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2015 oktéber 8.
1802 Atommodellek Atomszerkezet
~Kr.e. 400 Demokritosz: az anyag atomokbdl all
pal Kémiai sivi . lemek <ol elektronhéjak €<— elektron
1908 ' 80! L:max.8 e q.1.60217662 x 10° C
1904 J.J. Thomson: katédsugdrzds: elektron felfedezése, elektron M: max. 18 e
4 témege ,mazsolas pudding” modell
- 1910 R.A. Millikan: elektron toltése
e 1909-11 E. Rutherford: atommag felfedezése, bolygémodell
.) 1913 N. Bohr: diszkrét atomi energiaallapotok, Bohr-modell
- 1914 ). Franck, G.L. Hertz: energiakvantum atommag, nukleonokkal:
1923 LV. de Broglie: elektronhullam k (p*] PR o 5
Lot 8 protonol k(p )c kémiai tulajdonsagok!
1926 E. Schrédinger: hulldmegyenlet, kvantummechanikai neutronok (n°)
atommodell
1927 W. Heisenberg: hatarozatlansagi relacié Z: atomszém = protonszam (= elektronszam)
o ﬁ C.J. Davisson, L.H. G G.P.Th lektronhulla N: neutronszém
192728 ¢ .t. fawsst?n, .H. Germer, G.P. Thomson: elektronhulldm A: témegszam = Z+N
u interferencia (Magszerkezet sd: 10. ea.)
1932 ). Chadwick: neutron felfedezése

Az eletron hulldmtermészete Az eletron hullamtermészete

Részecske-hullam dualitas: Az elektron egyszerre tekinthet6 szubatomi Az elektronhulldm terjedési tdrvénye (1926):

részecskének és hullamjelenségnek. (Anyaghullémokrdl Isd. 2. ea.) . .
A hullamfiggvény (allapotfiggvény) W(x,t) az

Az elektron hullamhossza (1923): A a;?g;cz:y:gxgz}gt&i‘:at ahely (x) és azidd

h 2 . Az elektront mint kiterjedt, folytonos t6ltésfelh6t
1= h:Planck allando . . PR L 2
= 5 p:impulzus ‘ irja le, aminek a tér minden pontjaban W2-tel
m,: tbmeg Ervin schrtcinger ardnyos toltéss(ir(isége van..
p=mg-v v: sebesség 1887-1961
= ,hulldamcsoport”
Louis Victor de Broglie A hullamtermészet kisérletes bizonyitéka (1927- g
18921978 28): Elektronsugarak interferenciaja !1ely: ahol W(x,t) # 0 o
Kristalyracson és fémracson. impulzus (p): a fv. alakja adja meg

(1.Davisson, L.H.Germer and G.P. Thomson, Isd. 2. ea..)
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Szabad elektron terjedése

1. W(x,t) # 0 tobb pontra is teljesiil -> a hely nem hatarozhaté meg egyetlen
szammal.
2. W(x,t) : nem periodikus fliggvény - nincs egyértelmd hullamhossza - A
kb. legnagyobb (A ,), ill. legkisebb (A,) értékek kozott barmilyen A-val
jellemezhet6.
Mivel h 1d és s=v-t
== vV =— =vp-
ivel 4 7 P
Sem az impulzus, sem a sebesség, sem az elmozdulds nem hatarozhaté meg
egyetlen szamértékkel > s, és s, kozott barmilyen értékkel jellemezhets -
W(x,t) szétterill a terjedés kézben. Uj hulldmhegyek és -vélgyek jelennek meg.

=0 t=t*
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Heisenberg-féle hatarozatlansagi relacié (1927):

Az dllapotfuggvény W(x,t) 6nmagdaban teljesen
hatdrozott, egyértelm(i fliggvény.

A hordozott informécié egy része (pl. hely, impulzus)
azonban hatarozatlan.

Ax: hely hatdrozatlansdga

Werner Karl Heisenber

1901-1976 Ax-Ap > h Ap: impulzus hatdrozatlansdga
h: Planck’ dllando

Konkluzié: Minél pontosabban meghatérozott az elektron helye, annal
kevésbé meghatdrozott az impulzusa (és sebessége), és forditva.

Altalanos elv: a részecskéket jellemzé mas komplementer valtozdkra is

érvényes. Pl.:
AE-At>h

Mi a helyzet a kotott dllapotu elektronokkal?

1. Atommag elektromos er6tere hat rajuk.

2. Az éllapotfliggvényt sajat irdnyaba tereli (torzitja).

3. Az elektronok impulzusa hatdrozatlan > a szétter(ilés érvényben
marad.

4. Nincs elég energidjuk az atom elhagyasara - kotott éllapot.

E(eV) szabad
dllapotok

Kovetkezmény:

Dinamikus egyensuly (magvonzas és
szétterilés kozott).

Szimmetrikus alak (alléhulldmszerd)
Stacionarius fuiggvény - W(x)

Mivel At teljesen hatdrozatlan - E teljesen
hatdrozot - diszkrét energiaszintek.

-104

Kvantalt atomi elektronallapotok

Az elektron allapota kvantumszamokkal (4db) irhato le:

kvantumszam | lehetséges értékei Mit jellemez? Mit ad meg?

f6 n=1,2,3..7 elektronhéj energiaszint

impulzusmomentum

mellék 1=0,1,2,...(n-1) alhéj - .
ors, p,d, f (perdulet) nagysaga
mégneses A orbital (elekslronpalya) |mpu|zuﬂsm0r»n§ntum
az alhéjon (perdulet) irdnya
. elektron sajan spin irdnya
=+
spin m=£1/2 perduletét (spinjét) (nagysaga konstans)

Elektronpalya (orbital): n, |, ml kvantumszamokkal jellemezhetd éllapot. Rajta
max. 2 db, ellentétes spindi elektron tartézkodhat.

Hogyan foglaljak el az elektronok a kvantumallapotokat?

Pauli elv: Egy atomon belll nem lehet két olyan elektron, amelynek mind a 4
kvantumszama megegyezik.

Energiaminimum elve

s(18)
—ifi14)
E i ——45d(10)
14)
—
—dd(i0) 5:\;:
—dpl)
i —)
—3%6
—3s(2)
-2pi6)
2502)
—_—si)

Hund szabaly: Adott elektronkonfiguraciéra a legalacsonyabb energidju
llapot a legnagyobb ered§ spinértéknél van.

Hogyan foglaljak el az elektronok a kvantumallapotokat?

Konfiguracié: Megadjuk a (teljesen vagy részlegesen) bet6ltott alhéjakat és az
ekvivalens (azonos alhéjhoz tartozo) elektronok szamat.

Egy példa: Szénatom, Z=6

[l

Elektronpalya (orbital): n, |, ml kvantumszamokkal jellemezheté éllapot. Rajta
max. 2 db, ellentétes spin(i elektron tartézkodhat.
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Elektronpalyak (orbitdlok) szemléltetése Atomi kélcsonhatasok
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Atomi kélcsonhatasok altalanos leirasa I. Kovalens kotés
: * Atomokat kozds elektronpdlydk tartjak dssze
£ v b
ol / E _E VE A N B * Vegyértékelektronok szerepe
pot.  Tvonzé T Ttaszito T n T m « Elektrosztatikus komponens is jelen lehet
* Er6s kotés: E>1 eV
0
A és B: kélcsonhatdsokra jell. (1eV=1,6*10" = 96 ki/mol ~ 100 ki/mol)
dllanddk
n<m ks::éns -::esrs‘1 kotési energia
r: atomok tdvolsdga
ry: kétéstdvolsdg HaeCt;CnHa 154pm  -331KJmolt
; E,: kotési energia
— et’;:‘tf:e?n) 1399pm  -590 KI-mol*
~
n HC=CH
etin (a;etilén) ESpn G
I. Kovalens kotés I. Kovalens kotés
L. L. L. L. Elektromos dipdlus momentum: a toltésszétvalds mértéke. Vektor!
Apolaris (homeopolaris) Polaris (heteropolaris)
(+) és (-).toltesek sulypontja toItegelf sulypontja eltglodlk p: dipélusmomentum
egybeesik polarizélt elektronfelhd p=ad Q: toltés értéke
kétSelektronok egyenletes elektromos dipdlus d: toltések stlyponti tavolsaga
eloszlasa elektrosztatikus komponens [D, debye] (1D = 3,34*103° Cm)
Ltiszta kovalens” megjelenik
Pl.:H, Cl, O, PI.: HCI, HF, H,0

«—@ y_N ¢ e

¢ @ e e . e
§H7Cl§ {/’O:\EA i - o
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1./b Fémes kotés

* Atomokat koz0s elektronpdlydk tartjak ossze

* Vegyértékelektronok (itt energiasavot alkotnak)

* Erés kotés: E>1 eV

¢ Nincs értelmezve két atomra, sokatomos rendszerek

1 Periodic Table of the Elements

hydrogen B poor metals
alkali metals 0 nonmetals
|| o alkalicarthmetals W noble gases
T 12| w transition metals rare earth metals

| 20| 21 22 2 24 25 2% 27| 28] 29
K |Ca|Sc|Ti |V [Cr|Mn|Fe|CoNi |Cu

) e s I w7
Rb| Sr|Y |Zr |Nb[Mo| Tc |Ru|Rh|Pd |Ag
2 I 2 I D I R I I R
Cs|Ba|Lla|Hf|Ta|W |Re Os|Ir [Pt |Au
I O B B N
Fr [ Ra UnoUne| Unn|
] 2 e ] B B
Ce | Pr| Nd[Pm|Sm|Eu|Gd | Tb| Dy|Ho | Er | Tm|Yb | Lu
o w55 s I I B
Th|Pa| U [Np|Pu|Am|Cm |Bk |Cf [Es | Fm| Md| No|Lr

1./b Fémes kotés

Fémrécs: pozitiv fémionok
kristalyos rendben, korulottik
kozos palyat kialakito, delokalizalt
elektronrendszer.

Fizikai tulajdonsagok:
fémes szin

nyujthatdsag, alakithatdsag
elektromos vezetés

et Sudge hévezetés

1. Elektrosztatikus kélcsonhatason alapuld kétések

Elektronegativitas fogalma
Meghatdrozza, milyen er6vel vonzza az atom a (kovalens)
kotésben l1évé elektronokat.
Egysége onkényes (Pauling, Mulliken, Sanderson és mds
skdldk)

EN = |Eioniza’ciés| + |Eelektronaffinita’s

Il. Elektrosztatikus kdlcsonhatason alapuld kotések

Elektronegativitas L. Pauling szerint (relativ egységekben)

Lanthanides: 1.0 - 1.2
Actinides:  1.0-1.2

1. Elektrosztatikus kélcsonhatason alapuld kétések

Elektronegativitas kiilonbség:

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

fémes ionos kovalens

elsodleges
kémiai
kotések

elektonegativitas-kiilsnbség

elektonegativitas-0sszeg

Il. Elektrosztatikus kdlcsonhatason alapulé kétések

Példa: (Ez a modell (N. C. Norman) nem a Pauling skdla szerinti EN értékeket hasznalja!)
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11./a lonos kotés

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

* Heteropolaris kotések , hataresete”

* Nagy EN kiilonbség(i atomok kozott (pl. NaCl, AEN=3-0,9=2,1)
+ Altaldban sokatomos kristalyok, de értelmezhetd két atomra is
¢ Hosszu hatdtavu kh., de ez a kozegtdl is fugg (Isd. hidratacid)

* ErGs kolcsonhatas (E, > 1 eV)

lonrdcs: a pozitiv és negativ ionok
kristalyos rendben helyezkednek
el sztéchiometriai ardnyd
halmazban.

1l./a lonos kotés
Példa: /

E; =496 kJ/mol

lonizéacios energia: kationok
létrehozdsahoz (elektronok
kiszakitasahoz) befektetendd
energia.

Elektronaffinitas: anionok
képzGdése (elektronfelvétel) soran
torténd energiafelszabadulas.
(Olykor E befektetést igényel)

+te —>
Eqpr=-349 kJ/mol
Racsenergia: az ellentétes toltési
ionok kristalyracsba

rendezédésekor felszabaduld
energia. (Eq, csokken)

‘ '}E E,4es = -788 ki/mol

11./b Dip6l-dipdl kélcsonhatas

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

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

A dipdlusok kozti vonzas és taszitds:
p: dipdlusmomentum

E: kdrnyezd partnerek altal keltett
elektromos térerGsség

Evonzé =p E

Eiaeaits - PArtnerek elektronfelhGjének taszitasa

Il./b Dipdl-dipdl kdlcsénhatas
Példa:

dipdl-dipdl kdlcsonhatas

oF &

b &
¢ (6

polaris polaris
kovalens kovalens
kotés kotés

I1l. Van der Waals-kélcsonhatasok

Apolaris molekuldkban/molekularészekben id6legesen kialakuld
dipdlus egy masik apolaris molekulaban dipdlust indukal
Koz6ttik vonzo (diszperzids, vagy London-féle) erék Iépnek fel
Inter/intramolekularis kdlcsonhatas

Nagy jelentdség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizaldsban
Gyenge kdlcsénhatas (E, ~ 0,02 eV)

I\

ro : kdtéshossz

ryésrg:azAésBatom
Van der Waals sugara

Atomi méretek fogalma
Cly 199 pm

Ar I
/ g - Govalenl
radius 99 pm
Ar. - 188 pm lar® ol pi
\ "/ (1 pm=1072m) S

Van der Waals sugér kovalens sugar

NaCl 283 pm
372pm
Na
(1YY 7 f\
A v )
NA (2
\Na Na Metallic radius

181 pm 102 pm — - 186 pm
ionos sugar fémes sugdr
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Elektrosztatikus kolcsonhatason alapulé kotések

Koélcsdnhatas E,: tavolsagfiiggése E,
lon-ion 1/r 2-3eV
lon-dipdlus 1/r? 0,1-0,2 eV
E?S;:;Si;)::tunserek) 1 0,02ev
(nimongés motet) e 0003 eV
Diszperzids 1/r6 0,02 eV

IV. Hidrogénkotés

Két nagy elektronegativitasu atom kozott létrejové H-hid
Altaldban F, N, O atomok kozott

Intermolekuldris / intramolekuléris kélcsénhatds

Kotéstav alt.: 0,23 - 0,35 nm

A kotés térben iranyitott

Nagy jelentGség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizalasban
Kozepes erésségli kdlcsénhatas (E, ~ 0,2 eV)

. &+
acceptor atom_ Hs+ /H
e QuunniH—0Q.
/- 5+ a-
¥,
H
L N
8 donor atom

V. Hidroféb koélcsonhatas

* Vizes kozegben értelmezhet6 (pl.
bioldgiai rendszerek)

* Hidroféb molekuldk/molekularészek
asszociacidja, cél a viz kiszoritasa

* Nem csak Van der Waals alapu,
hajtéereje a apolaros rész - viz
hatarfelllet csokkentése, ezzel a
vizmolekulak rendezettségének
csokkentése (isd. entropiansvekedés elve, 2.
félév)

 Intra/intermolekularis kélcsénhatés

Nagy jelentGség biokémiai

reakciokban, szerkezetstabilizdlasban

Gyenge kolcsonhatas

Pasztazé probamikroszkopiak
(Scanning Probe Microscopy, SPM)

XYZ piezo-scanner . . 12
Valtozatos szerkezetvizsgald
eljarasok, melyek egy vékon

) o j ) yek egy y
1

e szonda és valamely felulet kozott
L) m létrejové atomi szinti
R U, kélcsonhatasok detektdlasan
computer alapulnak.

Egy felliletet tapogatunk le pontrdl-
pontra, akar atomrdl-atomra.

Nem diffrakcié-limitalt médszerek.

Néhany pm-es pasztazasi
pontossag.

Vasatomok rézen, STM kép

Scanning Tuneling Microscope (STM) 1981
Pasztazoé alagut-mikroszkop

y il s
Atomok egy
sziliciumlapkan

Heinrich ROHRER és Gerd BINNING
Nobel dij: 1986

(SPM)

Scanning Tunnelling Microscopy (STM)
1281-2

Scanning Near Field Optical A i Scanning lon Conductance
Mmrgsmpy (SNOM")‘ Atomic Force Microscopy (AFM) Mmmsw? (S1CM)
‘ 1986

Photon Scanning Scanning Capacitance
T“"”e”‘(g%w)mmw Magnetic Force Microscopy (MFM) mmsmry( )

) ‘ . Scanning Chemical
Electrostatic Force Microscopy (EFM) Putsmgg\cpwfﬁscapy

Shear Force Microscopy (SHAV) Scanmng‘ Thermal
Wicroscopy (STHM)

I
Scanning Force Microscopy (SFM)
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

A szonda: piciny ti

Egy kb. 100-500 um hosszu laprugéhoz
(vagy rugdlapkahoz) kapcsolva.

Anyaga: alt. szilicium-nitrid
Altaldban fémbevonat (Au, Cu, Ni...)
Tiihegy sugara: 0.1 nm — 100 um
Rugééllandd: k~0.1-10 N/m
£,~50-500 kHz

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

i

Intermittant
confact

Repulsive force Atomi kélcsénhatésok a tiihegy
és a minta kozott:

—

* Vonzds és taszitds
* Ereddjuk tavolsagfuggs

Disk
lipro-sompl porcton) o Nagyobb tévolsagoknal:
— vonzas (van der Waals er6k)
* Kozel érve: Coulomb taszitas

Non-confact

ﬁ Atiractive force

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6é mikroszkdpia

Pasztazas alapja:
P thz:ya'ab Piezoelektromos effektus : Bizonyos
/F—- N anyagokban (pl. kvartz) deformacio

. hatasara fesziiltség lép fel.
Inverz piezoelektromos hatas:

Fesziltség hatasara deformacid
jelentkezik (~1nm/Volt)

\\ @I
\\

Elsciical Currart Of Bleciicad Current O

(Bévebben: Ultrahang ea., 2. félév)

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

A szonda egy rugalmas, mikroszkdpikus méret( laprugéra
szerkesztett paranyi td.

A tlihegy atomjai és a minta felliletének atomjai kozott taszité-
vonzo kélcsdnhatdsok a rugdlapka elhajlasat okozzak.

X-Y irdnyban vonalanként pasztazzuk a feluletet.

Vertikalis felbontoképesség akar 10 pm , a horizontalis ennél
rosszabb.

Leveg&ben és folyadékban (fizioldgias kozeg) is miikodEképes
Szinte mindenféle feliileten alkalmazhaték.
nm-pm nagysagu objektumok szkennelhetdk.

Nativ mintak vizsgalhatéak: nem kivan fixalast, festést vagy
jelolést.

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszképia

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.

I Hatrany: jelentds perturbacié
lehet vertikalis és horizontalis
iranyban.



http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/0/0f/AFM_(used)_cantilever_in_Scanning_Electron_Microscope,_magnification_1000x.GIF
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

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

Rezonancia: kényszerrezgés, f = f,, nagy amplitadok

>

!
|
J

Amplitude,

Resonant ———
Frequency

Frequency

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

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.

Pontrdl pontra regisztraljuk az ehhez sziikséges Z iranyu

elmozdulast.

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

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

A/

magassag kontraszt amplitudo-kontraszt fazis-kontraszt
A‘“‘[k

=Y

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6é mikroszkdpia

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

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomi eré mikroszkdpia
Példak:

AL
N Y Y \/.‘
L B R | ‘

SA

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 eré mikroszképia

Példak:

NaCl kristaly AFM képe

Human metafazisos kromoszéma AFM képe



http://en.wikipedia.org/wiki/Image:AFM_view_of_sodium_chloride.gif
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

Példak:

o 1 ) » @
m

Egyedi aktinpolimer AFM képe Hela sejtek AFM képe

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkdpia
Eréspektroszkopia: a mintdt éré nyomasi és huzasi ciklusok soran
regisztralt er6valaszok. (eré — tavolsag fliggvény)
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia
Erdspektroszkopia:
Hook torvény: A rugélapka elhajlasa

(Ax) aranyos az erével (F): (Rezonancia
gyak.)

F=k-Ax
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Atszarasi, szakitasi, domén-
kitekeredési és mas erék, viszkdzus
és elasztikus tulajdonsagok
mérhetdek igy.
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K6sz6nom a figyelmet!
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