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Levegé egy szobdban....
Hogyan teljesitik a géz részecskéi
a makroszkopikus jellemzéket?

Komplex példa

Igen nagy szamu
atom, ion, molekula
meghatdrozott
rendben és
kolcsénhatasban
egymassal

Hogyan befolydsolja a
kdlcs6nhatds a részecskék
energetikai dllapotdt?

Hogyan befolydsolja a
kélcs6nhatds az elektron-
dllapotokat?
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i — =>0N. - -
Termikus egyensulyban (zart rendszerben), E= an‘?j z ] n j
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Minden hémérsékleten igaz, hogy a betdltottség
| Boltzmann a kis energiak felé n6.
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n k
X -
n. n; T <T,<T,
J ny n, azonos
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Boltzmann eloszlés — a természet egyik altalanos térvénye 1. Rendezettséggel biro anyagcsalddok
A rendezett szerkezet a részecskék kozotti kotéseken alapul
Szerkezeti kbvetkezmények az anyagcsaldadokban. Altaldnos elv
= % taszitas
1. Rendezettséggel biré rendszerek 2 r
- szilard, kristalyos anyagok
Rendezettség R . L. y L yag m>n
elsédleges - idedlis kristdly > tskéletes, hosszu tavd rend

kétéseken alapul

Rendezettség
mdsodlagos
kotéseken alapul

2. Gazok(idedlis gaz)

- redlis kristaly
- folyadék-kristaly
- folyadékok

-> atlagos”, hosszu tavu rend

-> rovid tavu rendezettség

-> rendezetlen szerkezet
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Absolute value of velocity

A vonzas
n

r= kolcsonhato 2 részecske tavolsaga
r,= egyensulyi kdtéstavolsag
E,= kotési energia

A kotéstavolsag (r,) és kotési energia E, a
kélcsonhatasi energiafiiggvények konkrét
fuggvény-alakjatél fiigg (A,B,n,m)




Példa a vonzé kélcsénhatdsok fiiggvényformdira

Az elektrosztatikus kolcsonhatdsok potencialis
energiajanak tavolsag-fliggése, és kotési

energiaja
Kolcsonhatads Energia-fiiggvény | Atlagos
tavolsdg-fiiggése | k6lcsénhatasi
energia (kJ/maél)
ion-ion r—l 200 - 300
ion - allé dipélus r—z 10- 20
allo dipélus — 3 1-2
- 4ll6 dipélus r
dip6lus — dipélus 6 0.3
hémozgas mellett r
diszperziés r -6 2
kélcsénhatas

A kotések jellemzé kétéstavolsdgai

Van der Epar. \
Kovalens A
n Waals A Tonsugar
Elem Rendszam B sugar Ton
sugdr Py (nm) v
(nm)
H 1 0,120 0,037 - H* <P
[¢ 6 0,170 0,077 0,029 © e
N 7 0,155 0,075 0,025 N* :
A B
[ 8 0,152 0,073 0,140 o
t ) WLy A 7 * A radiuszok értelmezése:
P 15 0,180 0,106 0,058 p* =r +
Fo=ratrp
S 16 0,180 0,102 0,184 s>

»atomi radiusz”

Gyengébb kolcsonhatds €——> nagyobb kotéstavolsag

Boltzmann elos:zIds vildgképe....

A rendezett szerkezet a részecskék kozotti kotéseken alapul

Altaldnos elv

E :% taszitas

-

m>n

s\ E zfAn vonzéas

r=kélcsdnhato 2 részecske tavolsaga
r,= egyensulyi kotéstavolsag
E,= kotési energia

elektronvolt

~100 kJ/mél

1 eV= 23 kcal/mole ~

Kérdés: minden kétéstavolsag
dllandéan=r,?

A
nfelszakadl _ e_‘m{

Ne

Ae=FE

kotési

kT ~0.027 eV T=310K,
k=1.38x1023JK"1 Boltzmann &llandé

Ae = KT

Vdlasz: ez a kétési energia kT-hez mért
nagysagatol fligg

Boltzmann eloszlds vildgképe....

A rendezett szerkezeteket meghatdrozo kétések energidi

hierarchia lehetésége!

E, ~ elsédleges kétések : kovalens
ionos
(fémes)

E, ~ masodlagos kétések

H-hid
Hidroféb kélcsdnhatas

dipdl — ponttoltés
van der Waals dipdl — dipol
dip6l— indukalt dipdl
idéleges dipol
v (diszperzids)

elektronvolt
1 eV= 23 kcal/mole ~
~ 100 kJ/mol

2—-6 eV/kdtés ~ 150- 600 kJ/mol

0.1-1 (viz:0.2eV)
~0.1

~0.1-0.2

~0.02
~0.01
~0.02




1.1. Szilard testek — kristdlyos: idedlis rendezett
(amorf szerkezetet nem targyaljuk)
Részecskék: - atomok - elsGdleges kitések - rendezett szerkezet :
(- molekuldk — masodlagos kotések is — rendezettség csokken)

Idealis: , egykristaly” mikrokristalyos . , R L .
&Y v Kristaly-dllapot tulajdonsdgai:

-anizotrépia: tulajdonsagai a mérés iranyatol fliggnek
-mechanikai szilardsag

-hatarozott térfogat

-hatdrozott alak

-hosszU tavu rendezettség

Elemi cellak periodikus rendben: , kristaly racs”

X Hosszu tavu rendezettség:
. a * Ismétlédési tavolsag >> 100xkotéstavolsag
si 7 s: (ry~0.15 nm)

természetben 14-féle elemi cella: Bravais racsok

14-féle elemi cella valésul meg

/\

H =

Boltzmann elos:zIds vildgképe....

Boltzmann eloszlds szerepe kristdlyokban:
- tokéletes rendezettség csak T=0 h6mérsékleten lehetséges

- kristalyhibak 3gdass sssass sadass
- ponthibak : racspont hidny (vakancia) /a,,,, B
racspont tobblet (interstitium) vaKancigeoeoe °°°°§_§\m_
008080 interstitium
Ag ogpooc ocoogpo
~ Na 2kT gdbes coodte
r.|ponthiba = Ne Ag >>KT :

d e

Vorésiszap-tartaly fala

Szilard testek fizikai tulajdonsagait a kristalyhibak jellege és diffuzidja
jelentésen befolyasolja
- szildrd test fizika tudomanyag

1.2. Folyadékok — részleges és id6leges rendezettség

Részecskék: molekulak
Kécsonhatds :gyengébb mint a kristalyokban E,~ masodlagos kotések (molekuldk kozott)
rendezett és rendezetlen tartomanyok -> atlagos E, kicsi >sok felszakadt kotés

Viz molekuldk folyadékban és kristalyos éllapotban

Hosszu tavi rend

b

e

P

B
&
A

Folyadék-dllapot tulajdonsdgai:

Id6legesen kialakuld és megsz(ing rendezett -izotrépia

tartomanyok ~ 5-10 molekula -deformélhatésag

rovid tavd rend -felveszi a tartély alakjat
-hatérozott térfogat

-révid tavd rend

Amorf szilard testek~megfagyott folyadékok




2.1.-2.2. Folyadékkristalyok — mezomorf anyagok

Mezomorf-dllapot tulajdonsdgai:
-anizotrépia

-deformalhatéség

-specialis alaku (fonal, korong) molekulakbdl
-viszonylag merev molekulaszerkezet

-amfifil vagy polarizalhaté molekuldk

-hosszu tava rend masodlagos kotések alapjan

Megvaldsulé rendezettségi formak
amekiikus  ToNalas molekuldkbdl

Kis kolcsénhatdsi energia—>a rendezettségi
formak érzékenyek kiils6 perturbdciokra

nematikus

-hémérséklet
-olddszer molekulai
-elektromos tér

koleszterikus

2.1.-2.2. Folyadékkristalyok — gyakorlati példdk

1. Termotrdpia koleszterikus rendezettség esetén = T koleszterius rétegek tavolsaga=>
- reflexidban interferencia = szin fuigg a T-t4l
kontakt termogrdfia

2. Elektrooptikai jelenségek: elektromos tér hatasara a rendezettség
megvaltozik

- fényateresztés megvaltozik = Fk rétegek elektrodakkal=> kijelz6k

- linedrisan polaros fény iranya valtozik

polaririlatan
parri el U

LCD monitor egy képeleme:

néhany um vastag koleszterikus kristaly Sl
polarizalhaté molekulakbdl: a polarizacios i L 3
irdny elfordul

Tk.462.0ld.

Fény

2.1.-2.2. Folyadékkristalyok — gyakorlati példak

3. Liotropia: amfifil szalalki molekuldk (pl. foszfolipidek) olddszerben
rendezett kettGs v. tobbszoros rétegeket alkotnak — lipid membrdnok

‘ Sejtmembran: kettds lipid réteg

De: Boltzmann eloszlas!
valddi szerkezet <=mmmd szerkezeti sémak

sejtmembran
Fontos modellrendszerek

Gyogyszer-"targeting”
eszkozei

2.3. Specidlis csalad: rendezettség makromolekulakban

Hierarchikus rendezé elvek

-Kotéserdsségek

-Kotéstavolsagok

-Kélcsénhato csoportok energidjanak
lecsengése a tavolsdggal

-rendezett vizmolekuldk kétése

-ionok és prosztetikus csoportok kétése

durva Golgi- sima

lélikulum retikulum




Atomok Molekulak Makromolekulak:
pl. fehérjék

H
(@]
C
N —_ Iil 0
S HN-C—c7 .
AR AN | H-hidak
‘ Van der Waals
| kolcsdnhatasok
i 1
. De: s6hidak
elsédlege 0.153 nm S-hidak is
kotések

Kék: sejtmag

Piros: aktin filamentum

Z61d:mikrotubulusok

A hierarchia jelentésége — szerkezeti ,,dinamika”
PI. vannak-e felszakadt H-k6tések a T7 bakteriofag dsDNS-ében T=300K —en?

nfelszakadt _ e—%ﬁ
Ny

Ae=E

kotési

h n, ng

a n,<<ng, = —=—
P

ng, N

AT7 fag DNS-e kb. 40000 bazisparbdl all > H — kétések szama kb. 100 000 - N = 100 000

n — As 02 n

n—' =e 1 =g = (00046 = Wf Nygysrakaae ~ 46/DNS
ép /I\

A =B =026V id6-atlag!

A mdsodlagos koétések jelentés szamban felszakadhatnak >
- flexibilitas komplexképzésnél
- lehetéség ligandumok kétésére és kémiai reakciokra

A masodlagos koétések jelentés szamban felszakadhatnak 2>
-2 flexibilitas komplexképzésnél
2 lehetbség ligandumok kétésére és kémiai reakciokra

Pl. Hemoglobin molekula:
4 alegység hem csoportokkal, amelyek 0, molekulakat kétnek

Kérdés: ha minden kotéstavolsag
allanddan = r,, akkor hogyan jut el az oxigén
a hem csoporthoz? Nincs hely !

Specialis helyeken levé masodlagos kotések
id6leges felszakadasai adnak lehet6séget az
oxigén molekula megkotésére.

Makromolekularis rendszerek ,,szerkezeti dinamikaja”




2. Gdzok (idedlis gdz)
1. Termodinamika:
-atlagos kinetikus energia és a

hémérséklet kapcsolata
-egyetemes gaztorvény

— 1 2 —1 2
Epejes =NTMV° &, =7mv,

i 2 i

Im2of
2mv 72kT

T =3 pontszeriioészecskékre

pV = NKT

Boltzmann eloszlds vildgképe

2. Boltzmann-koncepcio:

az egyedi részecskék
sebessége (abszolut értéke) eloszldst kovet

Maxwell-Boltzmann-féle
sebességeloszlds — h6mérséklet szerepe

rC

\[/ viv)

300°C

Gdz-dllapot jellemzése (idedlis gdz)
- részecskék azonosak ( pontszeriek)

-deformalhaté
-térfogatdt a tartaly hatarozza meg

-nincs kdlcsénhatds E,=0 -> szerkezete rendezetlen

-izotrop: tulajdonsagai fliggetlenek a mérés iranyatol

0 500 1000 _vims)

Sebesség abszolut értéke

Mas jellegii példak a Boltzmann eloszlasra

3. Kémiai reakciok reakciosebességének fliiggése a hémeérseéeklettol

Reakcié: A «—B

L K, =cCOnstxe KT

allapotok

_ Ebarrier —€8

Kga =cCoOnstxe KT

Ep—E
K= kBA —a AkTB
Kag

_ Eparrier ~€A

A kyp és kg, reakciosebességek aranyosak azon reagensek szamaval, amelyek
energidja eléri az aktivacios gat nagysagat.

Arrhenius féle abrézolds

ik

logK = —loge%%

A hémérsékletet valtoztatva és mérve a reakciésebességeket, az adatokbol az

aktivacios energia meghatarozhaté

4. Barometrikus magassdgformula

A levegé slirlisége az atmoszféraban a tengerszinttél mért magassaggal (h) @ = kT

csbkken:

__mgh

p(0)

m a levegd részecskéinek atlagos témege
g gravitaciés gyorsulas

K6sz6ndm a figyelmet!




