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Gyakorlati példak a Boltzmann eloszlasra - emiékeztets

1.Kémiai reakciok reakciésebességének fiiggése a h6mérséklettdl
2. Barometrikus magassdgformula
3. Fémek termikus emisszidja

4. Nernst egyenlet

5. Boltzmann eloszlds szerepe az anyagcsalddok szerkezetében folyt. kov.

A Boltzmann-féle energia-eloszlds-fiiggvény - emiékeztets

Modeli: N megkulonbéztethetd, fuggetlen részecske, kornyezetével termikus egyensilyban, nem zero
abszolut hémérsékleten, egy erétérben. A rendszer teljes energidja (helyzeti é€s mozgasi) E allandé

(termikus egyensuly).
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Boltzmann-eloszIds: annak a valdsziniisége (p), hogy taldlunk

részecskéket g energidval

,allapotosszeg”

Az energia-szintek barmely (j,k) kombinacidjara igaz

Tetsz6leges két energia-nivo
relativ betoltottsége

Boltzmann eloszlds és a rendezettség - emiékeztets

Tankényv : 52 - 57

Boltzmann eloszlds = nem mindegyik kélcsénhatd részecske-pdr van az

Epot

r=kdlcsdnhato 2 részecske tavolsaga
r,= egyensllyi kotéstavolsag
E,= kotési energia

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

Szamuk becslése:

energiaminimum dllapotdban (,kétésben”), hanem eloszlanak a
magasabb energiadllapotokon is 2 lehetnek felszakadt kétések
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A felszakadt kotések szdma a kotési energia kT-hez

viszonyitott nagysagatdl fii

Ae =E,,

otési

kT ~ 0.027 eV
pl. T=310 K, testh6mérséklet
k=1.38x10"23JK* Boltzmann d
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Kék: sejtmag
Piros: aktin filamentum

—p szOVetek

Z6ld:mikrotubulusok

El6 anyag: kotések sokfélesége hatdrozza meg a szerkezetet

Felszakadhatnak-e a makromolekula-szerkezeteket stabilizalé —
madsodlagos - kdtések testh6mérsékleten?

Pl. vannak-e felszakadt H-kdtések a T7 bakteriofdg dsDNS-ében T=310K —en?
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A madsodlagos kétések jelentds szamban felszakadhatnak >
2 flexibilitas komplexképzésnél
> lehetéség ligandumok kétésére és kémiai reakciokra

> molekula-komplexek, makromolekuldk szerkezeti dinamikdja
- anyagcsaladok szerkezetében szerepet kap a kétések felszakaddsa

Felszakadhatnak-e a molekulaszerkezeteket stabilizalo kétések — elsédleges
kotések - testhGmérsékleten?
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kT~ 0.027 eV T=310 K,
k=1.38x102%JK'* Boltzmann dllandé

példaul Eyspe= 2.7 €V >
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valdszinliség

Igen kis szam =0

Az elsédleges kotések termikus fluktudcio miatt nem szakadnak fel 2 molekuldk

atomi szerkezete stabil!

5. Boltzmann eloszlds szerepe az anyagcsaldadok szerkezetében.



Az anyagcsaladok szerkezeti jellemz

Gdzok - Idedlis gaz — el6z6 el6adds

Idedlis gaz-dllapot jellemzése

- Pontszerliek
- csak kinetikus energia : Uitkdzések az edény
- részecskék azonosak

-deformalhaté
-térfogatdt a tartdly hatdrozza meg

-nincs kélcsénhatds E=0 -> szerkezete rendezetlen

-izotrop: tulajdonsagai fliggetlenek a mérés iranyatol

P

6i — a Boltzmann eloszlas szerepe

falaval

Termodinamika: > kinetikus gazelmélet
- nyomas értelmezése
- dllapotegyenlet

Efel}es = N%m(vz)dtlag &= %mv
% mv? = % kT
pV = NKT

14-féle elemi cella valésul meg ‘

g H

P

Az anyagcsaladok szerkezeti jellemz6i — a Boltzmann eloszlas szerepe
Kristalyos szildrd testek — kristdlyos: idedlis rendezett

(amorf szerkezetet nem targyaljuk — nagy belsé surlédasu folyadékok)
Részecskék: - atomok/ionok - elsédleges kotések -> rendezett szerkezet :
(- molekulak — masodlagos kotések is — rendezettség csdkken)

Idedlis: , egykristaly” Mikrokristalyos: a rend orientacidban eltér a ,, szemcsék”-ben

Kristdly-dllapot tulajdonsdgai:

-anizotropia: tulajdonsagai a mérés iranyatél fuggnek
-mechanikai szilardsag

-hatérozott térfogat

-hatdrozott alak

-hosszu tavu rendezettség

szemcsehatar

Elemi cellak periodikus rendben: ,kristaly racs”

Hosszu tavu rendezettség:
Ismétl&dési tdvolsag >> 100xkotéstavolsag
(ro™~0.15 nm)

természetben 14-féle elemi cella: Bravais racsok

Boltzmann eloszlds vildgképe....

Boltzmann eloszlds szerepe kristdlyokban:

- tokéletes rendezettség csak T=0 h6mérsékleten lehetséges Shottky hibdk (a, d)
- kristdlyhibak

S - ) 232055 200005 55000
- ponthibdk : rdcspont hidny (vakancia) /mggg 333333 B3B3 cremnyers
racspont tobblet (interstitium) vakanci# 95595 533858 355338
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Récspontok kézétti helyek szama e Frenkel-pér
- ponthibék diffuzidjaval vonal-menti vagy felileti hibak ( szemcsehatar)

az anyagszerkezet ,6regedése” : kristdlyhibak lassu diffuzidja

Pl. rideg torés szemcsehatarokon

Eltért vonatsin o )
Vérésiszap-tartaly fala

Szilard testek fizikai tulajdonsagait a kristalyhibdk jellege és diffuzidja
jelent8sen befolyasolja
-> szildrd test fizika tudoménydg




Folyadékok - részleges és id6leges rendezettség

Részecskék: molekulak Fazisatalakuldsok és a Boltzmann eloszlds

Kdcsénhatds :gyengébb mint a kristdlyokban E,~ mdsodlagos ktések (molekuldk kozott) Fézis: térfosatel i fizikai (szerkezeti) és kémiai tulajdonsagokb K
rendezett és rendezetlen tartomanyok -> atlagos E, kicsi >sok felszakadt kotés 0zis: az anyag teriogatelemel tizikal iszerkezetl) €s kemial tulajdonsagokban megegyezne
Az anyagcsalddok : az anyag fazisai
Viz molekulak folyadékban és kristalyos allapotban Elsérendi fazisatalakulds: - h8cserével jar: atlagos kdtési energia valtozik

felszakadt kétések/hibahelyek szdma (n,) véltozik
- intenziv paraméter folytonosan az extenziv ugrdsszer(ien véltozik

Hosszi tdvu rend (Masodrend(i fazisatalakulds: nem jar h6cserével, a paraméterek folytonosan véltoznak)
a b . s . .
e A viz fazisdiagramja Altalanos viselkedés
l feliilnézet
s P
NN (kPa) 2 n Ae Ekotesi
[ o felszakadt — T A
A - =€ =e
c N nép
Folyadék-dllapot tulajdonsdgai: e L——
Id&legesen kialakul6 és megsz(ing rendezett -izotrépia 08 ™né > ng né >
tartomanyok ~ 5-10 molekula — és rendezetlen -deformalhatosag > kritikus érték:
tartomanyok -felveszi a tartaly alakjat Aot
Gvid tdvd rend -hatarozott térfogat i LT rendezettségi
rovid tavu ren . J L 0 27316 37318 847,35 f 4
-id6leges tartomanyokban rovid tavi rend orma atalakul

Fazisatalakuldsok és a Boltzmann eloszlds

Folyadékkristdlyok — mezomorf anyagok : rendezettség hasonlit a kristdlyokra és a Folyadékkristdlyok — gyakorlati példék
folyadékokra is

Termotrop példa
Termo-optikai jelenség: koleszterikus rendezettség esetén > T-> koleszterius rétegek
tavolsaga—>reflexidban interferencia = egy szin kioltdsa > komplementer szin fligg a T-tél

Mezomorf-dllapot tulajdonsdgai:
-anizotrdpia

-deformélhatdsag

-specialis alaku (fonal, rad, korong) molekulakbol
-viszonylag merev molekulaszerkezet

-amfifil vagy polarizalhaté molekulak \ )
-hosszu tava ren'canésodlagos kotések alapjan _7 transzlaciés \ \I ‘1!6

orientacios
Rendezettségi formak | Statisztikai jelleg

fonalas molekulakbol

kontakt termogrdfia

‘f‘f"i"”/ i
Ih

szmelktikus Kis kdlcsonhatdsi energia—>a rendezettségi Llot_rqp pflda, [ - . P R IPp
n formék érzékenyek kiilsé perturbdciokra amfifil szalalkd molekulak (pl. f?SZthPISIek), az olddszertél és a k(IJnclen?tfacnotoI ﬂljggo
szerkezet(i rendezett kettds v. t6bbszoros rétegeket alkotnak — biolégiai membrdnok
i a I lipidtartalom
) nematlkus\ E —hémérséklet ld 100% lipid
/ & -oldészer kémiai dsszetétele, koncentracio, ’
pH, nyomas
koleszterikus: csavart nematikus -elektromos tér (poldros molekulak)
l?, ﬂ‘ﬂ‘wﬁm‘ﬂ kristaly”
termotrop liotrép I o b
micella i Tankényv : 462. old.

csaladok



biolégiai membrdnok : amfifil foszfolipid molekuldk liotrop redszerei = sejtmembrdn,
vezikuldk, subcelluldris kompartmentek hatdrai

Szdrazanyag-tartalom: 40-60%-a lipid (amfifil) > szerkezet alapvet6 meghatdrozasa: kettGs lipid réteg
50-30% fehérje = bioldgai funkcio: jelatvitel — diffzié a lipid fazisban
— szénhidrat

b= ™ & Sematikus abrakon parallel lipid lancok

,,Fluid mosaic” modell (Singer, Nicolson 1972):
Membran: 2D folyadék, fehérjék beéplilésére és mozgasara

) f ) Boltzmann eloszlds!
ﬂ y -\ . Nagyfokii fluiditds >

: komponensek diffuziéja

Azéta: a lipid fazis lokalis 6sszetétele és szerkezeti formdi, dinamikaja,
gorbiilete, fehérje ,crowding” kerlltek elGtérbe

sejtmembran

4n (z61d)

kotések asat fi véve.
Kek: tr ane fehérje. 3
modellezés eredménye.

Elektrooptikai jelenségek — folyadékkristalyok (Fk) gyakorlati alkalmazasai

elektromos tér hatasara a polaros molekuldk rendezettsége megvaltozik
- fénydteresztés megvaltozik > Fk rétegek elektrodakkal> kijelz6k

Yu/mig

- linedrisan poldros fény irdnya valtozik

LCD monitor egy képeleme:

__ polarizalatlan
"7 belépé fény

1. polarizitor _

-~ orientdl --~
réteg

néhdny um vastag koleszterikus kristdly
polarizdlhaté molekuldkbdl: a polarizacios
irany elfordul

--- folyadékkristdly- _____ ] 0

molekulik vezérlo-
[ fesziiltség

. orientdlé - __

T réteg X

**~ 2. polarizitor *

nines
kilépd kilépd.
fény fény

Folyadékkristalyok — bioldgiai példak

Lipid membranok: termotrdpia és liotrépia kombindcidja

145 foszfolinod kettss rétegh
/ / / / / / evstaime statesoL ,Kristalyos” (nem funkcionalis) —,,gél” fazis

ey chains ordered <> folyadék-kristalyos (funkcionalis) — ,folyadék” fazis NI
VNS )

v/

T § g g § g § - Pl. elfagyott végtagok érzéketlensége (ﬁ;wtem
liquid-crystalline state “FLU\D?????? H v
Koleszterin a sejtmembrdanban W%W%ﬁ
-T< T,, rigiditas

; :
Funkciondlis mozgdsok fluid fazisban AT
gdsok fluid f -T>T,, flexibilitas Mg@ ggg& g
laterdlis diffizié
Mesterséges foszfolipid membrdnok

ﬁ ﬁ ﬁ ﬁ ﬁ \mp,ﬂop és orvosi alkalmazasaik

Lcsapkodd” rotdci6 : .

mozgds

(flexibilitas)

Fontos modellrendszerek
Gyodgyszer-"targeting”
eszkozei

A rendezett szerkezet hatdsa az elektron-dllapotokra
Kristalyos szerkezetii anyagok

EA izolalt atomok
. diszkrét
i’;e'f'la energianivéi
-Savi
N~1023
| N azonos atombdl kristaly—>
| -> azonos energiadllapoti
- ! : elektronok r, tavolsagban
]
I
gl : Pauli elv = kiils6 elektronok
- — energidja N Uj nivéra hasad >
! diszkrét nivok helyett
\ folytonos energiasdvok
e :
r=r, ] _I>>T,
I

S
-



Az atomok kélcsénhatdsa megvdltoztatja az elektronok energidit
Diszkrét energia nivok = folytonos energidju sdvok tiltott savokkal elvdlasztva

EA izolalt atomok Példa: szilard i(risztazlgosss’N;a
) diszkrét Sestepres
En'ergla energianivoi 2(21 +1)N = elektron — dllapotok szima_egy savban
-savok N
-l r \
N 3p
/- \ 3s
Tiltott :
1
sdvok | ! 2p [ sN
T 1
: 2s [N 2N
1
1
I ”%— A 3s sdv csak félig betsitott
r=r, i L I>>1

- tipusu anyagok: a vegyérték sav telitett Tiltott sdv >, gap”

\ E Ures vezetési

A2 sav
gap

fii P Telitett
uggoen: vegyérték-sav

Miért?

n._ _As Ae=E,, és kT viszonya dénti el, hogy lehetnek-e
vezetési  __ kT _gap , P
— =¢ termikus okokbdl elektronok a vezetési sdvban
n vegyérték

kT~ 0.023 eV T=300K,
k=1.38x1022JK-' Boltzmann é&llandé

A fizikai/kémiai tulajdonsagok a legfelsd telitett és a legalsé iires sdv energetikai
tulajdonsagaitdl fuggnek = hdrom jellegzetes anyagcsalad: A1 — A2 - B

Vezetési
sav

Lures” Lures”

Lares”
tiltott sév { Ae> 1eV { Ae< leV

Vegyérték : telitett
S&v telitett

Részlegesen
telitett

tovibbi )
tiltott telitett telitett
savok

telitett

Maghoz
kozeli bels6 ——

energiasavok \ /r

| A1l tipusu anyagok : £, til nagy kT-hez képest 2 szigetel6k

Pl. gyémant E ,,=5.4eV

54

n, . — s P
vezetési _ o 008 — o =0 szobahémérséklet

nvegyérték

- Nincs elektromos vezetés (elektromos letérés: ~V/kétés = 10V/m)
- Nincs fényelnyelés a VIS tartomdnyban: Eys;0,<E,q, = VIS-ben dtldtszak
- lehetséges, hogy EUVﬁ:!on = Egap = UV-ben lehet, hogy nem dtlatszéak

- IR elnyelés: egyensulyi kétéstdvolsdg kortili rezgések gerjesztése




A2 tipusu anyagok: E ., nem tul nagy kT-hez képest = termikusan legyézheté

(tiszta) félvezetbk
E, . <leV 0.75(Ge)
gap nvez _ 0023 — , 33 E 15
(el PlL.Ge r==e O =e™=7x10
vegy
Si 1.1 23 8
Ge | 075 Moppinee = 65107 =00~ 4510 jelentés szam

‘L 1 M- 32g (p=5.5 g/cm3) X4*10% e//6 cm?

A vezetési elektronok a vegyérték savbal termikus ,,gerjesztéssel” jonnek létre
> kétféle toltéshordozé

Vez.. . n-tipusu téltéshordozo (vezetési elektron: negativ téltés)
sav ®
Egap|
Vegy. p — tipusu toltéshordozo (lyuk: elektron-hidny: pozitiv téltés)
sav

B tipusu anyagok 2 jo vezetdk : fémek nincs tiltott sdv a vegyérték és a

vezetési sdv kozétt

Pl. 1- és 2-vegyérték(i fémek: Na, Mg, Cu..

. E -
Cu Si vezetési
n(toltés)/m3 9x102  1x10' i \L
fajlagos ellendllds (1/c) 2x108 3x103 T=293K vegv%nék

(Ohmxm) 1

Részlegesen betoltstt

Igen kis ellendllas = nagy vezet8képesség | vezetési Sav

Az elektronok energia-felvétele széles tartomdnyban
Tulajdonsdgok lehetséges a részlegesen betdltdtt vezetési savon beliil

Optikai: Széles energiatartomdnyt foton-abszorpcié = dtldtszatlansdg
Elektromos: nagy vezetGképesség, elektronvezetés

~ A P o
o ~ T A fajlagos vezet&képesség csokken a hEmérséklettel

félvezetdk!

(tiszta) félvezeték tulajdonsagai

Elektromos tulajdonsdagok

E

2ap.

T Kétféle toitéshordozo keletkezése és rekombinacioja egycitt

g = k‘m,{t xe — keletkezési valdszintiség aranyos a B. faktorral.

Gyengeén fiigg T-t6l

A fajlagos vezetbképesség () a hGmérséklet emelkedésével né >
- termorezisztorok = hémérséklet-mérés

A(nm) 1000 500 250

10? [+~
- Fényelnyelés elektromos vezetést indukdl > o ) 300k

-> fotodetektorok

Optikai tulajdonsdgok
207
Fényfoton elnyelédhet! > § 100
hfy > E R o < z
Wois gap gerjesztés a vezetési sdvba 2 o
e N7 2
- VIS dtldtszatlansdg 8 l A si

45 7 410
X! et

Kiilénleges csalad A2-n beliil: Szennyezéses félvezetdk

,Szennyezés” (Doping) specidlis technika: igen tiszta félvezetd kristdlyban (host)
Igen kis mennyiségben egymdstdl tdvol, izoldltan elhelyezett idegen komponens

N host 6

N dopant ~ 10 —— Izoldlt szennyezék (dopants)

Otlet: megfelelSen kivélasztott dopant csékkenti az Egopt, igy @ termikusan
létrehozott toltések szama megnévekszik

Kétféle host — dopant kombindciét realizaltak
n-tipusu félvezetd

4-vegyérték( gazda-rdcsban 5-vegyérték( dopant /
4-vegyértéki gazda-rdacsban 3-vegyérték(i dopant — p-tipusii félvezetd

Host (gazdardcs): Ge, Si Dopant: 5-vegyértékii : P, As, Bi
3-vegyétékii : B, Al, Ga, In



Pl. 4-vegyértékii Ge kristdlyrdcs szennyezve 5-vegyértékii As atomokkal

_ - Az 6todik As-elektron nem tud részt venni
- kovalens kétésben = gyengén kotott a szennyezés
helyén -> kis energidval kiszabadulhat és
részt vehet a vezetésben: ,donor” allapot 2>
Lo - n-tipusu vezetés
o Vegyérték

l/ elektronok

o 4
-

Donoe g

impurity I

sav

 / KA L. Zp e
Eam e E,=001 eV A donor nivék csak a szennyez6kén
E,zleV Donor nivé T léteznek, nem tudnak delokalizdlodni. Ha
gerjesztddnek ezek az elektronok, akkor a
SOOI KN Vegyérték hdtramaradt ,,lyukak” szintén lokalizdltak,

sav . .
nem vesznek részt a vezetésban.

Az aramkorok alapelemei: diéda és tranzisztor
el6allithatok n- és p—tipusu szennyezéses félvezetdkbél

Preott > Phizis
,»nyito” iranya kapcsolas: vezetés
koliektor
+ - bazis
Tranzisztor: emitter
- dramerdsit6
’ - digitdlis memoria elemei
- szamlalok
Diéda' - multivibrdtorok
- egyeniranyitd collector
- elektromos fesziiltség =>fényforras LED (n)
e . . . base
- megvilagitas - fesziiltség = pixel CCD kamerdban
(p)
emitter
(n)

Feltétel a megfelelé szennyezés = igen kis méretben elédllithaté dramkérék =
mikroelektronika lehetGsége

Osszefoglalas: n- és p-tipust szennyezéses félvezeték

vezetési
sav
®
. , 000000-000-000
E,~1eV tiltott sav donornfvék akeeptornivék
-----o-—7T
0.05-0.01eV
vegyérték-
sav
n-tipusu p-tipusu

A szennyezdn létezd donor A szennyezd atomndl lekétetlen gazda-

nivé termikusan gerjesztett atom elektron ,fogad” gerjesztett gazda-

elektronjai vezetnek rdcs elektronokat : lokalizdlt akceptor-

nivé populdldsa. A gazda-rdcsban
hdtramaradd lyukak vezetnek

A félvezetdk vezetd téltéshordozoinak szamdt a Boltzmann eloszlds szabdlyozza

Jelenlegi legmodernebb fényforrds: LED

Tiltott sav

3000000 g
—_—
Vegyérték sav

Elektromos vezetés hatdsdra a p-n hatdrrétegben
tébbségbe keriilt elektronok és lyukak rekombindciéja =
> elektronok energia vesztése fényemisszioval



1956 - fizikai Nobel dij a félvezeté tranzisztor megvaldsitdsaért

John Bardeen, William Shockley és Walter Brattain a Bell Lab-ban, 1948.

Il.Nobel 1972
A szupravezetés elméletéért

Walter Brattain

Igen jo kisérleti fizikus

K6szondm a figyelmet!

2014 - fizikai Nobel dij a kékfényii LED megvaldsitasaért

Isamu Akasaki , Shuji Nakamura, Hiroshi Amano ,

LED: Light Emitting Diode




