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Biomolekularis rendszerek
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“Ha egy vilagkatasztrofa kovetkeztében
minden tudomanyos ismeretanyag
megsemmisiilne és csak egyetlenegy mondat
maradna Orokségiil a kovetkezo civilizaciora,
mi lenne az a mondat, amely a legtomorebb
megfogalmazasban a legtobb informaciot
stiritené magaban? Ugy vélem ennek a
mondatnak az atomok hipotézisét (vagy ha
ugy tetszik, az atomok létezésének tényét)
kellene tartalmaznia: azt, hogy minden dolog
atomokbol épiil fel - allanddéan mozgo kis
részecskékbol, amelyek vonzzak egymast ha
kis tavolsagra vannak, és taszitjak egymast,
ha egyiket a masikba préselik. ...ez a
megallapitas hihetetlen mennyiségi
informdciot tartalmaz a vilagrdl, 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. 460-370)

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

Rutherford-féle kisérlet

Az atommag atmérdje az atomatmérd ~szazezred része!

eltériilé akadalytalanul
alfa részecskék atjutott
alfa részecskék

vékony aranyfdlia

/

az alfa részecskék

Katddsugar (elektronnyalab)

vakuumcsében. jelfogd ernyé

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

’ aranyfélia ~

Probléma:
“Mazsolaspuding” -instabilatom . -y
atommodell -elektronok: centripetdlis gyorsulas - sugarzas -

Dalton atomja

energiaveszteség - atommagba zuhanas
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Az atom energiaja
kvantumokban valtozik

katod racs anod

Franck-Hertz |
kisérlet (1914) T % Hg-gbz l

A racsfesziiltséggel
felgyorsitott eletronok a Hg
atomokkal val6 rugalmatlan
titkozeés soran mozgasi
energiajukat diszkrét
adagokban (“kvantum”)
veszitik el.

James Franck (1882-
1964)

Gustav Ludwig Hertz (1887-
1875)




Bohr-féle atommodel

Bohr-féle posztulatumok

Qsvaniums -
Niels Bohr (1885-1962) tovabbi pélydk sugarai
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® Megmagyarazta a
hidrogén
spektrumvonalait.

De csak a hidrogénét.
® Abszorpcios/emisszids
spektroszkopia
E,=-13.6 eV ® [ézermukodés

Ahidrogén energiaszintjei Bohr szerint

1. Kvantumfeltétel:

® Az atom elektronjai csak meghatdrozott palyakon keringhetnek.

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

® A palyakon kering6 elektron impulzusnyomatéka (perdiilete, L) a h/2m egész szamu tobbszorose:

2. Frekvenciafeltetel:
® 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:

L=mvr=n—

27

n=f6kvantumszam. Az elektronpélyak sugarai kiszamithatdak. Az els palya sugara r1=5,3 10! m (“Bohr-radiusz”). A

_ 2
Fp =101

Efot(m =hv=E, - E

A pdlyaenergiak kiszamithatdak. Az elsé pdlya energidja E1=-13.6 eV. A tovabbi palyaenergidk:

b
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n Hydrogen Absorption Spectrum
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Paschen series Hydrogen Emission Spectrum
Ein) to E(r=3)
n=2 )
Balmer series
Ein) to E{n=2)
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Lyman series
Ein) to E{r=1)

Transition N=3 to N=2



Az elektron mint hullam

Kvantaltsag kifeszitett htiron
kialakul6 alléhullamokban

h
2nr=nA=n—
my

Erwin Schrédinger87-1961)
W (pszi) hullamfiiggvény:

® [W(x,t)]: elektronhulldm helytdl (x) és id6tol
(t) figgd amplitudojat adja meg.

® W2 megadja az elektron talalati
valoszinliségét.

® V2 integralva a teljes térre =1 (i.e., az
elektron valahol biztosan megtalalhato).

® V a3 Schrodinger egyenlet segitségével
megadja az elektron energiajat.

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

|

Szabadon terjedd részecske hullamfiiggvénye
ghelyzeti energia =0)

Hatarozatlansagi relacio

Werner Heisenberg (1901-1976)

A helymeghatarozas pontositasdhoz kiilonb6z6
hosszusagu (A) hulldamokat szuperponalunk:

VWWWWWWYW s

AN s
AANNAN

Minél szélesebb A eloszlasa (AA), annal
pontosabb a helymeghatarozas (Ax
csokken), azonban anndl jobban
szétkenddik az impulzus (Ap nd):

Ax-Apzi
27



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)

Wl(x,t):' WI(X)

Y

0 £

Yy (X,0)= YAX)

2. kiszamitja az elektron legvaloszintibb

helyét (orbitdl, r) és energiajat (E)

2 2
my €

E = Ekin +Ep()t = 2 -
r

Az atomban a Coulomb vonzas
hatdrozza meg a helyzeti energiat:

Ax = A2

X

5
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\;fl(x)

"y

..... becsiilt étlag

Egyszertsitett Schrodinger egyenlet:

mv: e’
—— W =FE¥
2 r

Elektron megtalalasi valoszintseg
eloszlasa hidrogénatomban:

0.5

0.4 13 7 « 9
Térbeli

0.3 Ground state eloszlas:

n=1
0.2 /=0 1s |

0.1 -Bohr-féle sugar
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1. Energia

Az adott allapotban
tartozkodo elektron

energiaja
E(eV) szabad
allapotok
O N =co
n=3
S
S n=2
&
_5 — \(:U
5
O
X
_1 O —
n=1

Kvantumszamok

A kvantumszamok az elektron allapotat leir¢ fizikai mennyiségeket jellemeznek:

2. Impulzusmomentum (perdiilet)

Nagysaga

3. Sajat perdiilet (spin)

Forgasbol szarmazd
perdiilet, nagysag,

irdny

Kvantumszam | Jele Kvantalt mennyiség Keéplet Lehetséges egész

értékek

fo n energia E; 1.2.3. ..
E,=—
- 2

mellek / perdiilet nagysaga I = ﬂ‘,";(; +1) A 0.1....n-1
magneses m perdiilet iranya L.=mh I ...0....1
spin 5 sajat perdiilet nagysaga | g—_/s (s+1) A Vs
magneses spin M sajat perdiilet iranya —5 +V5

S.=m;h




Spinkvantumszam

Stern-Gerlach kiserlet (1922)

elektromagnes erny6

D ™,

) .
Ag atom-nyalab . «» o\ Anyaldb két
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7 Iy =rasd részre hasad

Az ered6 magneses dipélmomentumot az ™

5s! elektron adja (pélyaperdiilet=0) A

h,

Inhomogén magneses térben nemcsak forgatonyomaték,

Otto Stern (1888-1969) hanem eredd erd is hat a magneses dipolra:

| iFE | | erds magneses tér I |

Walther Gerlach (1889-1979) /| o\ O\ VAR
gyenée mégneées wr

A spin magneses momentum ket erteket vehet fel.




A periodusos rendszer
felépulése

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

n — elektronhégj I: mellékkvantumszam (n-1)
n, | — elektron-alhé; m: magneses kvantumszam (-/ — +/)
n, I, mi — elektronpalya s ‘v (Q
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Friedrich Hermann Hund
) (1896-1997)
Wolfgang Pauli (1900- Hund-szabaly:

1958) ® Kvantumallapotok betoltésének sorrendje.

® Az az allapot rendelkezik a legalacsonyabb energiaval,

Pauli-elv:
amelynek eredd spinértéke a legnagyobb.

® Minden kvantumallapotot csak
egyetlen elektron tolthet be.

® Egy atomon beliil nem létezhet két Is 23 2p C‘?t}?m Slekfro,nkpnf},gg}‘é(’—iéia
olyan elektron, amelynek mind a iT iT T T _?‘a;fgﬂ)eéﬁiifgs,l:’?l(zgelétrészképiai
négy kvantumszama megegyezik. i i jelolesek)

betoltott részlegesen betoltetlen
alh¢j betoltott alhéj




Eros kulso elektromos tér hatasa a kotott
elektonra

Az alaguteffektus

£ it - Pasztazo alagtteffektus mikroszkop Az alaguteffektus
Erds kiils¢ elektromos ter ( (Scanning Tunneling Microscopy, makroszkopikus
E2xe) hatasara: STM) strukturakban is fellép

(Nobel-dij, 2025)

® P hullamfiiggvény torzul
® Az elektron gerjesztés nelkiil
kiléphet az atomi kotelékbol

Tunneling
-E2 Xe ;\l; voltage
?.\ \ \l',l(x?t)

\ 4 John Clarke, Michel H. Devoret, John M. Martinis
Ujgeneracios
kvantumtechnldgiak:

ke 7Ix|
* kvantumkriptografia
* kvantumszamitogépek
* kvantumszenzorok
alagut a
potencialon Si atomok

keresztil



Kolcsonhatasok

Kodlcsonhatas Mire hat? Hatot(an\l/)o Isag Relativ er6sség
gravitacio minden részecskére végtelen (~1/r?) 1040
elektrosztatikus elektromosan toltott , A2 P
(Coulomb) részecskékre vegtelen (~1/r%) 10
erés nuklearis nukleonok 1015 1
gyenge nuklearis minden részecskére 10-18 10-13

Coulomb-kolcsonhatas

F. taszitas
@@

vonzas
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egyensuly

vonzas

E,, =Eg+E

Yonzo taszito
A B
EPOf - n T m
r 2

A, B: kdlcsonhatasra jellemzd
allanddk (atomtdl fugg)
n (vonzo) < m (taszito)

ry- kotéstavolsag
E}: kotesi energia



Elsodleges kotések

intramolekularis intermolekularis
elsodleges masodlagos

kovalens: kozos elektronpalyak a részt vevé atommagok A
kialakulasuk az EN: kbtésben 16v3

. vy >~ elektronegativitas (EN) atom elektronvonzoé
fémes kotés: sokatomos rendszer, E, ;> 1eV fliggvénye képessége

korul, erGs: E, 5> 1eV

ionos koteés: Coulomb-erok az ionok kozott, Es > 1€V )

EN=|E |+ | E.|

| Be 0 <10 lonizacios elektron-
o | Mg ST O10—14 energia affinitas
k sc| Ti | ¥ | Cr [mnl Fe[ColHi O 15—13 J /
K |Ca T Ma| Te Ru | Rh| Pd| |:|2.|:|—2;4
v Ir ) ’
Cs :“ A: i ' \ E 5.0—40 féemes ijonos kovalens
Fr | ™8

EN értékek Linus

Pauling szerint
Linus Pauling

(1901-1994) elsédleges

kémiai
kotések

elekronegativitas-kulénbség

elekronegativitas-6sszeg



Masodlagos kotések

Van der Waals: apolaris atomok kozott (allandé dipdlusmomentum nélkul)
ahol egy atmenetileg kialakulo dipolus hat egy apolaris molekulara vagy
atomra, melyben polarizaciot indukal (indukalt dipdlus)

« Vander Waals sugar: ro=ra+ rg

* Intermolekularis vagy intramolekularis

» Fontos bioldgiai funkcid: szerves anyagok/szerkezetek kialakitasa

« Gyenge: (E,s:~ 0,02 eV)

Dip6l-dipdl kolcsonhatas: A molekulaban (vagy egy részében) allando
toltésmegoszlas van jelen.
» Polarizalt (+) és (-) toltést molekularészeket elektrosztatikus
kOlcsonhatas (Coulomb-erd) tart 6ssze.
 Intra/intermolekularis,
» Gyenge kolcsonhatas (Eys: = 0,003-0,02 eV).

H-kotés: a H-atom két masik nagy elektronegativitasu (F, O, N) atom kozott
|étesit kapcsolatot

« r~0,23-0,35 nm

- E~0,2¢eV

Hidroféb kdlcsonhatas: gyenge Van der Waals kolcsonhatas lehetne (E, s =
0,003-0,02 eV), de ezt a hébmozgas felszakitana (k7~0,025 eV)!
* rendezett vizmolekulak az apolaris molekula korul (minimalis hatarfelllet)

Epot.

1 |

dipol-dipdl kolcsonhatas

6+ 6 l

v @ -

|

polaris kovalens
kotés

o* o
¢

|

polaris kovalens
kotés




Képalkotas kdlcsonhatasok alapjan:
Atomi erGmikroszkopia (AFM)

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

i
Oszcillacios vezérlo jel \/ \/ \/ \/ B I \/ \/ \/ \/ Detektalt jel

AFM pasztazas

Az AFM felolddképessége a
tG gorbuleti sugaratdl fugg.

kontakt

I
Epﬂ !- m
0

r Magassag kontraszt mplitudé kontraszt Féis kontrast
non-kontakt
v. oszcillacios




Az AFM atomi-molekularis felbontassal
_rendelkezik

Miozin filamentum Miozinmolekula

20 nm
Amiloid R1-40 fibrillumok T7 bakteriofag T7 ,fiber’ (Iab) mozgas



Az AFM alkalmas a virusszerkezet
mereseére
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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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Gumilabda-szerd Az RNP fészekszer(
: 4 elrendezdédése a SARS-CoV-2
viselkedes e P virionban ellenallnat a

the “Eggs-in-a-nest” na nOIHdentéC|éna k

Yao, etal. Cell, 2020
Kiss et al. Nano Lett 2021



https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-

gr=QOISDHEN9AXXGDDL



https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-qr=Q0I5DHEN9AXXGDDL
https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-qr=Q0I5DHEN9AXXGDDL
https://feedback.semmelweis.hu/feedback/index.php?feedback-qr=Q0I5DHEN9AXXGDDL

	Slide 1
	Slide 2: Biomolekuláris rendszerek méretskálája
	Slide 3: Korai atomelméletek
	Slide 4: Az atom energiája kvantumokban változik
	Slide 5: Bohr-féle atommodel
	Slide 6: Az elektron mint hullám
	Slide 7: Kvantummechanikai atommodel
	Slide 8: Kvantumszámok
	Slide 9: Spinkvantumszám
	Slide 10: A periódusos rendszer felépülése
	Slide 11: Erős külső elektromos tér hatása a kötött elektonra
	Slide 12: Kölcsönhatások
	Slide 13: Elsődleges kötések
	Slide 14: Másodlagos kötések
	Slide 15: Képalkotás kölcsönhatások alapján: Atomi erőmikroszkópia (AFM)
	Slide 16: Az AFM atomi-molekuláris felbontással rendelkezik
	Slide 17: Az AFM alkalmas a vírusszerkezet mérésére
	Slide 18: Vírus mechanika feltárható AFM nanoindentációval
	Slide 19: Koronavírus nanomechanika
	Slide 20: OMHV

