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Biomolekularis rendszerek
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“Ha egy vilagkatasztrofa kovetkeztében
minden tudomanyos ismeretanyag
megsemmisiilne és csak egyetlenegy mondat
maradna 0rokségiil a kovetkezd civilizdciora,
mi lenne az a mondat, amely a legtomorebb
megfogalmazdsban a legtobb informaciot
stiritené magéban? Ugy vélem ennek a
mondatnak az atomok hipotézisét (vagy ha
ugy tetszik, az atomok létezésének tényét)
kellene tartalmaznia: azt, hogy minden dolog
atomokbdl épiil fel - allandéan mozgo kis
részecskékbdl, amelyek vonzzak egymast ha
kis tavolsagra vannak, és taszitjak egymast,
ha egyiket a masikba préselik. ...ez a
megallapitds hihetetlen mennyiségti
informaciot tartalmaz a vilagroél, csupan egy
kis logika és fantazia kell hozza.”

(Richard P. Feynman, Nobel-dijas fizikus)



Korai atomelmeéletek

Rutherford-féle
atommodell:
paranyi
naprendszer
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Démokritosz (Kr. e. 4610—370)

Ernest Rutherford

Anyagi vilag oszthatatlan Joseph John Thomson (1856-1940)
részecskékbdl (atomos) all. Az elektron felfedezdje. (1871-1937)

Rutherford-féle kisérlet

Az atommag atmérdje az atomatmérd ~szazezred része!

elterilé akadalytalanul
alfa részecskék atjutott

alfa részecskék

vékony aranyfélia

az alfa részecskék

Katodsugar (elektronnyaldb)
vakuumcsdben.

John Dalton (1766-1844)
Egy-egy elem azonos atomokbol.

/ aranyfélia
Probléma:
“Mazsolaspuding” -instabil atom . _
atommodell -elektronok: centripetalis gyorsulas - sugarzas -

Dalton atomja

energiaveszteség - atommagba zuhanas
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Az atom energiaja
kvantumokban valtozik

katod racs anod
Franck-Hertz |
QA — |
kisérlet (1914) % Hg-gbz |
— o
/ I A racsfesziiltséggel
-+ +|"- felgyorsitott eletronok a Hg
U s -Uansd atomokkal valo rugalmatlan
James Franck (1882- I A titkozeés soran mozgasi

1964) energiajukat diszkret
adagokban (“kvantum”)

veszitik el.

Gustav Ludwig Hertz (1887-
1875)




Bohr-fele atommodel

Bohr-féle posztulatumok

1. Kvantumfeltétel:

® Az atom elektronjai csak meghatarozott palyakon keringhetnek.

® Ezeken a palyakon az elektron nem sugaroz, energidja allando.

® A palyakon kering0 elektron impulzusnyomatéka (perdiilete, L) a h/27t egész szamu tobbszorose:

L=mvr=n—

2r
n= f6kvantumszam. Az elektronpalyak sugarai kiszdmithatdak. Az els6 palya sugara r1 = 5,3 10! m (“Bohr-radiusz”). A
tovabbi palydk sugarai:

_ 2
Fa =11

2. Frekvenciafeltétel:
® Az atom csak akkor sugaroz (i.e., fényt bocsat ki), ha az elektron az egyik palyarol a masikra ugrik.
® A kisugarzott energia nagysaga a két palyaenergia kiilonbsége:

E, . =hv=E,—FE

Joton
A palyaenergidk kiszamithatdak. Az elsd palya energidja E1=-13.6 eV. A tovabbi palyaenergidk:
E-b
n 2
n

Hydrogen Absorption Spectrum

n=
n=!

£ o Jelent6ség =5
Ea = 1A
3 Brackett -

series
E{n) to E(r=4)

L Megmagyara’zta a Paschen series Hydrogen Emission Spectrum

hidrogén E(n) to E(r=3)
& . n=2 Yy

spektrumvonalait. .

De csak a hidrogénét. Efn) to E(n=2)

® Abszorpcios/emisszids | |

spektroszkopia P 700nm
E=-136eV ® Lezermukodes 1 H Alpha Line

- 656nm
. , . . . . . L
A hidrogén energiaszintjei Bohr szerint El) to E(r1) Transition N=3 to N=2



Az elektron mint hullam

Kvantaltsag kifeszitett htiron
kialakulé allohullamokban

h
2nr=nA=n—
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Elektronhullam terjedési torvénye
N
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Erwin Schrodinger (1887-1961)
W (pszi) hullamfiiggvény:
® [W(x,t)]: elektronhulldm helytdl (x) és id 6t6l
(t) fliggbd amplitudojat adja meg.
® W2: megadja az elektron taldlati
valdszinliségét.
® \D2: integralva a teljes térre=1 (i.e., az
elektron valahol biztosan megtaldlhato).

® U a Schrodinger egyenlet segitségével
megadja az elektron energiajat.

® Szabad elektronra W szinuszfiiggvény:
impulzus pontosan meghatarozott (p=h/A),
hely (x) teljesen bizonytalan
(hatarozatlansagi relacid!)

|

Szabadon terjedd részecske hullamfiiggvénye
1Awlyzeti energia = 0)

Hatarozatlansagi relacid

£
\ . .“;:'{ £
M,

Werner Heisenberg (1901-1976)

A helymeghatarozas pontositasahoz kiilonb6z6
hosszusagu (A) hulldmokat szuperponalunk:

WWWWWWWW
VWWWWWWW s

Minél szélesebb A eloszlasa (AA), annal
pontosabb a helymeghatarozas (Ax
csokken), azonban annal jobban
szétkenddik az impulzus (Ap no):

Ax-Apzi
27T



Kvantummechanikai
atommodel

Az atomban minden elektron adott allapotban létezik, megtalalasi valoszintisége a mag korul adott mintazatot alkot.

Kvantummechanika:

1. leirja az elektronok allapotat
(egy allapot — egy hullamfuggvény, V)

2. kiszamitja az elektron legvaloszin(ibb

helyét (orbitdl, r) és energidjat (E)

Elektron megtalalasi valoszintiség
eloszlasa hidrogénatomban:

2 2 0.5
my €
Wl(x,t)zl Wl(x) E = Ek' + E ; = - 0.4
; 11 po 2 ]/' . “ Térbeli”
. : 0.3 Ground state eloszlas:
R Az atomban a Coulomb vonzas 0.2 n=o 1s |

hatarozza meg a helyzeti energiat:
Ax = M2

0.1 -Bohr-féle sugar

0.2 -
z n=2 28§
. 0.1 /=0
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Egyszerusitett Schrodinger egyenlet:
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1. Energia

Kvantumszamok

A kvantumszamok az elektron allapotat leiro fizikai mennyiségeket jellemeznek:

2. Impulzusmomentum (perdiilet)

Az adott allapotban

E(eV) szabad
allapotok
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Nagysaga
A L

3. Sajat perdiilet (spin)

Forgasbol szarmazo

tartozkodo elektron perdiilet, nagysag,
energiaja : p v irany
?
Kvantumszam | Jele Kvantalt mennyiség Keéplet Lehetséges egész
értékek
fo 7 energia E; 1.2.3. ..
Mn=-co EH — —E
n=3 H
n=z2 mellek [ perdiilet nagysaga I :M,";(;_H) # 0.1....n-1
magneses m perdiilet iranya L.=mh —I,...0,..1
spin § sajat perdiilet nagysaga | g—_/s (s+1) A Ya
n=1
magneses spin s sajat perdiilet iranya S_=mgh —15, 414




Spinkvantumszam

Stern-Gerlach kisérlet (1922)

elektromagnes

erny6
D A
] [~
Ag atom-nyalab . .»»\ Anyaldb két
llllllllllllllllllllllllllllllll ;lllllp.p_-h[l.ll{-"f::- ,
kR *r=ads részre hasad
Az eredd magneses dipdlmomentumot az R
5s! elektron adja (palyaperdiilet=0) :

Inhomogén magneses térben nemcsak forgatonyomatek,

Otto Stern (1888-1969) hanem ered? er¢ is hat a magneses dipolra:

i F. | | erés magneses tér | '
|

Walther Gerlach (1889-1979) /| *\ 0\ R

gyenge magneses tér '

A spin magneses momentum ket érteket vehet fel.

MRI



A periodusos rendszer
feléepulése

Kotott atomi elektronallapot egyertelmt jellemzeése: n, 1, mi, ms kvantumszamokkal

n — elektronhéj I: mellékkvantumszam (n-1)
n, I — elektron-alhéj m: magneses kvantumszam (-/ — +/)
n, 1, m1 — elektronpalya S L 0
-1, +0 1
Pog. e 2 1
d . G o & e 2
PG E 8 W & 3 s~ 7
v " (M f, " " f, " L, " f, ] . .
Y 43
alhéjak -
Friedrich Hermann Hund
1896-1997
Wolfgang Pauli (1900- Hund-szabaly: HEeoon)

1958)

® Kvantumallapotok betoltesének sorrendje.
® Az az allapot rendelkezik a legalacsonyabb energiaval,
amelynek eredd spinértéke a legnagyobb.

Pauli-elv:

® Minden kvantumallapotot csak
egyetlen elektron tolthet be.

® Egy atomon beliil nem létezhet ket
olyan elektron, amelynek mind a iT iT
negy kvantumszama megegyezik. i \ [ |

betoltott  részlegesen betdltetlen
alhéj betoltott alhéj

Is 2s 2p C atom elektronkonfiguracidja

s: “sharp”, p: “principal”, d:
T T “deformed/diffuse” (spektroszkopiai
jelolések)




Kolcsonhatasok

Kolcsonhatas Mire hat? Hatot(?r\‘l)o L Relativ er6sség
gravitacio minden részecskére végtelen (~1/r?) 1040
elektrosztatikus elektromosan toltott . A2 5
(Coulomb) részecskékre vegtelen (~1/r%) 10
er6és nuklearis nukleonok 1015 1
gyenge nuklearis minden részecskére 1018 1013
Coulomb-kolcsdnhatas & E = E s T Erais
F. taszitas \ A B
e EPOf - n T m
r r

._‘V

’ A, B: kolcsonhatasra jellemzo
vgn.zas allandok (atomtal fugg)
n (vonzo) < m (taszito)
_ QA ’QB
F.=k =425

r,: Kotéstavolsag
E,: kotesi energia

r

taszitds ' egyensuly vonzas



kovalens: kdzos elektronpalyak a részt vevé atommagok )

korul, erGs: E 5> 1eV

fémes kotés: sokatomos rendszer, E, ;> 1eV

ionos kotés: Coulomb-er6k az ionok kozott, E, ;> 1eV
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EN értékek Linus

Pauling szerint

Linus Pauling
(1901-1994)

intermolekularis

gyenge
masodlagos

kialakulasuk az

> elektronegativitas (£N)

fuggvénye

EN = | E

ionizacios

energia

J

EN: kotésben lévo
atom elektronvonzé
képessege

+ | E,,
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affinitas
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elekronegativitas-kulénbség

ionos

elsodleges
kémiai
kotések
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elekronegativitas-6sszeg



Masodlagos kotések

Van der Waals: apolaris atomok kozott (allando dipolusmomentum nélkal)
ahol egy atmenetileg kialakuld dipdlus hat egy apolaris molekulara vagy
atomra, melyben polarizaciét indukal (indukalt dipolus)

 Van der Waals sugar: ro=rp+ rg

* Intermolekularis vagy intramolekularis

» Fontos biolégiai funkcid: szerves anyagok/szerkezetek kialakitasa

« Gyenge: (E, s ~ 0,02 eV)

Dipd6l-dipol kolcsonhatas: A molekulaban (vagy egy részében) allandé
toltésmegoszlas van jelen.
» Polarizalt (+) és (-) toltés molekularészeket elektrosztatikus
kolcsonhatas (Coulomb-erd) tart 6ssze.
* |ntra/intermolekularis,
« Gyenge kolcsonhatas (E,5 = 0,003-0,02 eV).

H-kotés: a H-atom két masik nagy elektronegativitasu (F, O, N) atom kozaott
létesit kapcsolatot

e r~0,23-0,35nm

- E~0,2eV

Hidroféb kolcsonhatas: gyenge Van der Waals kolcsonhatas lehetne (Eys; =
0,003-0,02 eV), de ezt a hbmozgas felszakitana (k7~0,025 eV)!
» rendezett vizmolekulak az apolaris molekula kordl (minimalis hatarfeltlet)

Epot. \
0 -
M r

o

B

dipdl-dipdl kdlcsonhatas

- |
% & - Co—@°

| |

polaris kovalens polaris kovalens
kotés kotés




Képalkotas kolcsonhatasok alapjan:
Atomi er6mikroszkopia (AFM)

Emberi hajszal .. :

Richard P. Gerd Binnig Heinrich Rohrer
Feynman (1959) Nobel-dij 1986

e R
Oszcillacios vezerld jel \/ \/ \/ \/ I I /\\/\\/\\/\V Detektalt jel
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AFM pasztazas

Az AFM feloldoképessége a
th gorbuleti sugaratol fugg.

kontakt

A
Epﬂ[“ m
0 - » TR ,w' .’ B  FE . '. A B
r Magassag kontraszt Amplitudo kontraszt Fazis kontraszt

non-kontakt
v. oszcillacios




Az AFM atomi-molekularis felbontassal
) rendelkezik
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Az AFM alkalmas a virusszerkezet
meresére
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Virus height (nm) Kiss et al. Nano Lett 2021



Virus mechanika feltarhato AFM
nanoindentacioval
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Koronavirus nanomechanika
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nanoindentacio
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Az RNP fészekszeru
elrendezddése a SARS-CoV-2
virionban ellenallhat a
nanoindentacionak

Gumilabda-szer(
viselkedés

RNP hexon ;
the “Eggs-in-a-nest”

Yao, et al. Cell, 2020 -
Kiss et al. Nano Lett 2021
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https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-

gr=VBXEA3OWSKXJ6KUD



https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-qr=VBXEA3OW5KXJ6KUD
https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-qr=VBXEA3OW5KXJ6KUD
https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-qr=VBXEA3OW5KXJ6KUD
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