ANYAGSZERKEZET,
KOLCSONHATASOK, AFM

KELLERMAYER MIKLOS

“Ha egy vildgkatasztréfa kovetkeztében minden tudomanyos
ismeretanyag megsemmisiilne és csak egyetlenegy mondat
maradna 6rokségiil a kovetkezé civilizdciéra, mi lenne az a
mondat, amely a legtémorebb megfogalmazasban a legtobb
informéciét stiritené magaban? Ugy vélem ennek a mondatnak az
atomok hipotézisét (vagy ha ugy tetszik, az atomok létezésének
tényét) kellene tartalmaznia: azt, hogy minden dolog atomokbdl épiil
fel - dllandéan mozgo kis részecskékbol, amelyek vonzzdk eqymadst ha kis
tdvolsdgra vannak, és taszitjdk eqymdst, ha egyiket a mdsikba

préselik. ...ez a megallapitds hihetetlen mennyiségi informéciot
tartalmaz a vildgrdl, csupdn egy kis logika és fantdzia kell hozza.”

(Richard P. Feynman, Nobel-dijas fizikus)

BIOMOLEKULARIS RENDSZEREK
MERETSKALAJA

Termodinamika

Poratka

200 pm Emberi hajszl

~ 10-50 pm
wide

Vorbsvértest,
fehérvérsejt

s ~2-5um
Mezoskala

Kvantumkémia

Kvantumfizika 5.db Si atom
1nm

10 Atom
__1m
10mm
I™ 1 milliméter
¥ 1o« | 01om
A 100 pm
0.01mm
[~ 10um 10" Atom
_. Lithato
i spektrum
| otum
1000m
10° Atom
o 10' Atom
1010 - 010m 10° Atom

KORAI ATOMELMELETEK

Démokritosz (Kr. e. 460-370)
Anyagi vildg oszthatatlan
részecskékbél (atomos) all. Joseph John Thomson (1856-1940)

Az elektron felfedezdje.

Katédsugdr (elektronnyaldb)
vakuumcsSben.

John Dalton (1766-1844)

Egy-egy elem azonos atomokbol.

“Mazsolaspuding”
atommodell
Dalton atomja

Ernest Rutherford Rutherford-féle atommodell:
(1871-1937) paranyi naprendszer

Rutherford-féle kisérlet

Az atommag dtmérdje az
atomdtmérd ~szdzezred részel

‘mikroszkop
cinkszulfid
emy6
olom
a
Rn (o sugarforras) aranyflia
Probéma:

-instabil atom
-elektronok: centripetalis gyorsulds - sugdrzds -
energiaveszteség - atommagba zuhands



AZ ATOM ENERGIAJA
KVANTUMOKBAN VALTOZIK

Franck-Hertz
kisérlet (1914)

James Franck (1882-

Gustav Ludwig Hertz (1887-

AZ ELEKTRON

Kvantéltsag kifeszitett hiron
kialakul6 &llohulldmokban

Elektron mint hulldm

A

Louis V. de Broglie (1892-1978)
h_h
A=2=L

p my

D Atomi elektron mint
allshulldm

2rr=nA= nL
my

:B Hg-gdz :

katod rics anod

|
A+ +

Ures -Uansd

A rdcsfesziiltséggel
felgyorsitott eletronok a Hg

atomokkal val6 rugalmatlan

1itk6zés soran mozgasi
energidjukat diszkrét
adagokban (“kvantum”)
veszitik el.

Elektronhulldm terjedési torvénye

X
Erwin Schrédinger (1887-1961)
W (pszi) hulldmfiiggvény:
© [W(x,1)]: elektronhullam helyts (x) és idsts]
(1) fiiggd amplituddjat adja meg.
© W2 megadia az elektron taldlati
valészintiséget.
© 2 integrélva a teljes térre = 1 (i.e, az
elektron valahol biztosan megtaldlhato)
W a Schradinger egyenlet segitségével
megadja az elektron energidjat.
Szabad elektronra W szinuszfiiggvény:
impulzus pontosan meghatarozott (p=h/A),

hely (x) teljesen bizonytalan
(hatérozatlansdgi reldcic!)

—

Szabadon terjedd részecske hullimfiiggvénye
elyzeti energia = 0)

MINT HULLAM

Hatérozatlansagi relaci

st
L
Werner Heisenberg (1901-1976)

A hel hatiroza itasahoz kiilsnt

hossztisagti (A) hullimokat szuperponalunk:

MWWV Yo

Minél szélesebb A eloszlasa (AA), anndl
pontosabb a helymeghatarozds (Ax
csokken), azonban anndl jobban
szétkenddik az impulzus (Ap nd):

Ax-Asz
2w

BOHR-FELE ATOMMODEL

Bohr-féle posztulatumok
1. Kvantumfeltétel:

® Az atom elektronjai csak meghatarozott palyakon keringhetnek
®Ezeken a palyakon az elektron nem sugdroz, energidja dllands.
® A pélyakon keringd elektron impulzusnyomatéka (perdiilete, L) a h/2r egész szam tobbszorose:

L=mvr=n—

ik sugarai

n= fol am. Az
tovibbi palyak sugarai:

Niels Bohr (1885-1962)

2. Frekvenciafeltétel:

Az elsG palya sugara r1 =53 10 m (“Bohr-radiusz”). A

— 3,2
nL=nn

Az atom csak akkor sugdroz (.., fényt bocsét ki), ha az elektron az egyik palyardl a masikra ugrik.

@_ ® A kisugdrzott energia nagysaga a két palyaenergia kiilénbsége:
Y,
' E}umn =hv=E,-E,
A palyaenergidk kiszamithatoak. Az elsd palya energidja Ei=13.6 eV. A tovabbi palyaenergidk:

(A E =

Ahidrogén Bohr modellje

Hydrogen Absorption Spectrum

i el : E .
e H e
® Megmagyarazta a mchenser Hydrogen Emission Spectrum
hidrogén e
spektrumvonalait. w2

Dalmr sriss
Eio Fra)

De csak a hidrogéné
® Abszorpcios/ emisszids
spektroszképia
® Lézermikodés

1 | 1

400nm 700nm
H Alpha Line
656nm

Ey=-136eV w1 PP
e it Lymon o
A hidrogén energiaszintjei Bohr szerint it Transition N=3 to N=2

KVANTUMMECHANIKAI
ATOMMODEL

Az atomban minden elektron adott dllapotban létezik, megtaldlasi valészintisége a mag kortil adott mintazatot alkot.

Kvantummechanika:
1. leirja az elektronok éllapotét

(egy éllapot — egy hullamfiiggvény, W) helyét (orbitdl, r) és energigjat (E)

2. kiszdmitja az elektron legvalészintibb

Elektron megtalalasi valésziniiség
eloszlasa hidrogénatomban:

2 2 05
- my e
M E=E, +E, = _2 - 04 “Térbeli”
- r ' érbeli
a } 0.3 Ground state eloszlds:
H N Az atomban a Coulomb vonzds 02 a= 10 1s \
o x hatédrozza meg a helyzeti energiét: §
: 0.1 Bohr-féle sugér
Ax=N2
0 4
-~ o d0 :
02
b avs nez 25
\k 0.1 1=0
- = o
* SN 5 10 [N
- 02 !
S becsiilt dtlag e n=2 2p *
¢ ; 0
1 5 10 5
0! X Egyszertisitett Schrodinger egyenlet: »
L/

m ¢y gy
2 r



KVANTUMSZAMOK

A kvantumszamok az elektron allapotat leird fizikai mennyiségeket jellemeznek:

1. Energia 2. Impulzusmomentum (perdiilet) 3. Sajét perdiilet (spin)
Nagysdga Irdnya .
L W
Az adott dllapotban = Forgdasbdl szdrmaz6
tartézkod6 elektron 2 perdiilet, nagysdg,
energidja 5 v § irdny
m
Kvantumszam | Jele Kvantalt mennyiség Képlet Lehetséges egész
EEV) | szabad értékek
allapotok . .
fo n energia E; 1.2.3. ...
=" Ep=—-
n=3 n-
s 2
8 n= 1 N A
l% mellék I perdiilet nagysaga L=Jli+D)h 0.1....n-1
5 g
}E magneses m perdiilet iranya L,=mh —1....0,....1
2
-10- spin K sajat perdiilet nagysaga | = s(s+1)h ¥
n=1
magneses spin ms sajat perdiilet iranya S,=mgh —Ya, +Y5
KULsSS ELEKTROMOS TER
HATASA AZ ATOMI ELEKTRONRA
Kozelben levé atommag Er6s kiils6 elektromos
Gyenge kiilsg elektromos hatisara: térben (-Epxe):
térben (-E;xe):
® Kozbiils6 W alakul ki W torzul
Y eltolédik ®az elektron mindkét ® az elektron szabadda valik,
®az atom polarizal6édik atommaghoz tartozik gerjesztés nélkiil
® kovalens kotés alakul ki ®alagut effektus (tunneling)

Pasztazé alaguteffektus mikroszkdpia
(Scanning Tunneling Microscopy, STM) £

Si atomok

SPINKVANTUMSZAM

Stern-Gerlach kisérlet (1922)

elektromagnes ernyé
D

Ag atom-nyalab veeres\ Anyaldb két

B T R R Y NCTTETLES 4l P ae

Az ered6 mgneses dipslmomentumot az
55! elektron adja (palyaperdiilet=0)

Inhomogén magneses térben nemcsak forgatényomaték,
Otto Stern (1888-1969) hanem eredd er6 is hat a magneses dip6lra:

£ | | erosmagnesestér

Walther Gerlach (1889-1979)

gyenge mégneses tér

A spin magneses momentum két értéket vehet fel. MRI

A PERIODUSOS RENDSZER
FELEPULESE

Kotott atomi elektrondllapot egyértelmd jellemzése: n, I, mi, ms kvantumszdmokkal

n — elektronhéj I mellékkvantumszam (n-1)
n,l— elcktron—alhéi m: magneses kvantumszam (-/ — +/)
n, I, mi — elektronpalya s a0
1 :0 1
P e @ 1
: o0y & &1 ey 2
T3, € 0. B/ WK
AN J
Y
alhéjak .
Friedrich Hermann Hund
. (1896-1997)
Wolfgang Pauli (1900~ Hund-szabaly:
1958)

® Kvantumallapotok bet6ltésének sorrendje.
® Az az éllapot rendelkezik a legalacsonyabb energidval,
amelynek ered6 spinértéke a legnagyobb.

Pauli-elv:

®Minden kvantumallapotot csak
egyetlen elektron tolthet be.

® Egy atomon beliil nem létezhet két
olyan elektron, amelynek mind a
négy kvantumszama megegyezik.

C atom elektronkonfigurdcija
: “sharp”, p: “principal”, d:
deformed  difh
(spektroszkopiai jelilések)

betoltott 1é>)vgu~cn betoltetlen
alhgj betdltott §



KOLCSONHATASOK

Kolcsonhatas Mire hat? Hatot;:)o =59 Relativ erésség
gravitacio minden részecskére végtelen (~1/r?) 1040
elektrosztatikus elektromosan toltott . /2 2
(Coulomb) részecskékre végtelen (~1/r%) 10
erés nuklearis nukleonok 1078 1
gyenge nuklearis minden részecskére 1078 101
Coulomb-kélcsénhatas S E . UE s VE i
A B
E o DRSS
r r

taszitd ' egyensuly vonzas

A, B: kdlcsonhatasra jellemz6
allandodk (atomtdl fligg)
n (vonzd) < m (taszito)

ry: kotéstavolsag
Ej: kotési energia

MASODLAGOS KOTESEK

Van der Waals: apolaris atomok kozétt (allandé dipolusmomentum nélkiil)
ahol egy atmenetileg kialakulé dipdlus hat egy apolaris molekulara vagy
atomra, melyben polarizaciot indukal (indukalt dipolus)

« Van der Waals sugar: ro=ra+ rg

« Intermolekularis vagy intramolekularis

« Fontos bioldgiai funkcié: szerves anyagok/szerkezetek kialakitasa

* Gyenge: (Exst ~ 0,02 eV)

Dip6l-dipol kdlcsonhatas: A molekulaban (vagy egy részében) allando
toltésmegoszlas van jelen.
« Polarizalt (+) és (-) t6ltésli molekularészeket elektrosztatikus
kolcsonhatas (Coulomb-erd) tart 6ssze.
« Intra/intermolekularis,
« Gyenge kolcsonhatas (Exst = 0,003-0,02 eV).

H-kotés: a H-atom két masik nagy elektronegativitasu (F, O, N) atom kdzott
létesit kapcsolatot

* r~0,23-0,35nm

« E~02eV

Hidrofob koélcsonhatas: gyenge Van der Waals kélcsonhatés lehetne (Eyst =
0,003-0,02 eV), de ezt a hémozgas felszakitana (k7~0,025 eV)!
« rendezett vizmolekulak az apolaris molekula kéril (minimalis hatarfelllet)

polaris kovalens polaris kovalens
kotés kotés

ELSODLEGES KOTESEK

intramolekularis

erés —>
elsédleges

« kovalens: kozos elektronpalyak a részt vevé atommagok

kordl, erds: Eys > 1€V

« fémes kotés: sokatomos rendszer, Exs > 1€V

« ionos kotés: Coulomb-erék az ionok kozétt, Es > 1eV

[t} O <o
Na|ME Oio-14
S| Ti| v |cr Ois—1s8
ud c.,,nl. i O 20-24
Rb| S m‘""m M| 25-29
cs|Ba| Lo W30-40
| Ra[Ae
EN értékek Linus
Pauling szerint . )
Linus Pauling

(1901-1994)

intermolekularis

gyenge
masodlagos

kialakulasuk az

elektronegativitas (EN)

fliggvénye

EN: kétésben lévo
atom elektronvonzo
képessége

EN=|E |+ | Eu |

ionizacios
energia

elektron-
affinitas

fémes

elekronegativitas-kulénbség

kotések

kovalens

elekronegativitas-6sszeg

ATOMI EROMIKROSZKOPIA (AFM)

Richard P. Gerd Binnig Heinrich Rohrer

Feynman (1959) Nobel-dij 1986

AFM pasztazas
Az AFM feloldoképessége a
tl gorblleti sugaratdl fiigg.
kontakt
Epot.

0|
r

non-kontakt
v. oszcillaciés

Emberi haj

Oszcillacioés vezérld

jel

Magassag kontraszt




AFM FELVETELEK
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Dezmin filamentum Amiloid R1-40 fibrillumok TTR gydr{ oligomer

ViRUS MECHANIKA FELTARHATO
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Drew Weissman és Kariké Katalin
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