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Atomi, illetve molekularis
kolcsonhatasok és alkalmazasaik

Attekintés
Témakorok: Varhato kollokviumi tétel:
Hogyan értelmezhet6ek az
atomok kozétti kélcsénhatasok,
kotéstipusok?

* alapvetd kdlcsonhatdsok
* atomi és molekularis
kolcsénhatasok

Példaként: atomi eré mikroszkdpia
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Tankényvi részek: 1/2, VIII/4.2.1., X/2

Kapcsol6dé gyakorlat: Rezonancia

Atomi koélcsonhatasok

Alapvet6 kélcsonhatasok a fizikaban

Kolcs6nhatas Mire hat? Hatétavolsag Relativ ergsség
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Atomi kolcs6nhatasok altalanos leirasa

dllandok
n<m

JdEILd

A B

Epoz = Evanm + E!asz;m =t
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A és B: kdlcsénhatdsokra jell.

r: atomok tdvolsdga
ry: kotéstdvolsdg
Ey: kotési energia

I. Kovalens kotés

Atomokat ko6zos elektronpalyak: molekulapélydk tartjdk dssze
Vegyértékelektron parok szerepe
Elektrosztatikus komponens is jelen lehet
Er8s kotés: E,>1 eV
(1eV=1,6*%10"° = 96 ki/mol ~ 100 kJ/mol)

s2enszén e energia
kétéshossz "
iy 154 pm -331 KJ-mol*
etan
H,C=CH, Sy
etén (etilén) 139,9 pm 590 KJ-mol
HC=CH

E -molt
etin (acetilén) 120,3 pm 812 KJ-mol

Mik azok az atomi elektronpalyak? (ismétlés)

Az elektron allapota kvantumszamokkal (4db) irhatd le:

Apolaris (homeopolaris)

perduletét (spinjét)

kvantumszam | lehetséges értékei Mit jellemez? Mit ad meg?
6 n=1,2,3...7 elektronhéj energiaszint
(palya-)
mellék 1=0,1,2,...(n-1) alhéj impulzusmomentum
or:s,p,d,f (perdulet) nagysaga
. orbital (elektronpélya) . (plya-)
magneses mz=-,....0,...+ L impulzusmomentum
az alhéjon - .
(perdulet) irdnya
spin m=t1/2 elektron sajat spin iranya

(nagysaga konstans)

Elektronpalya (orbital): n, |, m, kvantumszédmokkal jellemezhetd allapot. Rajta

max. 2 db, ellentétes spinii elektron tartézkodhat.

I. Kovalens kétés

Polaris (heteropolaris)

(+) és (-) toltések sulypontja toltések sulypontja eltolédik
egybeesik polarizélt elektronfelhd
kotSelektronok egyenletes elektromos dipdlus
eloszlasa elektrosztatikus komponens
Jtiszta kovalens” megjelenik

Pl:H,, Cl,, O, PL: HCI, HF, H,0

¢ @ e

I. Kovalens koétés

Elektromos dipdlus momentum: a toltésszétvalds mértéke. Vektor!

p: dipélusmomentum
q: toltés értéke

d: toltések sulyponti tdvolsaga
[D, debye] (1D = 3,34*103° C:m)

4 _
oot o t

I./b Fémes kotés

Atomokat kozos elektronpdlyak tartjak 6ssze
Vegyértékelektronok (itt energiasavot alkotnak)
Erés kdtés: E,>1 eV

Nincs értelmezve két atomra, sokatomos rendszerek

= Periodic Table of the Elements
= tyarogen & poor metals
Li| Be| - olkali metals O nonmetals
alali carth motals 8 noble gases
112 transition metals rare earth metals
Na | Mg

B NS S e N
V | Cr [Mn|Fe | Co|Ni
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1./b Fémes kotés

Atuminium

Fémracs: pozitiv fémionok
kristalyos rendben, korulottuk fémes szin
kozos palyat kialakito, delokalizalt nyUjthatdsag, alakithatésag

Fizikai tulajdonsagok:

elektromos vezetés
hévezetés

elektronrendszer.

Il. Elektrosztatikus kélcsonhatason alapulo kétések

Elektronegativitas fogalma
Meghatdrozza, milyen erével vonzza az atom a (kovalens)
kotésben 1évé elektronokat.
Egysége 6nkényes (Pauling, Mulliken, Sanderson és mds
skdldk)

EN = |Eionizéci()s| + |Eelektronaffinités

Il. Elektrosztatikus kélcsonhatason alapulé kotések

Elektronegativitas L. Pauling szerint (relativ egységekben)

Lanthanides: 1.0 - 1.2
Actinides:  1.0-1.2

Il. Elektrosztatikus kélcsonhatason alapulé 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

1l. Elektrosztatikus kélcsonhatason alapulé kotések

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

3.00
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£ >
3 f:.«m -
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2 < 1w
g
g
o
0.00
0.75 1.00 2,00 3.00 4.00
Metallic Absolute Electronegativity Covalent

= (Xat %)

1l./a lonos kétés

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

* Heteropoldris kotések ,hataresete”

* Nagy EN kilonbség(i atomok kézott (pl. NaCl, AEN=3-0,9=2,1)
« Altaldban sokatomos kristalyok, de értelmezhet két atomra is
¢ Hosszu hatétava kh., de ez a kozegtdl is fuigg (Isd. hidratacio)

* ErGs kélcsonhatas (E, > 1 eV)

lonracs: a pozitiv és negativ ionok
kristalyos rendben helyezkednek
el sztoéchiometriai ardnyud
halmazban.
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11./a lonos kotés

Példa:
lonizacios energia: kationok
e e +e létrehozdsahoz (elektronok
kiszakitdsahoz) befektetendd
E; = 496 kl/mol energia.
Elektronaffinitas: anionok
+e —> képz6dése (elektronfelvétel) soran

torténd energiafelszabadulas.

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

. '}I Eges = -788 ki/mol

Racsenergia: az ellentétes toltési
ionok kristalyracsba
rendez&désekor felszabaduld
energia. (E,, csokken)

Il./b Dip6l-dipdl kdlcsénhatas

¢ (+) és (-) atomcsoportok/molekularészek kdz6tt Coulomb erk
* Permanens dipdlus jellegl toltéseloszlas

« Intra/intermolekularis kélcsénhatas

* Gyenge kolcsénhatas (E, = 0,003-0,02 eV)

* Adipodlusok kozti vonzas és taszitas:
p: dipélusmomentum

E: kornyezd partnerek altal keltett
elektromos térerésség

Evonzo =P E

Etaszits: partnerek elektronfelh8jének taszitasa

11./b Dip6l-dipdl kélcsonhatas
Példa:

dipdl-dipdl kdlcsonhatas

o & o &
¢ (6

polaris polaris
kovalens kovalens
kotés kotés

I1l. Van der Waals-kélcsonhatasok

* Apoléris molekuldkban/molekularészekben idélegesen kialakuld
dipdlus egy masik apolaris molekuldban dipdlust indukal

* Kozottuk vonzo (diszperzids, vagy London-féle) erék Iépnek fel

* Inter/intramolekuldris kdlcsénhatas

* Nagy jelent6ség biokémiai reakciokban, szerkezetstabilizdlasban

* Gyenge kolcsonhatés (E,~ 0,02 eV)

Epot.
r : kotéshossz

ryésrg:azAésBatom
Van der Waals sugara

Atomi méretek fogalma
cl, 199 pm

Ar T
/ / Covalent
Ar- - 188 pm | o . o radius 99 pm
\\_ "/ pmat07zm) N

Van der Waals sugar kovalens sugar

NaCl 283 pm
372 pm
Na
(Y1 e h
NaA Lyl
\Na Na Metallic radius
181 pm 102 pm — — 186 pm

ionos sugar fémes sugar

Elektrosztatikus kdlcsonhatason alapulé kotések

Kodlcsonhatas E . tavolsagfiiggése E,
lon-ion 1/r 2-3eV
lon-dipdlus 1/r? 0,1-0,2 eV
I(Jrg]gézlil’:::cgir?::tunserek) L= GL2EY
Dipdlus-dipdlus 16 0,003 eV

(hémozgas mellett)

Diszperzids 1/r6 0,02 eV
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IV. Hidrogénkotés

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

Intermolekuldris / intramolekuléris kélcsénhatés

Kotéstav alt.: 0,23 - 0,35 nm

A kotés térben irdnyitott

Nagy jelentGség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizaldsban
Kozepes erésségli kolcsonhatas (E, ~ 0,2 eV)

. &+
acceptor atom_ H{* /H
T QuunniH—0Q.
/- 5+ o
H
ot donor atom

V. Hidroféb kolcsonhatas

* Vizes kozegben értelmezhetd (pl.
bioldgiai rendszerek)

* Hidrofdb molekulak/molekularészek
asszociacidja - cél a viz kiszoritasa

* Nem csak Van der Waals alapu

* Hajtdereje a apoldros rész—viz
hatarfelulet csokkentése, ezzel a
vizmolekuldk rendezettségének
csokkentése (isd. termodinamika 2. fététele)

« Intra/intermolekularis kélcsénhatés

* Nagy jelentéség biokémiai
reakciokban, szerkezetstabilizdlasban

* Gyenge kolcsonhatas

Pasztazé probamikroszkopiak
(Scanning Probe Microscopy, SPM)

XYZ piezo-scanner . . v
Valtozatos szerkezetvizsgald

eljarasok, melyek egy vékony
szonda és valamely felulet kozott
|étrejové atomi szintl
kélcsénhatasok detektalasan
alapulnak.

feedback
1

Egy felliletet tapogatunk le pontrél-
pontra, akar atomrél-atomra.

Nem diffrakcié-limitalt mddszerek.

Akar pm-es pasztdzési pontossag is
elérhetd.

Vasatomok rézen, STM kép

Scanning Tuneling Microscope (STM) 1981
Pasztazo alagut-mikroszkop

Ato gy
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
Micrgsmpy (sNoMp} Atomic Force Microscopy (AFM) Mmmsm;‘,y (S1CM)
‘ 1986

Photon S cannini Scanning Capacitance
Tunnelling Iieroscopy Microscopy (SCh)
(PSTH)

Magnetic Force Microscopy (MFM)

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

Shear Force Microscopy (SHAV) S T
Wicroscopy (SThM)

I
Scanning Force Microscopy (SFM)

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszképia
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A szonda: piciny ti

Egy kb. 100-500 um hosszu laprugéhoz
(vagy rugdlapkahoz) kapcsolva.
Anyaga: alt. szilicium-nitrid

Altaldban fémbevonat (Au, Cu, Ni...)
T(ihegy sugara: 0.1 nm — 100 pm
Rugédllandd: k~0.1-10 N/m

£,~50-500 kHz

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

i

Repulsive force Atomi kdlcsdnhatasok a tlihegy
és a minta kozott:
Intermittent
contact
—

* Vonzas és taszitas

Dionce * Ereddjuk tavolsagfiuggs
(lip-o-sample separciior] o Nagyobb tdvolsagoknal:

— vonzas (van der Waals erék)

* Kozel érve: Coulomb taszitas

Mon-contact

( Altractive force
———

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

\ * Aszonda egy rugalmas, mikroszképikus
1kLezernyalar: méretii laprugdra szerkesztett paranyi t(.
M’éf' * Atlihegy atomjai és a minta feltletének
I atomjai kozétt taszito-vonzo kélcsdnhatasok
Uit a rugdlapka elhajlasat okozzak.
O * Eztaz elhajlast a rugélapra fokuszalt
|ézernyalab eltériilését kovetve detektaljuk.

PozicidérzékelS detektor

«_pdsztazés «  X-Y iranyban vonalanként pasztazzuk a

”
Ejb% feliiletet.
Vertikalis felbontoképesség akar 10 pm, a

horizontélis ennél rosszabb.

* Leveg8ben és folyadékban (fizioldgids kdzeg) is miikddképes

* Szinte mindenféle feltleten alkalmazhatok.

¢ nm-um nagysagu objektumok szkennelhetdk.

* Nativ mintdk vizsgalhatoak: nem kivan fixalast, festést vagy jel6lést.

Pésztdzasi mintdzat:

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

Pdsztdzas alapja:

Inverz piezoelektromos hatas: Bizonyos
anyagokban (pl. kvarc kristély) feszultség
hatésara deformdcid jelentkezik (~1nm
hosszvaltozas/Volt).

Y
A mintaasztal x-y iranyba mozdithatd

hozzacsatolt fesziiltségvezérelt
piezoelektromos kristalyok segitségével.

vizsgalt feliilet

Elechice Soures
© pasztazas kezdGpontja
@ szonda aktualis pozicidja

Elsciical Currart Of Bleciicad Current O

(Bévebben: Ultrahang ea., 2. félév)

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

Kontakt méd: (Contact mode)

« At folyamatos kapcsolatban van a felszinnel, vonalrél vonalra
pasztazza azt.

* A felszinre kifejtett erét (a rugdlapka elhajlasat) konstans értéken
tartjuk a td és a felszin tavolsdganak szabalyozésdval (feedback
rendszer)

« Pontrdl pontra regisztraljuk az ehhez sziikséges z iranyu
elmozdulast.

X
ZT Z l - Hatrany: jelentés perturbacio
lehet vertikalis és horizontalis
iranyban.

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszképia

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

Rezonancia: kényszerrezgés, f = fy, nagy amplitidok

Piezo oscllator

M _— 1
\
"

/ % \ ®

Amplitude

— {Resonant =
{Frequency

Frequency

[23

(B6vebben: Rezonancia gyakorlat)



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 méd: (Tapping mode, Non-contact mode)

« Attt a rezonanciafrekvenciajdhoz kozeli frekvencian rezegtetjuk.

* Vonalanként pasztazzuk a felszint.

* A felszinnel valo kdlcsonhatas miatt a rezgés amplitidoéja megvéltozhat.

* Az amplitidot a td és a felszin tavolsaganak szabélyozasaval tartjuk
allando értéken.

* Pontrdl pontra regisztraljuk az ehhez sziikséges z iranyu elmozdulast.

A bz 4%
e Elénye: elvileg kiktsz6bolt
laterdlis erékifejtés, érzékeny
mintdak vizsgalatara is alkalmas.

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

magassag kontraszt amplitudé-kontraszt

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

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

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomi er6é mikroszkdpia
Példak:

rl\./L./L\(L\./L\/I'\
) (e (e ) (O
SA

Pentacén molekula

. inktések 8-hi I,
AFM képe Hidrogénkétések 8-hidroxiquinolin

molekuldk kozott (AFM felvétel)

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

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

Példak:

NaCl kristaly AFM képe

Human metafazisos kromoszéma AFM képe

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomi eré mikroszképia
Példak:

T
100
™
o, § 2
z

“
-0
]

0 s 10 15 2 %

m

Egyedi aktinpolimer AFM képe

2

s

o

o 10 2 » @
m

Hela sejtek 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:

T7 bakteriofagok AFM képe Tobbrétegli foszfolipid membran tekercsek

Példak:

B-limfocitdk — koztiik membran nanocsé

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia

Vorosvértest, rajta ,VER” nanolitografia

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkdpia
Erdspektroszképia: a mintdt éré nyomasi és huzasi ciklusok soran
regisztralt erévélaszok. (er6 — tavolsag fuggvény)
~10 pN érzékenység

. Lézemyalab
| kitérés

| ~°
- 3
Rugélapka
elhajlas =Fik

| molekula

00 =
Hossziisag (nm)

Erdspektroszkopia:

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6é mikroszkdpia

Hooke torvény: A rugélapka
elhajlasa (Ax) aranyos az erével (F):
(Rezonancia gyak.)

F=k-Ax

k :rugballand6
Atszurasi, szakitasi, domén-
kitekeredési és mas erék, viszkdzus

és elasztikus tulajdonsagok
mérhetdek igy.

Atomic Force Microscopy (AFM),

Atomic Force Microscopy (AFM),
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Koszonom a figyelmet!

Pablo Picasso. ‘Don Quixote i
polikarbonit felszinbe rajzolva 1pm




