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Atomi, illetve molekularis
kolcsonhatasok és alkalmazasaik

Bozd Tamds
2014. oktéber 14.

The Scale of Things - Nanometers and More
Things Natural

~— Microworld —=

~— Nanoworld —=

Things Manmade

The Challenge
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Atomi kélcsonhatasok

Nemesgazok: atomi el6fordulas (He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn)
Tobbi elem: molekuldkat alkot (pl. H,, HCI, H,0, ...)

Eper. = Evonze + Etasais = =5+ o

r r

A és B: kélcsonhatasokra jell.
dllandok
n<m

Kotéstipusok

Tobbféle osztalyozasi rendszer:

« Intra/intermolekularis
* Egyszeres/t6bbszoros

* Kotés eréssége (E,) szerint:

—Erés/gyenge

—Elsédleges (kovalens, fémes, ionos)

— Madsodlagos (diszperzids, dipdl-dipdl, hidrogén)

I. Kovalens kotés

* Atomokat kozos elektronpdlydk tartjdk ossze
* Vegyértékelektronok szerepe
* Elektrosztatikus komponens is jelen lehet
e Erés kotés: E,>1 eV
(1eV=1,6%10"J = 96 ki/mol ~ 100 ki/mol)

szén-szén kotési energia
kotéshossz 8
H,C-CH, "
o 154 pm 331 KJ-mol
H,C=CH, o
etén (etilén) 139,9 pm 590 KJ-mol
HC=CH

120,3 pm -812 KJ-mol*

etin (acetilén)

I. Kovalens kotés

Apolaris (homeopolaris)
(+) és (-) toltések sulypontja
egybeesik
kotéelektronok egyenletes
eloszlasa
tiszta kovalens”
Pl.: H,, Cl, O,

¢ €

Polaris (heteropolaris)
toltések sulypontja eltolddik
polarizélt elektronfelhd
elektromos dipdlus
elektrosztatikus komponens
megjelenik
Pl.: HCI, HF, H,0

@
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I. Kovalens kotés I./b Fémes kotés

* Atomokat kozos elektronpdlydk tartjdk 6ssze
* Vegyértékelektronok (itt energiasavot alkotnak)
p: dipélusmomentum * Eréskdtés:Eolev
p=Qd Q: taltés értéke ¢ Nincs értelmezve két atomra, sokatomos rendszerek

d: toltések sulyponti tavolsaga
[D, debye] (1D = 3,34*10%° Cm)

Elektromos dipélus momentum: a toltésszétvalds mértéke. Vektor!

Periodic Table of the Elements

L ® hydrogen B poor metals
Be alkali metals O nonmetals

alkali earth metals W noble gases
2| 4 transition metals rare earth metals

K[ ca] s 17 v cr | Fe| o ni° ¢
3 - a r | Mn o
@ e @ e S e e el
@ S Rb[Sr| Y [2Zr [Nb|Mo| Tc|Ru|Rh|Pd|Ag
= I I I R I IS G R
Cs|Ba|La|Hf|Ta|W|Re|Os|Ir|pt|Au
I P < S B P
e T a e nn|
o 5 O=C=0
H—Cl /\//’O\\ i : ce] pr| No|pm|sm | £d]|ed | 157 oy] Ho| F] Tm|v5'| L
+— H H -t = ] =) P L B
Th|Pa| U [Np|Pu|Am|Cm Bk |Cf [Es | Fm| Md| No|Lr

I./b Fémes kotés I./b Fémes kotés

f' s Fémrécs: pozitiv fémionok

.'0‘0‘ 2 kristalyos rendben, kérulottik Fizikai tulajdonsagok:

S:‘ ! I;?:&srgsll’\éitdl;a;:kmo, delokalizalt férrles sz(n , ' B
s . nyujthatdsag, alakithatdsag

elektromos vezetés

Aluminium

N /cau won hévezetés
. Elektrosztatikus kélcsénhatason alapuld . Elektrosztatikus kdlcsénhatason alapuld
kotések kotések
Elektronegativités fogalma Elektronegativitas L. Pauling szerint (relativ egységekben)

Meghatdrozza, milyen er6vel vonzza az atom a (kovalens)
kotésben 1évé elektronokat.

Kb. a szabad atom ionizacids energiaja és elektronaffinitasa
abszolut értékének Gsszegével aranyos.

Egysége 6nkényes (Pauling, Mulliken, Sanderson és mds
skdldk)

Lanthanides: 1.0 - 1.2
Actinides:  1.0-1.2
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. Elektrosztatikus kdlcsonhatason alapuld
kotések
Elektronegativitas kiilonbség:

< 0,6 (apolaris kovalens) 0,6 —2,1 ( polaris kovalens) 2,1 < (ionos)

fémes ionos kovalens

elsodleges
kémiai
kotések

elektonegativitas-kiilonbség

elektonegativitas-0sszeg

1. Elektrosztatikus kdlcsénhatason alapuld

kotések

Ez a modell (N. C. Norman) nem a Pauling skala szerinti EN értékeket
hasznalja!

Electronegativity Difference

0.00 —=g—vgr 4 g »

T T
0.75 1.00 2.00 3.00 4.00

Metallic Absolute Electronegativity Covalent
Y= (%ot %)
2

II./a lonos kotés

¢ (+) és (-) ponttoltések kozott Coulomb erék

* Heteropoldris kotések ,hataresete”

* Nagy EN kilonbség(i atomok kozott (pl. NaCl, AEN=3-0,9=2,1)
+ Altaldban sokatomos kristalyok, de értelmezhetd két atomra is
* Hosszu hatétava kh., de ez a kozegtdl is fiigg (Isd. hidratacio)

* Er6s kélcsonhatas (E, > 1 eV)

lonrécs: a pozitiv és negativ ionok
kristalyos rendben helyezkednek
el sztéchiometriai ardnyu
halmazban.

II./a lonos kotés

lonizacios energia: kationok
° —_— ° + e létrehozdsahoz (elektronok
kiszakitdsahoz) befektetendd
E; = 496 kJ/mol energia.

Elektronaffinitds: anionok
+e —> képz&dése (elektronfelvétel) sordn
torténd energiafelszabadulas.

E = -349 ki/mol (Olykor E befektetést igényel)

Racsenergia: az ellentétes toltésl

e ionok kristélyracsba
I Eyes = ~788 kl/mol rendez&désekor felszabaduld
energia. (E, csokken)

II./b Dipdl-dipdl kdlcsénhatas

(+) és (-) atomcsoportok/molekularészek kézott Coulomb erék
Permanens dipdlus jellegii toltéseloszlas
Intra/intermolekuldris kdlcsdonhatas

Gyenge kélcsonhatas (E, = 0,003-0,02 eV)

A dipdlusok kozti vonzas és taszitds:

p: dipélusmomentum
Eyonzs =P E E: kdrnyezé partnerek altal keltett
elektromos térerGsség

Ei.siite : PArtnerek elektronfelhdjének taszitdsa

II./b Dipdl-dipdl kdlcsénhatas

dipdl-dipdl kdlcsonhatas

o & b &
6 (6

polaris polaris
kovalens kovalens
kotés kotés
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I1l. Van der Waals-kélcsonhatasok

Apolaris molekuldkban/molekularészekben id6legesen kialakuld
dipdlus egy masik apolaris molekuldban dipdlust indukal
K6zottik vonzé (diszperziods, vagy London-féle) er6k l1épnek fel
Inter/intramolekuldris kdlcsonhatas

Nagy jelent&ség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizaldsban
Gyenge kolcsonhatds (E, ~ 0,02 eV)

|

ro : kotéshossz

raésrg:azAésBatom
Van der Waals sugara

Atomi méretek

Ar

/ .Y‘ 188 pm
Qr_/\ﬂ (1 pm=10"2m)
Van der Waals sugar

NaCl 23pm
(YD
NPA

181 pm 102 pm

Na

ionos sugar

190 pm
T
\ Covalent
( radius 99 pm
I o !
m_/

kovalens sugar

372pm

A
()

fémes sugdr

Elektrosztatikus koélcsonhatdson alapuld kotések

IV. Hidrogénkotés

Altaldban F, N, O atomok kozott

Ko6téstav alt.: 0,23 — 0,35 nm

Két nagy elektronegativitasu atom kozott létrejévé H-hid

Intermolekuldris / intramolekuldris kélcsénhatas

Koélcsonhatas E,. tdvolségfiiggése Ey
lon-ion 1/r 2-3eV
lon-dipdlus 1/r2 0,1-0,2 eV
Dipdlus-dipélus 3
(rogzitett partnerek) i CU2EY
Dipdlus-dipdlus 6
(h6mozgas mellett) r 0,003 ev
Diszperzids 1/r6 0,02 eV

A kotés térben iranyitott
Nagy jelent&ség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizaldsban
Kézepes erésségli kdlcsonhatas (E, ~ 0,2 eV)

. 3+
acceptor atom_ H{*’ /H
T onmnnH—OQO.
/5 5+ o
H
+ >
8 donor atom

V. Hidroféb kol

* Vizes kozegben értelmezhet6 (pl. b

csOnhatas

iologiai rendszerek)

* Hidroféb molekuldk/molekularészek asszocidcioja, cél a viz

kiszoritasa

V. Hidroféb kélcsonhatas

Nem csak Van der Waals alapu, hajtéereje a apolaros rész - viz
hatérfelulet csékkentése, ezzel a vizmolekuldk rendezettségének
csokkentése (Isd. entrépiandvekedés elve)
Intra/intermolekularis kdlcsonhatas

Nagy jelentdség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizaldsban
Gyenge kolcsonhatés
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Pasztazé P rébamikroszkd pla Scanning Tuneling Microscope (STM) 1981
Pasztazé alagut-mikroszkép

SPM: Scanning Probe Microscopy

Viltozatos szerkezetvizsgald eljarasok, melyek egy vékony szonda
és valamely felilet kozott 1étrejové atomi szint(i kdlcsonhatasok
detektdlasan alapulnak.

Atomok egy
Egy fellletet tapogatunk le pontrél-pontra, akar atomrél-atomra. sziliciumlapkan
Nem diffrakcié-limitdlt médszerek

Néhany pm-es pasztazasi pontossag

Heinrich ROHRER és Gerd BINNING
Nobel dij: 1986

Scanning Tuneling Microscope (STM) 1981
Pasztazoé alagut-mikroszkop

Az SPM csaladfaja

XYZ piezo-scanner

feodback (SPM)
1
tip Scanning Tunnelling Microscopy (STM)
1981-2
U

sample z | | |
computer |

Seanping Near Fleld Optical  Atomie Force Microscopy (AFM) S o fTaciance

iViicroscopy (S Microscopy (G 1
‘ 1986 ‘

Photon Scanning | Sganning Cepecitance
T“""E"‘(,”:%W)mm”y Magnetic Force Microscopy (MFM) ‘Cmsw‘py( )

. . Scanning Chemical
Electrostatic Force Microscopy (EFM) PU'EN(\E\CP\'CV‘?SCQ;)\/

Shear Force Microscopy (SHPM) aning‘mmm
Microscopy (STHVI)

8Csés 81 Vasatomok rézen Scanning Force Microscopy (SFM)
rézfelszin rézfelszinen
Atomic Force Microscopy (AFM), Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia Atomi eré mikroszkopia
* A szonda egy rugalmas, mikroszkdpikus méret( laprugéra
. TL.ézernyalab Pasztézas alapja: szerkesztett paranyi t(i
lsltérés * Atlhegy atomjai és a minta fellletének atomjai kdz6tt taszitd-
— Piezoelektromos effektus: vonzo kélcsénhatasok a rugdlapka elhajlasat okozzak
Bizonyos anyagokban (pl. kvartz). *+ X-Y irdnyban vonalanként pasztazzuk a feliletet
deformacié hatasara fesziiltség lép o i 3 ) i - 3
fel. * Vertikalis felbontoképesség akar 10 pm, a horizontalis ennél
rosszabb.
Inverz piezoelektromos hatas: * LevegGben és folyadékban (fizioldgias kozeg) is miikodbképes

Feszultség hatasara deformacid

X A * Szinte mindenféle feluleten alkalmazhatdk.
jelentkezik (~1nm/Volt)

* nm-pm nagysagu objektumok szkennelhet&k

* Nativ mintak: nem kivan fixaldst, festést vagy jelolést
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkopia

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkopia

L

Repulsive forco Atomi kélcsénhatasok a tiihegy
; és a minta kozott:
Intermittent
contact
* Vonzas és taszitas
—

Bit * Ereddjuk tavolsagfiuggs
(fip-t-sampla seporaiion) *« - Nagyobb tavolsagoknal:
— vonzas

* Kozel érve: taszitas

Mon-contact

: Atiractive force

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

AFH Conti lever

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

\

\

egyedi
fehérjemolekula

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

Kontakt méd: (Contact mode)

* At folyamatos kapcsolatban van a felszinnel.

* Afelszinre kifejtett er6t (a rugdlapka elhajldsat) konstans értéken
tartjuk a td és a felszin tavolsdganak szabalyozdsdaval (feedback
rendszer)

* Pontrdl pontra regisztraljuk az ehhez szlikséges Z iranyu
elmozdulast.

Hatrany: jelentds perturbacio
vertikélis és horizontalis
iranyban.



http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/0/0f/AFM_(used)_cantilever_in_Scanning_Electron_Microscope,_magnification_1000x.GIF
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/a/a6/AFM_(used)_cantilever_in_Scanning_Electron_Microscope,_magnification_3000x.GIF
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/a/a6/AFM_(used)_cantilever_in_Scanning_Electron_Microscope,_magnification_3000x.GIF
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkopia
Oszcillalé maéd: (Tapping mode, Non-contact mode)

Rezonancia: kényszerrezgés, f = f,, nagy amplitadok

>

/ i \ ®

Amplitude,

/

N

" {Resonant
{Frequency

Frequency

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkopia

Oszcillalé méd: (Tapping mode, Non-contact mode)

» At(it a rezonanciafrekvencidjahoz kozeli frekvencian rezegtetjiik.

* A felszinnel vald kdlcsonhatds miatt a rezgés amplituddja
megvaltozhat.

* Az amplitudot a tii és a felszin tavolsaganak szabalyozasaval
tartjuk allandé értéken.

* Pontrol pontra regisztraljuk az ehhez szlikséges Z irdnyu
elmozdulast.

—1—> Elénye: elvileg kikuiszobolt
v-—/ lateralis erékifejtés, érzékeny
mintdk vizsgdlatara is alkalmas.

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

/|

magassag kontraszt

amplitudo-kontraszt fazis-kontraszt

L]

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

http://www.youtube.com/watch?v=BrsoS5e39H8

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

Pentacén molekula
AFM képe

Hidrogénkotések 8-hidroxiquinolin
molekuldk kézott (AFM felvétel)

Nature Chemistry 3, 273-278 (2011) Science 26, 611-614 (2013)

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszképia



http://www.youtube.com/watch?v=BrsoS5e39H8
http://en.wikipedia.org/wiki/Image:AFM_view_of_sodium_chloride.gif

10/14/2014

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkopia

o 1 ) » @

Egyedi aktinpolimer AFM képe Hela sejtek AFM képe

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomi er6 mikroszkopia
Eréspektroszkopia: a mintdt éré nyomasi és huzasi ciklusok soran
regisztralt er6valaszok. (eré — tavolsag fliggvény)
~10 pN érzékenység

o Lézemyaldb
__ | kitérés

8

-
Rugdlapka
elhajlas =F/k

| molekula

0 " =
Hosszisag (nm)

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomi eré mikroszkopia
Erdspektroszképia: a mintdt éré nyomasi és huzasi ciklusok soran
regisztralt erévélaszok. (er6 — tavolsag fuggvény)
~10 pN érzékenység . .

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomic Force Microscopy (AFM),

K6szondém a figyelmet!

Pablo Picasso. ‘Don Quixote"
polikarbonat felszinbe rajzolva 1pm




