak

NaCl Elemi cellak periodikus rendben: ,kristaly racs”
v Hosszl tavia rendezettség:
v 1 IsmétlGdési tavolsag >> 100xkotéstavolsag
Si %Y (ro~0.15 nm)

természetben 14-féle elemi cella: Bravais racsok

3. Folyadékok

Részecskék: molekulak
Koécsonhatas :gyengébb mint a kristalyokban E,~ masodlagos kotések
rendezett és rendezetlen tartomanyok > atlagos E, kicsi

Viz molekulak folyadékban és kristalyos allapotban
o el P — = Hosszu tavu rend
'\ 3 P,
pedy (1)
(Q\-—a\} e )} /’az'x/x‘_
} Q"?“‘-?cv'? I‘x /|""'-\. /J‘m -
-izotropia

Idblegesen kialakul6 és megsz(ing P ,
rendezett tartoményok ~ 5-10 molekula _deform_alhatos,ag .,
rovid tava rend -felveszi a tartaly alakjat

-hatarozott térfogat

Amorf szilard testek~megfagyott folyadékok

2b.-3b. Folyadékkristalyok — mezomorf anyagok

Ko6lcsénhatasi energia atlag ~ folyadékoké (kicsi)
Hosszu tavu ,rend” ~ kristalyra jellemz6
Deformalhatosag

Specialis alaku részecskék ~ korong, fonal

Megvaldsuld rendezettségi formak

szmektikus
Kis kélcsonhatasi energia—>a rendezettségi
formak érzékenyek kiilsé perturbacidkra

nematikus |

d

-hémeérséklet
-oldészer molekulai
-elektromos tér

koleszterikus

ey T

2b.-3b. Folyadékkristalyok(Fk) — gyakorlati példak

1. Termotrépia koleszterikus rendezettség esetén >Fk rétegek szine
jelzi a h6mérsékletet - kontakt termografia

2. Elektrooptikai jelenségek: elektromos tér hatdsdra a fénydateresztés
megvaltozik > Fk rétegek elektrodakkal-> kijelzék

3. Liotrépia:amfifil szalalki molekulak (pl. foszfolipidek) olddszerben
rendezett kettls v. tobbszoros rétegeket alkotnak - lipid membranok

| Sejtmembran: kettds lipid réteg ‘

Figrs 13- et e

e




Makroallapot — mikroallapot
Boltzmann eloszlas energetikai llapotok leirdsa

N (~1023) fliggetlen, megkllénboztetheté* részecske

termikus egyensulyban T hémérsékleten, izol3lt rendszerben
egyedileg sokféle energiadllapotban lehet /

E:Znigi Zni:N

N; betoltési szam: hény részecskének van 6’, energiaja

Sk,

g, N, Mikrodllapot: melyik részecske
! mekkora energiaval rendelkezik

Makrodllapot: N, T, E (n,,n,.,...} )

Olyan betoltési szénZok valésulnak meg, amelyeket

a legtobb féle mikroallapot valdsit meg
&€, No

*megkllénbdztethetdk pl. térbeli helyiik szerint

Boltzmann eloszlas

i

P, = ﬂ Annak valészinlisége, hogy adott & energidju
! Z allapotot a részecskék felvesznek

Z=Ye" dllapotdsszeg

&
_ Ne_kT 7 S
=T _Ah el
k =g kT =e KT \
\

>

N

A
\ ,Boltzmann
N
~__-7 faktor

~

Két energiadllapot relativ betdltottsége

Boltzmann eloszlas - 6sszhangban a tapasztalattal

A
N,T termikus egyensuly n,
T3>T,>T,
8k7 nk - T 3 2 1
T
n =Ne \
Z L
&, n; S T
0 g,
n; 1
] T3>T,>T,
€,N £.—¢
PRt T0 "o As
€y,Ng J_ e kT =e kT T
Ny N TR
L

£ =

Boltzmann eloszlas - példak

1. Kotések felszakadasa B.-eloszlas miatt?

Nretsz>€j —

Mekkora kotési energia mellett van jelents felszakadas szobahémérsékleten?
(KT= 0.025eV) Moo — 1 —

Mekkora kotési energia mellett lenne 1% ? ' sty

Mz _ () 0] = g 00257 > 4e=0.12eV © Ae=E,
o 2 madsodlagos kotések: H-hidak?
Mt ~ nf’\e"ﬂ redlis érték, ha As nem nagysagrendekkel nagyobb mint kT
n

o
pl. DNS - 40 000 bazispar - 400 H-hid felszakadt allapotban!
Idébeli atlag, helye nem meghatarozott!

A DNS-fehérje kélcsénhatasokhoz felszakaddsokra van sziikség! Masodlagos
kotések fontos szerepe: bioldgiai jelentéség!

2. Barometrikus magassagformula (tankényv) —
V

. (mgh+<éy: >)—(Mg0+<ey: >) h
A kin kin mg
n(h) — i —e kT —@ K
n(0)
Termikus egyensuly? T=alland6? Kozelités! V

‘ Gaz molekulak slrlisége kiillénb6z6 magassagokban




Boltzmann eloszlas - példak

A részecskék kolcsonhatasa kiszélesiti az atomi

energiaszinteket
3. Kémiai reakciok aktivalasa hémérséklettel Kristalyban N kdlcsgnhato azonos atom
E A >8dggy atomi nivo N nivora hasad Na atom
- 11
. e K
CRETEE . _ .
K=—A_-pg Kk K egyensulyi allandé szintek —_——
n l
B -3
kAB i6 &
K= kg kpa reakcidsebességek
k (ezek is aranyosak a megfelel§ — ot o -7
BA Boltzmann faktorral)
- - i © =005
illapotok I (@)}
Mérési adatok a hGmérséklet fliggvényében > : E;J
>Arrhenius-féle abrazolas->aktivacioés energia _ — o
‘ Aktivalasi energia <— gbérbe meredeksége ‘ ) :
: =00 |3
~(ea=25)) _ 1 A
10gK=10ge><((A75><— :
1s22522p63st
k T r=r, - _r>>T,
i T T
ks, kga adatok ugyanigy kiértékelheték > (€45-€n), (€ga-€s) aktivalasi energiak
A felhasadas legjobban a kiilsé nivékat érinti
Energla-savok -> elektromos tula]donsagok Félvezetok elektromos tulajdonsagai
- optikai tulajdonsagok
1. Tiszta félvezetok
L . . . . Vezetési sav
vezelési - -elektron termikus gerjesztése a vezetési savba lehetséges °
sdv
tiltott siv { Ae > 3eV { Ae < leV
vegyénék-
o betéltott
sav
tovihbi
tiltott
savok
tovabbi
betdltit
sdvok szigeteld félvezetd vezetd
Ae A€ (300K)

Si 1l.11leVv

Gyémant 5.4 eV Ge 0.66 eV

-> 2-féle toltéshordozo: Ag-~1eV
n-tipusud (elektron) Veavérték s
p-tipusti (elektron-hidny ,lyuk”) cgyenek sav

- a vezet6képesség né a hémérséklettel:

Ag
_ kT ez a viselkedés a félvezetd
o= kOﬂSt *e jelleg bizonyitéka

> az elektromos téltéshordozékat termikus aktivalas hozza létre

(j6 vezetdk vezet6képessége a hémérséklet emelésével csokken)




Félvezetok elektromos tulajdonsagai

1. Tiszta félvezetok

- Uj, a szennyez6 atomon lokalizalt elektron-allapot
a tiltott sdvban -> effektiv As lecsékken (0.01-0.05eV)
- n vagy p-tipusu
toltéshordozdék szama megné

vezetési diéda: egyeniranyitd
sav

vegyériék- bemene;\—\
sdv 4+ -p I p

n tipusi p tipust

e e e e e e e = =

tranzisztor : erdsité

Elektronikai alaparamkorok — egyeniranyitéok, erésitok —
igen kis méretben - Mikroelektronika

Vezetési sav

2. Szennyezéses félvezetok e N
Ag~1ev
-4-vegyértékii atomok (Si v. Ge) félvezet§ kristaly- € S
racsaban izolaltan 3 v. 5 vegyérték(i adalék > Vegyertek sav

* e - Vvezet
o +
tiltott sdv donomivik akceptomivik 4+  nem vezet
SRR SR T -

Készéndém a figyelmet!




