Elektromagneses sugarzasok és bioldgiai
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Ionizal6é és nem-ionizalé sugarzasok Mai kérdés:
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Sugarzasok és biologiai rendszerek

Ionizal6 és nem-ionizal6 sugarzasok emlékezteto
‘ Fotonenergia fogalma:
Ve r r . - Y& e i i = = £
Lathato fény (nem ionizalo) Planck, Einstein Ejp =hxf=h*>

Fotonenergia egysége: elektron-volt, eV

Rontgensugarzas (ionizalo) 1eV = 1.6 x 10-9C x1V=1.6 x 10-° Joule
k—Y—J

(Réntgen-cso6, szerkezetvizsgalat,diagnosztika)
elektron to/tése

1 Volt fesziiltséggel gyorsitott elektron energidja
(Magsugarzasok és nagy energiaju réntgen sugarzas
orvosi alkalmazasai ——— ,Orvosi fizika” MSc)



Elektromagneses hullamok - emliékeztetd

Magnet\c Magneses térerGsség

field  yaitozasa
vibration
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Direction  Terjedési sebesség
ofwave jranya
motion

Elgctric Elektromos térerésséy
field  valtozasa
vibration

E=E_ -sin(2zx LyorXy D) Az elektromos és magneses
r A térerdsség valtozasnak

B=B -sinf2rLt+27X+p azonos a fazisa és a
e "SI0 (27 T ) periodicitdsa (T, A)

@ . ug. : elekromagneses hullamok

Logaritmikus skéla 10™° m = 1 nanometer
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EM hullamok - paraméterek — emlékeztetd (Huygens elv,
diffrakcid,interferencia)
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c=A/T, f=1/T, ¢c=Ff"A(m/s)

c =299,792,458 m/s vakuumban
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Elekromagneses hullamok - kettos természet ?
Logaritmikus skadla
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Fény - Biologiai hatasok

A fény bioldgiai hatasai

A hatas alapja energiaatadas a bioldgiai ,,anyag”-nak.
Energiaatadas = fényelnyelédés

Szempontok:

Milyen mechanizmust jelent a fényabszorpcié?

Mi nyeli el?

Milyen mélyre jut?

Milyen szbveteket ér fény?

Fénnyel kivaltott reakcidk, terapids beavatkozasok.

Elektron-palyaenergia E,,

A fény terjedésének és anyagi kblcsénhatasainak
értelmezéséhez mind a hullam- mind a foton-
leirast hasznaljuk

Kettos természet

- hullam
Huygens elv, diffrakcié, interferencia

- részecske: foton (energia-kvantum)
fotoelektromos hatds, energiaatadas anyagoknak
kvantalt energiaadagokban, kdlcsonhatasokban
partnere az elektron

A fényelnyelés mechanizmusa (modellje)

foton-kép
izolalt atomok, molekulak
fényfoton elnyelése » elektron-gerjesztés

En+l _En = h*f: h*£
A
A fény-elnyelés energetikai feltétele

fiigg a hullamhossztél --- fotonenergiatoél

— szabad elektron-allapotok Gerjesztes:

fény-fotonenergia-felvétel >
- magasabb koétott-elektron -
$ Envq Ifotpe’le_k'tromos hatag: - energia
fonizacto Lgerjesztett elektron-alfapot”
Gerjesztés

En

Lathaté tartomanyu fény-fotonok elnyelésének vezetd effektusa



Vdrhato-e egy anyagban fényabszorpcio? Honnan tudjuk?
Abszorpcios spektroszkopia - spektrofotometria

Milyen fotonenergidkon van abszorpcié —a molekula elektrondllapotaitdl fiigg

DNS, RNS » Fényintenzitas/teljesitménys(ir(iség
J, 18 Nudeic Acd . fehérje J/
lg J " Protein J= JO o u=abszorp§ibs‘ egyl’.’ltthafé )
121 fotonenergia és anyag fliggvénye
u JO X=rétegvastagsag
i b |lg=t=lge-y-x
508
ia I
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" J Hig oldatokra
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Abszorpcios spektrum

A fényelnyelés tartomdnyai és az emberi szervezet
Az UV tartomdny hatdsai szempontjabdl kiilondsen fontos
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Rontgen
sugdrzas
UV-C UV-A

200-280 280-315 315-400 nm
nm nm

Ultraviolet Light
INVISIBLE LIGHT WAVES

6.2 eV 1.8 eV

. R L FOTON «— ELEKTRON
Optikai elektron-atmenetek
izolalt atomok, molekulak abszorpcié es emisszio
foton-képben
Sok-elektronos rendszerek elektron-energiai
Egyszerii példa: Cu atom

-fg Optikai foton-energia (~2-3 eV)
£ Nl | e/lnyelése - emisszidja
s i IM-sorozat *  a legkiilsé — leglazdbban kététt
= Lo | L-sorozat elektronokat érinti
K-sorozat E,$u~8keV (L->K dtmenet)
K@) Wy ] Réntgen-tartomany!
gerjesztés  emisszié
és ionizaco

A fény-elnyelés elsédleges célszervei : szem, bor
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Pozitiv hatdsok: D vitamin szintézis (UVA); VIS tartomdny stimuldlé hatdsa :hormon-szint, immun-

Molekuldris alapok nem ismertek

rendszer, anyagcsarefolyamatok, sebgydgyulds, stb.....




Molekuldris szintrél indulva — mi az ami elnyeli a fényt? Fény-elnyelé molekuldak a szemben
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Az UV tartomadny veszélyességének alapjai - szem A fény elnyelédése a bor rétegeiben — behatoldsi mélység

Hosszabb hulldmhosszak mélyebbre hatolnak, de csak a bér aljdig!
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A fényelnyelés lehetséges kdvetkezményei: fotokémiai reakciék
gerjesztett allapotbdl

UV-elnyelés direkt hatdsa = DNS, RNS sériilés: pontmutdciok
Pirimidin bazisok fotodimerizacidja: citozin, timin uracil

Nukleotid bazisok és fehérjék keresztkdtése U %5- ss0m)
Nukleotid bazisok fotohidratacioja DB ORAGIL
MONO- == DIMER
MERI
'y i \[\J\f
= S By
e T
Kézvetett hatdsok N - fovaen
Elektron-transzfer: D f—>D*
D*+A —> D'+ A reaktiv szabad gydkok
s hf
Energia-dtadds: D —> D*
D*+ A—>D + A* A=oxigén A*=reaktiv

szinglet oxigén

Fényabszorpcio — fényemisszio

Gyakorlati jelentésé

Fotoszenzibilizatorok terdpids alkalmazdsa
Fotoszenzibilizator molekula:

nagy hatasfokkal gerjeszt6dik

nagy hatasfokkal kelt szinglet oxigént vagy szabad gyokot

ha szelektiven célbajuttathato, fotodegradaciot eredményez

fény
§
\ ) y
I
a fényérzékenyitd a fényérzékenyitd besugdrzas szelektiv
alkalmazasa felhalmozddasa tumordestrukcié
adaganatban | _e|jleti kezelés
-Szaloptika

Vissza a fényabszorpcidhosz......
Az abszorpcios spektrum értelmezése

, hf2
Szabad elektron allapotok T— A hemoglobin abszorpciés
| a1 spektruma oldatban
uF
Gerjesztett allapot2 ;tfx En+2
=4
% hf2
Gerjesztett llapot1 s E 1
S| hf1
Alapéllapot: En
Két elektron A=£ 5% & s s @ &
. R f wavelength fun]
ellentétes spinnel A (nm)

A séma egyszerdisitései:
- a betoltott pdlydk kéziil csak a legfelsd pdlydt tiintetjiik fel: E,
. alegfelsé pdlydn két elektron van — a festékek legtébbje ilyen



A séma kiegészitésre szorul! Problémadk:
Ae=hf teljesiil, DE

Jy hf2
lg7_

az abszorpcids atmenetek?

~J

Eles abszorbancia maximumok
helyett széles ,,savok” vannak!

absarbance [a. u.]

T T T T 1
A=< 350 400 450 500 550 600 650
A (nm)

Vdlasz1: az elektronok gerjesztési atmeneteinek valdszinlisége fiigg
attol, hogy milyen kvantumszamu pdlyak kombindlédnak >

=2 kivélasztdsi szabdlyok vannak

definiciok:

Szingulett dllapot: a molekula dsszes elektronja pdrokban Zsj =
J

kompenzdlt spinti
Triplett dllapot: egy elektron-pdr van azonos spinnel

2sj=1
J

jeldlés l JelGlés T
Tl ——

sl
jelolés I l T T
S0
Alap Szingulett Triplett
allapot Gerjesztett allapot Gerjesztett allapot

So2T1,, 7,25,

Gerjesztésnél: S, 2 S,vagy Sy 25, ..... Tiltott atmenet

P 1. Miért kiilbnbéznek abszorbanciaban

Kivalasztdsi szabadlyok

Egy elektrondtmenet valoszinliségét a kiinduldsi és a végsé elektron-vibracids pdlya
egymashoz viszonyitott kvantumszamai hatdrozzék meg (hullam-kép):

Mennyit valtozhatnak a kvantumszamok elektronatmenetben?

An = barmennyi, Al = +/-1, Am = 0 vagy +/-1

As=0

+ vibraciés moédusok csatolasa

Gerjesztési vagy spontan emisszios
atmenetben az elektron spinallapota nem valtozhat

lg#zs(},)*c*x

Megengedett, és tiltott atmenetek

£(4)

Moldris extinkcio kvantumkémiai értell :
ardnyos az ,,Atmeneti dipélus-momentum”-al

........... nagy vagy kis valésziniiségii atmenetek

Aromads szénhidrogének elektron-atmenetei kiegészitve
a vibrdcios allapotokkal

Akét legfelst elektron spin-allapotai. Gerjesztett
dllapotban az egyik az alap-, a masik a gerjesztett
allapot spin-allapotat jelzi

Ko6tott elektronok energiaallapotai

s

s

s,

gerjesztés

relaxacié

Abszorpcios atmenetek:

Széles skdla! A molekuldk vibracids
modusai kihatnak az elektron-allapo-
tokra: ,vibronikus” atmenetek

tron-atmenet (alap—>gerjesztett) valdszinliségének
vantummechanikai szirmaztatasa

Born-Oppenheimer kozelités:

Az elektronok a magoktdl fiiggetleneknek tekinthetSk:
A hullamfuiggvény szorzatra bomlik

hullamfuggvény

- v.(5.0)=6.(-01,(0)

Elektronok Magok
kooordinatai

M, =(w,|dv,)

Atmeneti momentum

B=L+ =D 4= 2 2%, * R,

=K =*
a>g spin

M(Hgl2 =const * I@df




Az elektron-dllapotok sémajat molekuldkra ki kell egésziteni a

A kivalasztasi szabalyok vibrdciés dllapotokkal

kvantummechanikai hattere Ae=hf teljesiil, de mégis:

lgﬁ hfZ a .
7] v 2. Eles abszorbancia maximumok
—_ —_— - e z | ." “ 74 A 4 I
H=H,+ = Z q *ri —Z Z;*q,*R, dipél operator ] \ helyett széles ,savok” vannak!
' | S0->S1 atmenet: vibronikus rg:i;;ggjgg‘;%%ﬁk
[l | atmenetek sorozata atomok, vagy molekulal
Wa (x, Q) - Ha (x’ Q)¢a (Q) Ma—>g = <l//a ’u| l//g> H abszorpcié

absorbance [a. u.]

oy )
/ it i ‘l‘x‘m‘: AIL‘ I
Kiszélesedés a kornyezet

sokfélesége miatt az atmenet
pillanataban >

komplex konjugalt

v/,
Ma»g(Q)=qu‘9a (X9Q)[z Z]gg(X,Q)dX 1 : Ri=A
Mgn(—aO = J‘¢*aO(Q)Mag (Q)¢ (Q)dQ = Magj‘¢*"0(Q»gn (Q)dQ ﬂ=% 350 460 4?‘33 500 5‘50 SC“O 6%0
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hullamhossz, 4
> savos spektrum
Atomtorzsek vibrdcids dllapotai: Vdlasz2: kétféle ok: 1. molekuldkban vibronikus atmenetek
2,0 -- a gerjesztett molekularis 2. a kérnyezet B.eloszldsa energianivokon 2 a gerjesztett
elektronillapot n.-ik vibriciés illapota molekula kériili elektromos tér sokfélesége =

= az elektromos tér perturbdlja az elektron-dllapotokat

Spontdn fényemisszio gerjesztett elektrondllapotbdl:

Fényemissziora vezeté jelenségek - fényforrasok ) .
Lumineszcencia

Két fajtdja: S,=>S,atmenet Fluoreszcencia

» Spontan fotonemisszio gerjesztett elektronallapotbdl: T, S, dtmenet Foszforeszcencia

Lumineszcencia
» Hémérsékleti sugarzas Fluoreszcencia Relaxdcié fotonemisszidval szingulett dllapotok
— kozott
» Fény-emisszié indukalt emisszio révén: LASER L

» LED : elektronok és lyukak elektromos tér altal indukalt 1.Kasha -szabdly

rekombinacidja szilard (kristalyos) félvezet6 diddakban

S

energia

Kérnyezetikkel kdlcsénhato
molekulak fluoreszcencia
emisszidja a legals6 gerjesztett
elektronallapot legalso6 vibraciés
S — szintjérdl torténik az alapallapot
vibracids szintjeire, barmilyen
magasabb nivéra is tortént a
gerjesztés.

gerjesztés  fluoreszcencia




2. Fluoreszcencia spektroszkopia

Megvilagitas eriesztés
Fehér fénnyel 8 ;\‘, g M(ﬂ)
“ lg=2 || Abszorpciés spektrum Fluoreszcencia A
|:> M => | minta £ J Z0rpCios spekdru Emisszi6s spektrum
So>S: '
\
v \
\
M=monokromator M

Klorofill 10

| A emisszid

NP
74 |detektor »

L L . .
500 550 600 650 700 750
A (nm)

Fluoreszcencia gerjesztési spektrum: %(iﬁx) a Agy fliggvényében >
- arédnyos az abszorpcids spektrummal

4. A gerjesztett dllapot élettartama— fluoreszcencia lecsengés

t=0 —ban N, molekula gerjesztése = a gerjesztés

[C]

g megsziinése utan visszatérnek alapallapotba
" A gerjesztett molekulak szama - a kibocsatott
t fotonok szama idében ,,lecseng”
N=Nge "
1o ‘

Exponencialis lecsengés
T a gerjesztett allapot élettartama

NE

Tl/zr 2T idé (1)

A szingulett gerjesztett allapot
(S,) élettartama révid ~ 10-%s

3. Stokes-shift

Az abszorbedlt és emitted fotonenergiak atlagai az emisszio elétti relaxacio
és a vibracios allapotok miatt nem egyeznek meg

. Fluoreszcencia
—r— yed Emissziés spektrum
= Va3 : Agerj=580 nm

N
Ve
YR 1
a0 Abszorpcids spektrum Flugfescence
s e enfission spectrum
't ~,, fa=s0m
slit=3.6 nm)

NF

Minta: buzalevél, T=10 K

500 550 600 650

81 N 700 2 (nm7)50
hf;xbx > hf fluo
Soim IR -
Ay <A
Az abszorpcié az Sy nivé legalacsonyabb abs fluo

vibracids szintjérdl indul szobahémérsékleten A maximum-helyekre

K6szonom a figyelmet!



