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Elektron: részecske vagy hullam? (ismétlés)

Helmholtz, Crookes : Wiedemann, Hertz
a katodsugar negativ toltésekkel hullam
ellatott energiaaram H

J. J. Thomson (Nobel dij 1906) C. J. Davisson, G. P. Thomson
katédsugar mégneses térben elhajlik; (Nobel dij 1937)
korpalya sugarabol tomeg-toltés arany : interferencia elektronokkal fémhartyan
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Attekintés

Témakorok: Segitség az alabbi kollokviumi
tételek megértéséhez és

* azelektron jellemzése L2,
megtanuldsahoz:

allapotfiiggvénnyel,

elektronpalyak 8. A modern kvantumfizika alapjai
* alapvetd kolcsonhatasok (allapotfiggvény). Milyen
* atomi és molekularis torvényszer(iségek irjak le a szabad
kélcsonhatdsok és a kotott elektron viselkedését?

* pasztazd probamikroszkdpidk
* atomi eré mikroszkdpia

* kontakt méd

* oszcilldlé mod

* er@spektroszkdpia

9. Hogyan értelmezhet&k
altaldnosan az atomok kozotti
kolcsonhatdsok, kotéstipusok? Mit
tud az atomieré-mikroszkdpidrdl?

Tankonyvi részek: 1/2, VIII/4.2.1., X/2

Kapcsolédo gyakorlat: Rezonancia

Elektron: hullam és részecske kettdsség

A= -Nagy tomeg: elhanyagolhatdan kicsi hulldmhossz

X 6,626-10734] - s
-elektronnal:  A,- = ——F——
9,1-1073kg-v
-Ha A-t ismerem, ismerem az impulzusat is (ilyenkor hullam), DE nem tudom a helyét

-Ha helyét ismerem, nem tudom impulzusat és A-t
(

Y
Hely és impulzus egylttes ismerete? Lasd hanghulldamok



tobb hulldmhossz 6sszege
kisebb térrészben
impulzus és A bizonytalan, de

kevesebb hulldmhossz 6sszege
nagyobb térrészben
impulzus és A biztosabb, de hely

hely biztosabb bizonytalan
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Kotott allapotu elektron: allé hullam
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Atommag erGtere az
elektron éllapotfiiggvényét
a sajat iranyaba tereli:
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Elektron: hullam és részecske kettGsség

Hulldmcsomag - e
-tébb hulldmhossz dsszege: kisebb térrészben %
impulzus és A bizonytalan, de hely biztosabb d X0 o

-kevesebb hulldmhossz 6sszege: nagyobb térrészben
impulzus és A biztosabb, de hely bizonytalan

yx.t)

Matematikai leirdsa: Schrodinger egyenlet
Wix,1) fliggvény: hely és id6 -> sebességrdl is informal ~ E

%

- elektron helye: ahol W(x,t) fliggvény van (értéke nem nulla)
- elektron sebessége: fliggvény ,alakja”

Wx,t)

Terjedés kozben:
2. nem periodikus, igy

1.:v A
o T ‘:j terjedés kozben szétteriil d
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W, nl x e
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3= (p Jm)t*
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Kotott allapotu elektron: atompalyak

kvantumszam | lehetséges értékei Mit jellemez? Mit ad meg?
f6 n=1,2,3...7 elektronhéj energiaszint
mellék 1=0,1,2,...(n-1) alhéj '{“gf(:z‘:zgi?e:;”?
or:s, p,d,f P gysag
mégneses M=, 0, ] orbital (elekt’ronpalya) |mpulzu"smor'm/entum
az alhéjon (perdilet) iranya
. elektron sajat spin irdnya
=+1/2 o ., .
spin m=t1/ perdiletét (spinjét) (nagysaga konstans)

(=0, 1, 2, ... n-1, mellékkvantumszam)

L =L=-JI-0+D

Lcos@ =L, = %-ml (m,;=0, 1, 12, ... +], mdgneses kvantumszim)




Osszefoglalas Atompalyak és a periéddusos rendszer

* Elektron: hulldm ES részecske: hulldmcsomagként jellemezhetd, melyben a it
hulldmhossz (és impulzus) bizonytalansaga és a hely bizonytalansaga g hidrogé H fémek
. . ;e . Li | Be alkalifémek O nemfémek
egylttesen nem lehet kisebb egy adott értéknél. alkalifldfémek B nemesgizok
, . , . . " 12 atmeneti fémek lantanoidak,
* W(x,t) allapotfliggvénnyel jellemezheté: Na | Mg aktinoidsk
. s s s 19 20 21 22| 23| 24 25| 28 27 28
elektron helye: ahol a fliggvény értéke nem 0O, K |Ca|Sc|Ti |V |Cr|Mn|Fe |Co|Ni
impulzusa: p=h/A, ahol a hullamhosszat a flggvény alakja hatarozza ) ) O I B 2 D I
me Rb| Sr | Y | Zr |[Nb [Mo | Tc | Ru|Rh |Pd
g |~ 55| 68| 67| 72| 73| 74 75 78] 74 78
+ W(x,t) a hulldmhossz bizonytalanséga miatt terjedés kozben szétteriil Cs | Ba [FESHIREE NI R
e , L, , . , , ., 87 B8 B9| 104 105| 108| 107 108 109 110f
+ Kotott dllapotban az atommag erétere az elektron hullamfiiggvényét a sajat Fr | Ra | Ac|Ung|Unp|Unh|Uns Uno|Une|Unn

irdnydaba tereli (Ax tavolsagra korlatozza a szétterilést)

58| 50 60 61 62 63 B4 69 70 7
+ llyenkor az atommag koriil stacionarius (4ll6) hullamok alakulnak ki: il e i B =
atompalyak Th)| Pa UDZ| N;G PU | Am|Cm ’ Md| No | Lr
Kolcsdnhatas tipusok a fizikaban Atomi kdlcsonhatasok
Kélcsénhataés Mire hat? Hatétavolsa Relativ er6ssé : A
g g \ Epot = Evonzé + Etaszité =t
. . H s n m
Gravitacio minden végtelen (~1/r?) 1040 Folt n
részecske = ¥ n<m
Ne) ‘\
toltott S :
74 A ~ 2 -2 0 *
Elektromagneses részecskék végtelen (~1/r?) 10 R A és B: kélcsénhatdsokra jellemzé dllandék
r: atomok tdvolsdga
"""" o ro: kbtéstdvolsdg
E,: kotési energia
S
c
g g 7 re
F - Kotéstipusok
taszitas 6lcso 3 « . .
Coulomb kdlcsonhatas ; Er6s, elsGdleges:  Gyenge, Masodlagos
qa*qs qs' 9B * kovalens * dipdl-dipol
i Fc=k- ) Epot =W =F-s=k- r ' * ionos ¢ H-kdtés
r * fémes * Van der Waals
i _ . 9 Nm?
vonzas (k=9-10""7)
®e




Kovalens kotés

Molekulapalyak

r
Oy

Hibridpalyak

CH, C: 152252 2p2—> C: 152 2sp? hibrid

* Schrodinger egyenlet egyenérték(i megoldasa
* Csak ha pdlyak energiaszintje azonos
* vegyértékelektronok nem mindegyike kell részt vegyen

Polaris kovalens kotés

Apolaris (homeopolaris)
(+) és (-) toltések sulypontja

Polaris (heteropolaris)
toltések sulypontja eltolodik

egybeesik polarizalt elektronfelhé
kotSelektronok egyenletes elektromos dipdlus
eloszlasa elektrosztatikus komponens
,tiszta kovalens” megjelenik

Pl.: CH4, H,, Cl,, O,

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

Pl.: HCI, HF, H,0

- : . Ly ’
A AR TG e Ao
25 P 4o 4 e e Ll
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Kovalens kotés

megosztott elektron (oktett szabaly)

Erés kotés: E>1 eV (jellemz&en 200-5000 ki/mol)
(1ev=1,6%¥10"°) = 96 kJ/mol ~ 100 kJ/mol)

szén-szén . .
kotési energia

k6téshossz
HC-CH, 154 pm -331 KJ-molt
etan
H,C=CH,

- .mol-1
etén (etilén) 139,9 pm 590 KJ-mol
HC=CH

i .molt
etin (acetilén) 120,3 pm 812 K:mol

Elektronegativitas L. Pauling szerint (relativ egységekben)

Py
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Lanthanides: 1.0 -1.2
Actinides: 1.0-12



lonos kotés lonos kotés

Példa:

lonizacids energia: kationok * (+) és (-) ponttoltések kdzott Coulomb erék

—_— + e létrehozasahoz (elektronok * Polaris kotések , hataresete”
kiszakitdsdhoz) befektetendd energia. * Nagy EN kiildnbségi atomok kdzott (pl. NaCl, AEN=3-0,9=2,1)

E. = 496 ki/mol . Altalétlman sc’>k,at(,)mos kristalyok, de értelmezhetd két ato,mr,a is

* Hosszu hatotavu kh., de ez a kdzegt6l is flgg (Isd. hidratacid)
Elektronaffinitas: anionok képzédése * ErGs kélcsonhatds (£, > 1 eV)
+e s (elektronfelvétel) soran torténd

energiavaltozas (néha felszabadulas).
lonracs: a pozitiv és
negativ ionok kristdlyos
rendben helyezkednek el
sztdéchiometriai aranyu
halmazban.

Ey=-349 kJ/mol

Racsenergia: az ellentétes toltési
ionok kristalyracsba rendezédésekor
E. =-788 kl/mol felszabadulo energia. (E,,, cskken)

rdcs ~

EN =~ |Eionizéciés| + |Eelektronaffinités|

Fémes kotés Fémes kotés

* Atomokat k6z6s elektronpalyak tartjak dssze

EA * Vegyértékelektronok (itt energiasavot alkotnak)

(] 0.... ..... Q‘: 0.00 0.0.0 0.0 ;

L+ M+ éo.bo.cz energia- : o * Er6s kotés: E>1 eV
o U sdvok \ B,
SANZE I L L T energia- ¢ Nincs értelmezve két atomra, sokatomos rendszerek
s | —
S : -
0 o - H
% 00‘0 .00. e T hidrogén " fémek
AR A A AL - Li | Be alkalifémek 0O nemfémek

-r alkalifldfémek ¥ nemesgazok

"
Na

18

— K

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

Fizikai tulajdonsagok: \\
fémes szin

nylUjthatdsag, alakithatosag I=rIy ' » =7 o N NZ" S P P n?f = me
80 a1
Th | Pa

4tmeneti fémek

a7
Rb

55 56 57 72
Cs | Ba| La| Hf

87 a8 89| 104
Fr | Ra| Ac|Ung

elektromos vezetés
hévezetés

92| 84 85 96 a7 a8| 9] 100[ 101 102 103
U [Np | Pu|Am|Cm |Bk | Cf |Es | Fm| Md| No | Lr




Kovalens, ionos vagy fémes kotés?

fémes ionos kovalens

3.00

o
8

1.00

Electronegativity Difference
A= %=l

elsédleges
kémiai

0.75 1.00
Metallic

elektonegativitas-kiilonbség

kotések

elektonegativitas-osszeg

3.00 4.00

Absolute Electronegativity Covalent
Ty = (Yot %)

Ez a modell (N. C. Norman) nem a

Elektronegativitas kiilonbség:
< 0,6 (apolaris kovalens)

0,6 — 2,1 ( polaris kovalens)

2,1 < (ionos)

hasznalja!

Dipol-dipdl kdlcsonhatas

Pauling skala szerinti EN értékeket

(+) és (-) atomcsoportok/molekularészek kéz6tt Coulomb erék

Permanens dipdlus jellegli toltéseloszlds
Intra/intermolekularis klcsonhatas
Gyenge kolcsonhatas (E, = 0,003-0,02 eV)

A dipdlusok kozti vonzas és taszitds:

p: dipélusmomentum

vonzo E: kdrnyez6 partnerek altal
keltett elektromos
térerdsség

Etaszits: partnerek elektronfelhGjének taszitdsa

Epot.

Dip6l-dipdl kélcsénhatas

dipd6l-dipdl kélcsonhatas

8+

@0 Ry
®6 (&6

polaris polaris
kovalens kovalens
kotés kotés

Van der Waals-kdlcsonhatasok

Apolaris molekulakban/molekularészekben id6legesen kialakuld
dipdlus egy masik apolaris molekulaban dipélust indukal

Kozottiik vonzo (diszperzids, vagy London-féle) erék Iépnek fel
Inter/intramolekularis kdlcsonhatas

Nagy jelent&ség biokémiai reakcidkban, szerkezetstabilizdlasban
Gyenge koélcsonhatas (£, ~ 0,02 eV)

E

rp : kbtéshossz
pot. \

ryésrg:azAésBatom
Van der Waals sugara

0




Atomi méretek fogalma Hidrogénkotés

&+
" cl, 199 pm akceptor atom H s+ /H
r =<
T T
Covalent > OminimiH—O
188 pm radius 99 pm / 5 5+ o—
r\
(1pm=10'2m) H AN
&+ b
Van der Waals sugar kovalens sugar onor atom
NaCl 283 pm * Két nagy elektronegativitasu atom kozott létrejové H-hid
Na 372 pm + Altaldban F, N, O atomok kdzott
@ * Intermolekularis / intramolekularis kélcsonhatas
o * Kotéstav alt.: 0,23 -0,35 nm
181 pm 102 pm . * Akdtés térben irdnyitott
ionos sugar fémes sugér . N?gy Jelentlcl)se,g ?IO.Ifen‘llal realkcmkban, szerkezetstabilizalasban
* Kozepes erdsségli kolcsonhatas (E, ~ 0,2 eV)
Hidroféb kdlcsonhatas Pasztazo probamikroszkopidk
(Scanning Probe Microscopy, SPM)
* Vizes kbzegben értelmezhetd (pl. bioldgiai XYZ piezo-scanner e, Pasztazasi mintdzat:

rendszerek) ] X
- . . p electronics AN
* Hidroféb molekuldak/molekularészek e ces
asszociacidja - cél a viz kiszoritdsa v & y T oo —
* Nem csak Van der Waals alapu m e s ol
* Hajtdereje a apolaros rész—viz hatarfeliilet e, }T ———
csokkentése computer ::: _______________
* Intra/intermolekuldris kdlcsénhatds *+ Viltozatos szerkezetvizsgalé eljarasok, B S
* Nagy jelentéség biokémiai reakciokban, melyek egy vékony szonda és valamely
szerkezetstabilizaldsban feliilet kozott létrejové atomi szintli
* Gyenge kolcsdnhatas kélcsdnhatasok detektdlasan alapulnak.
* Egy fellletet tapogatunk le pontrél-pontra, vizsgalt feliilet
akar atomrol-atomra. © pésztazds kezddpontja
* Nem diffrakcio-limitalt mddszerek. @ szonda aktualis pozicidja
* Akar pm-es pasztazasi pontossag is elérhetd. http://www.youtube.com

/watch?v=BrsoS5e39H8



Scanning Tunnelling Microscopy (STM)
1981-2

Scanning Mear Field Cptical A H Scanning lon Conductance
Microscopy (SNGHW) Atomic Force Microscopy (AFM) Micrascopy (S 1CM)

| 1986 |
Scanning Capacitance

Photon S i
SRS |\ cnatic Forca M W i ke
(PETM) agnetic Force Microscopy ( ) |

: - Scanning Chemical
Electrostatic Force Microscopy (EFM) POtemE%lcpi rsﬂrﬁ)scopy

Shear Force Microscopy (SHF) ST THEmEL

hicroscopy (SThe)

|
Scanning Force Microscopy (SFM)

Szonda: piciny tii

Egy kb. 100-500 pm hosszu laprugdhoz
(vagy rugolapkahoz) kapcsolva.
Anyaga: alt. szilicium-nitrid

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

fo~50-500 kHz

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia

Pozici6érzékeld detektor . L
\ * Aszonda egy rugalmas, mikroszképikus

Lézernyalab méretd laprugdra szerkesztett pardnyi t.

a rugdblapka elhajlasat okozzak.

Lézer,
@ * Ezt az elhajlast a rugdlapra fékuszalt
|ézernyaldb eltériilését kovetve detektaljuk.

OB 1 . ) )
:H'téfs * Atlihegy atomjai és a minta fellletének
= T atomjai kozott taszité-vonzé kélesonhatasok

pasztazas « X-Y irdnyban vonalanként pasztazzuk a
fellletet.

* Vertikalis felbontoképesség akar 10 pm, a
horizontalis ennél rosszabb.

* Levegdben és folyadékban (fizioldgias kozeg) is miikodGképes

¢ Szinte mindenféle fellleten alkalmazhatdk.

* nm-pum nagysagu objektumok szkennelhet6k.

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

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkopia

Kontakt méd:

A t(i folyamatos kapcsolatban van a felszinnel, vonalrdl vonalra pasztazza

azt.

* Afelszinre kifejtett er6t (a rugélapka elhajlasat) konstans értéken
tartjuk a td és a felszin tavolsaganak szabalyozasaval (feedback
rendszer)

* Pontrdl pontra regisztraljuk az ehhez sziikséges z irdnyu elmozduldst.

X
z T Z l' > Hatrany: jelentGs perturbacié
lehet vertikalis és horizontalis

iranyban.




Atomic Force Microscopy (AFM s L. acrs
! s ! . p\! (. ) Atomi eré mikroszkopia, oszcillalé méd
Atomi eré mikroszkopia

Oszcillalé méd (Tapping méd, nemkontakt mod)

A tli és a felszin kozott vonzd atomi kolcsonhatasok

hatnak (a t(i nem ér a felszinhez)

* Arugdlapkat sajatfrekvencian oszcilldltatjuk

* A lapka sajatfrekvenciaja lecs6kken a felszinhez
kozeledve a vonzé kélcsonhatasok kovetkeztében.
A kényszerrezgés frekvencidja viszont marad a
kiindulasi értéken, igy az amplitidé csékkenését
tapasztaljuk (lasd oldalsé abrak) -

* Arugdlapkat a miszer egy beallitott (csokkent) r7s
amplitudd-értéken tartja. Ha felszinhez kozeledik,
amplitudé tovabb csokken ezért rugdlapkat
feljebb emeli. Ha felszintél tavolodik, amplitido
nd igy lejjebb ereszti a lapkat.

magassdag kontraszt

Bioldgiai folyamatok vizsgalata AFM-el Atomi eré mikroszkopia
. DPPC-DOPC lipid peroxid kezelés porfirines
fibrinhidlé emésztés _eli:it)‘. . . fibrinhalé emésztés utan

kettGsréteg utan bevilagitas utan

nm nm

pm
e
@

pm

“ B
Botesik i )
2 4 8 8 1

um um pm

L ]

b hoane

4.8um

Voros Zsuzsanna, Kellermayer Miklés

Boz6 Tamds
: 1
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Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi eré mikroszkopia
Példak:

-7THz

Pentacén molekula

X Hidrogénkotések 8-hidroxiquinolin
AFM képe

molekulak kozott (AFM felvétel)

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

5.0

K6szonom a figyelmet!

Atomic Force Microscopy (AFM),
Atomi er6 mikroszkdpia

Er6spektroszkdpia: a mintat ér6 nyomasi és huzasi ciklusok soran

e

regisztralt erévalaszok. (er6 — tavolsag fliggvény)

~10 pN érzékenység

Lézernyalab
lkitérés
Lézer Ef
)
-
Rugélapka
elhajlas =F/k 0
250
__|molekula Z a0

T T
100 150
Hosszusag (nm)

T
200



