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Biophysik fiir Pharmazeuten I.
2014. 09. 22. Struktur der Materie
Tolgyesi Ferenc

Hausaufgaben:

Neue Aufgabensammlung : 1.17-18, 22-23, 26-28, 31-32, 34,
35, 38, 40, 47, 49, 50, 52

|. Atomare, molekulare Wechselwirkungen

. Im Allgemeinen iiber Wechselwirkungen

a) Kraft, die newtonschen Gesetze und Beispiele fiir Kraftgeset:
b) Arbeit und Energie o)

G\-und\ag
c) Energieerhaltung \Js\Ka\\SC“

\or \(en\’\““Ssek -

d) Leistung
e) Druck

f) Elektrische Wechselwirkung — Coulomb-Gesetz

. Elektrische Wechselwirkung

a) elektrische potenzielle Energie (E,) Epot = kw
»
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Atomarer Aufbau der Materie

O Demokritos 5.Jht v.Chr.
O Daltonsches Gesetz 1803
O Moderne Mikroskope:

B

£
.
.
4
»
)
.
H
L
1
L
'S
*
L

Graphit Si-Kristall mit

Defekten

Was hilt die Atome
zusammen?
Warum ist eine Struktur stabil?

3. Aufbau des Atoms
a) Bauelemente und ihre Wechselwirkungen £iciio

N—
[ |
Z Elektronen, ihre Gesamtladung ist —Z-e
elektr. Ladung des Kernes: Z-e,
(Z ist die Ordnungszahl (Kernladungszahl))
Protonen

Neutronen

“ Bewegungen )
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Unterschalen

b) Energiezustinde
BeV) Zum Beispiel:
Spezielle Eigenschaft der Freie H-Atom H
Mikrowelt: Zustande =0 i
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— diskrete Energiezustéande :: 3 ,J‘ — sharp;
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Weitere Prinzipien bei der Besetzung der Energiezustanden (Schalen, Unterschalen):
— Energieminimum
— Pauli-Prinzi
s auli-Prinzip .

Elektronegativititit - Pauling-Skala:
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« lonisationsenergie (/):

Zur Entfernung des duRersten
Elektrons benétigte Energie
(eV/Atom; kJ/mol)

« Elektronenaffinitat (A):

Bei der Aufnahme eines
Elektrons freigesetzte Energie
(eV/Atom; kJ/mol)

Bindungstypen

Gruppe

c) Elektronegativitit = ‘I‘ + ‘A‘



4. Atomare, molekulare Wechselwirkungen

a) Energiekurve

AbstoR zw. den Kernen,

L Pauli-Prinzip
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'S Bindungsabstand, r, + Bindung
\
‘\% ==—"> . Bindungslange () ~0,1nm
0 b - = Bindungsenergie (E;) ~ 0,2-1000 kJ/mol
E betand
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S5 Energieminimum

— gemeinsame Elektronenbahnen
— elektrische Anziehung <—1)Elektronegativitat
(lon-lon, lon-Dipol, Dipol-Dipol

T
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Differenz der Elektronegativitét (eV)
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mittlere Elektronegativitat (eV)

. UNABHANGIGE ATOME IONENBINDUNG
b) Priméare Bindungen

- lonenbindung NG oo C.l hact -
— Kovalente Bindung - .; . o tw Mt
— Metallbindung Y R1) 200 @ oss I:> s @ s9000 @ o990
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delokalisierte Elektronen

Metallionen 10

c) Sekundére Bindungen = 0,2-50 kJ/mol

— van der Waals (Dipol-Dipol)
— Orientierung (2 permanente Dipole)

— Induktion (1 permanenter und
1 induzierter Dipol)
— Dispersion

zufalige
Ladungs-
. frennung

— H-Briickenbindung

fluktuierender
Dipol

Bindungsstirke Bindungstyp Material Bindungsenergie
(Id/mol)
van der Waals Neon (Ne) 0,26
schwach
" Argon (Ar) 77
() H-Bindung Wasser (H,0) 23
Metallbindung Quecksilber (Hg) 68
Aluminium (A1) 324
Wolfram (W) 849
stark lonenbindung Nacl 640
(primar) Mgo 1000
kovalente Bindung Silizium (Si) 450 van der Waals
Kohlenstoff (C, 713 Dispersionsbindung
Diamant)



» Molekile
Primare und sekundére Bindungen — . Aggregatzustinde

(flussige und feste Korper)
5. Energiezusténde in Molekiilen

EMo]cku] - EFlcklron + EVlbrallon Rolallon

~leV =0,1eV ~0,01 eV

« alle Energieformen sind quantiert

/E

Elektronenniveaus

—_— } Vibrationsniveaus

6’777‘7’7’7’
MANS

Z.B.
Vibrationen

(Rotationsniveaus sind nicht gezeigt.)

2. Einige grundlegenden GroRen zur Beschreibung von Korpern:
= Zahl der Bauelemente (Atome oder Molekiile) im Korper (N) N
= Stoffmenge (v) in Mol: 1 mol enthalt 6,03-1023 Bauelemente V= N_A

| Avogadro-Konstante (N,): N, = 6,03-10%° 1/mol |

= Masse (m)

. . m=v-M
= Molare Masse (M): die Masse von einem Mol
= Volumen (V)

m (kg -
= Dichte (p): /= V [73) Temperaturabhangigkeit der Dichte - p(T) : (?
m
10—
Stoff cm? ! Wasser
Wasser 1 % !
Fettgewebe =0,9 E\ :
Blut =1,05 s i
Knochen =18 % Eis :
Kérpergewebe = 1,04 ) —_ :
(Mittelwert) 09l :
1 1 : 1 1 1 1

1
-40 -20 04 20 40 60 80 100
Temperatur in °C 15

Il. Aggregatzustande

1. Allgemeine Beschreibung

T
‘ Fest ‘ ‘ Flussig ‘ ‘ Gasférmig ‘
Eigenvolumen + + -
Eigenform + - -
fiissiges H,0 gasformiges H,0
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Anziehende Wechselwirkungen <==> AbstoRende Wechselwirkungen + Bewegungen
T
BINDUNGS-
ENERGIEN
og
c 52 0,26 kJimol
Ne [N
K 8377
23 kJ/mol - § o]
H,0 —//h
273 373 K
-
324 kJimol 2 & iC
Al —/_
933 2792 K
2 =
713 kd/mol 2 % °c

fest fliissig  gasférmig

e Tamperaturskala ist verzer dargestali!



2. Gasformiger Aggregatzustand
a) Makroskopische Beschreibung: allgemeine Gaskonstante

— Kein Eigenvolumen und keine Eigenform R=831J/(molk)

— lIsotrop

" Te t
— Messbare GréRen: p, V, v, T e

pV =vRT (firideale Gase)

Druck  Volumen  Stoffmenge

b) Mikroskopische Beschreibung:
— Ungeordnet
— Starke und fast freie Bewegungen

c) Kinetische Deutung der Temperatur:

durchschnittliche kinetische Boltzmann-Konstante
Energie eines Teilchens k=1,381023)/K
= 1 — 3
E, =—mv:=_kT
2 2
Temperatur

Masse eines Geschwindigkeit

Teilchens  des Teilchens KT = ,thermische Energie”

e) Barometrische Hohenformel (Gas im Gravitationsfeld)

Gravitation <= Bewegung
=
2
E P
g
> Druck bei h =0
i
2 &l _mgh
55 B T
- P P=Dy€ K
e
: Nur im
O thermischen
0 @ @ Hohe iber N k
o = Meeleﬁspie;el‘ b (km) Gleichgewicht!!

Eine andere Form:
durchschnittliche kinetische

Eypun =5 Mv* =3 RT

Molare Masse

Allgemeine Gaskonstante
Energie von einem Mol R=

8,34 J/(mol-K)

RT = ,molare thermische Energie”

d) Maxwell-Boltzmann-Verteilung 3

Anteil der Molekiile
mit der Geschwindigkeit v (%)

Gas: N,
1 o
T|= 273°K
]
1
1 T=523"%
A
: = 1273%
1
1
1
1 T T
0 1500 1000 1500 2000

f) Boltzmann-Verteilung

Geschwindigkeit der Molekiile, v (m/s)

Die Verteilung der Teilchen auf die Energiezustande im thermischen Gleichgewicht (T = konstant).

Energie, &

Energiezustande

Besetzung, n

~normale
Besetzung”

siehe Besetzungsinversion
spater bei dem Laser

s, e
— . [/ A— . kT
=n,-e =ny-€e
_AE
n=n,-e ¥ AE=Az-Ny
R=k-Ny
der teilung:

— Barometrische Hohenformel

— Thermische Elektronenemission von Metallen
— Konzentrationselemente, Nernst-Gleichung

— Chemische Reaktionen (Geschwindigkeits- und

Gleichgewichtskonstante)

— Konzentration von thermischen Punktdefekten

(in Kristallen und Makromolekilen)

—  Elektrische Leitfahigkeit von Halbleitern

(Gilt aber nicht z. B. bei der Besetzung der Elektronenschalen in einem Atom!) 20



3. Flussiger Aggregatzustand

a) Makroskopische Beschreibung:
— Eigenvolumen aber keine Eigenform |

— Isotrop
— Viskositat fest
s. spater bei Transportprozessen
(s sp porip! ) Keine Eigenform: Eigenform:
Nach Deformieren bleibt so, Nach Deformieren stellt sich
es gibt keine riickstellende zuriick, da es riickstellende
ﬁ Scherkrafte. Scherkréfte gibt.

b) Mikroskopische Beschreibung:

— Dynamische Nahordnung
— Mittelstarke Bewegungen
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Wasser

H-Briicken Isotropie o

Einkristall Polykristall

ein Korn Unter dem mehrere Kérner
Mikroskop

! !

oft anisotrop oft isotrop

feste Stoffe

Kristalle (Festkorper)

4. Fester Aggregatzustand - Kristalle

a) Makroskopische Beschreibung:

— Eigenvolumen, Eigenform
— Einkristalle: oft anisotrop; Polykristalle: isotrop

2.B.ALO,

Polykristall

Einkristall

(besteht aus mehreren
Kristallen)

b) Mikroskopische Beschreibung:
— Fernordnung
— Periodizitat — Kristallgitter
— Schwache Bewegungen (Schwingungen)

Zum Beispiel:  kubisch

amorphe Stoffe

z. B. Tantal (Metall)

Polykristall

Einkri



d) Apatit

c) Kristalltypen: X=
OH : Hydroxiapatit

— Atomkristall (kovalente Bindung) — lonenkristall (lonenbindung) F : Fluorapatit

,00
Cayo(PO4)s(X)2

(casPoaX]

— ein hexagonales lonenkristall

Diamant Sal
' ‘ — anorganische Substanz der harten Gewebe

— Metallkristall (Metallbindung) — Molekillkristall (sekundére Bindung) (Knochen, Dentin, Zahnschmelz)
B — etwa 2/3 des Knochengewebes

Gold Eis

Bindungsenergie (E;) |:> Eigenschaften, wie Schmelzpunkt, Schmelzwérme,
Steifigkeit, Warmeausdehnungskoeffizient, ...

Dentin, Knochen: 20-60 nm x 6 nm groRe Kristalle

Zahnschmelz: 500-1000 nm x 30 nm groRRe Kristalle
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e) Gitterfehler: Thermische Fehler in biologischen Makromolekdlen:
- Punktfehle.r Aktiyierungsenergie Zahl der aufgespalteten H-
— Thermische Fehler (= Bindungsenergie) 3 . Briicken
— Leerstelle (Vakanz, Schottky-Defekt) €— Zahl der Schottky- p L.& @ @
— Interstitum (Zwischengitteratom) Defekte (ng): s F - J : _I‘CL;
— Frenkel-Defekt ng=N-e kT - ng =N-e
Z q
. | =7
— Fremdatome (chemische Fehler, Dotierung) Zahl der besetzten Gitterstelle pd ™ @ ANy
— Substitutionsatom (= Zahl der Atome) 'g &, Briick
— Interstitielles Atom (Interstitium) | ricken
s00 0o0o0coo
50009000000
OO0 000 Ve  ooococcoooo i .
L P SN nterstitium 0000000000 — Versetzungen (Dislokationen)
Leerstelle - { {: cococco00000
< 4 X; cocooocoooo
(( £ g g: 2 : : : g :g Stufenversetzung Schraubenversetzung
( } H ) {_)- Substitution s sss0essce
A : sooceccooo
‘ QLXK .
eigenes H 0@
Interstitium @7 \. Frenkel- soao g sseas F
OO Defekt 5000000000 P
& S 9004904 !
A socoooocooo
4 cooocooo000
R cocoooooo0o0
cocoocoooc000 P { ©

27 28



Gitterfehler = Eigenschaften!! Al,O,

a caree :f;,\m‘

l!\“
z. B. optische m e m‘
Eigenschaften \y b 0 ?
% .«s: " «v= el w‘
Jr
‘ PRE [
. Fe2*

+Tid++Fe2+

==> siehe Rubinlaser

Nal

Nal + Tl

=——> siehe Szintillationskristall
in der Nuklearmedizin

Praktikum ,Nukleare

(unter Réntgenbestrahlung) Grundmessung”

6. Fliissigkristalle - Mesophase zw. dem festen und fliissigen Zustand

1883 Reinitzer

P

Cholesterinbenzoat

smektisch
(@

a) Makroskopische Beschreibung:

Eigenvolumen aber keine Eigenform nematisch
Optische Anisotropie

Eigenschaften sind empfindlich gegen
schwache aufere Einwirkungen

b) Mikroskopische Beschreibung:
— Teilweise geordnete Strukturen (Orientierung,
Schichten)

gholesterisch

5. Fester Aggregatzustand - amorphe Stoffe Z.B. Glas, Harz, Wachs,

Bitumen,
a) Makroskopische Beschreibung:

— Eigenvolumen aber keine Eigenform
— Isotrop

— sehr hohe Viskositat

b) Mikroskopische Beschreibung:

Nahordnung

Schwache Bewegungen

= Eingefrorene Flissigkeiten, Glaser !

kristallines Si0, amorphes Si0,

Glas

30

c) Anwendungen von Fliissigkristallen:
Kontaktthermographie/Plattenthermographie

Grundlage: thermo-optisches Phanomen
(bei Temperaturanderungen @ndern sich
die optischen Eigenschaften)




Grundlage: elektro-optisches Phanomen
(durch elektrisches Feld andern sich die
optischen Eigenschaften)

LCD (liquid crystal display) d) Lyotrope Fliissigkristalle:  Beispiel Phospholipidmolekl
- _,("‘/(‘\/\

Lamellare Struktur Wasser

PERSERRSRRESp
Y

che PIPEIREESEESS
L Sshsbdsiessds

Wasser

W

gedrehte nematische
Struktur

Fliissigkristall- __
_molekiile -

Steuer-
| spannung

_ Orientierungs- -- Liposom ' wasser

" 2.Polarisator

&

L
~ (durchsichtig) (undurch-
sichtig)

€S

> Erklarung siehe spater bei den Wechselwirkungen
zwischen Licht und Materie! 23



