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“Ha egy vildgkatasztréfa kovetkeztében minden tudoményos
ismeretanyag megsemmisiilne és csak egyetlenegy mondat
maradna Orokségiil a kovetkezd civilizdcidra, mi lenne az a
mondat, amely a legtomorebb megfogalmazdsban a legtobb
informadciot stiritené magdban? Ugy vélem ennek a mondatnak az
atomok hipotézisét (vagy ha gy tetszik, az atomok létezésének
tényét) kellene tartalmaznia: azt, hogy minden dolog atomokbél épiil
fel - dllandoan mozgo kis részecskékbol, amelyek vonzzdk eqymdst ha kis
tdvolsdgra vannak, és taszitjak eqymdst, ha egyiket a mdsikba

préselik. ...ez a megallapitas hihetetlen mennyiségl informadciot
tartalmaz a vildgrél, csupédn egy kis logika és fantdzia kell hozza.’

’

(Richard P. Feynman, Nobel-dijas fizikus)



KORAI ATOMELMELETEK

Démokritosz (Kr. e.46‘0—370)
Anyagi vildg oszthatatlan

részecskékbdl (atomos) all.

John Dalton (1766-1844)

Egy-egy elem azonos atomokbdl.

Dalton atomja

Joseph John Thomson (1856-1940)
Az elektron felfedezdje.

Katédsugdr (elektronnyalab
vakuumecsdben.

“Mazsoldspuding”
atommodell

)

Rutherford-féle

atommodell:
aranyi

naprendszer

Ernest Rutherford
(1871-1937)

Rutherford-féle kisérlet
Az atommag atmérdgje az atomatméré ~szdzezred része!

eltérilé akadalytalanul
alfa részecskék tjutott
vékony aranyfdlia S aifa részecskék

az alfa részecskék

aranyfélia

Probléma:

-instabil atom

-elektronok: centripetdlis gyorsulds - sugdrzds -
energiaveszteség - atommagba zuhands



BOHR-FELE ATOMMODEL

Bohr-féle posztulatumok
1. Kvantumfeltétel:

® Az atom elektronjai csak meghatdrozott palydkon keringhetnek.
®Ezeken a pédlydkon az elektron nem sugaroz, energidja dllandé.
® A pélydkon kering6 elektron impulzusnyomatéka (perdiilete, L) a h/2m egész szdmu t6bbszorose:

L=mvr=n—
2

n= f6kvantumszam. Az elektronpalyak sugarai kiszdmithatéak. Az els§ pélya sugara r1 = 5,3 101! m (“Bohr-rddiusz”). A
tovdbbi palydk sugarai:

— 2
r,=nr

2. Frekvenciafeltétel:

® Az atom csak akkor sugdroz (i.e., fényt bocsat ki), ha az elektron az egyik palydrdl a mdsikra ugrik.
® A kisugdrzott energia nagysdga a két palyaenergia kiilonbsége:
Efoton = I’lV = EZ - El
A pélyaenergidk kiszamithatéak. Az els6 pélya energidja E1=-13.6 eV. A tovébbi palyaenergiak:
L B
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n

Hydrogen Absorption Spectrum
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Hydrogen Emission Spectrum
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Transition N=3 to N=2



AZ ELEKTRON MINT HULLAM

Kvantdltsag kifeszitett hdron
kialakulé dll6hulldmokban

<
\ ;. Atomi elektron mint
by, dlichullam

2nr=nA= ni
my

Elektronhulldm terjedési térvénye

X
Erwin Schrédinger (1887-1961)
W (pszi) hulldamfliggvény:
® [W(x,t)]: elektronhulldm helyt6l (x) és id6t61
(t) fligg6 amplitudéjat adja meg.
® P2 megadja az elektron taldlati
valészintiségét.
® P2 integrélva a teljes térre =1 (i.e., az
elektron valahol biztosan megtalalhato).

® Y a Schrodinger egyenlet segitségével
megadja az elektron energidjat.

® Szabad elektronra W szinuszfliggvény:
impulzus pontosan meghatérozott (p=h/A),
hely (x) teljesen bizonytalan
(hatdrozatlansdgi reldcid!)

\~

Szabadon terjedd részecske hullamfiiggvénye
d1elyzeti energia = 0)

Hatérozatlansagi reldcio

; ri"{ 5

Werner Heisenberg (1901-1976)

A helymeghatdrozds pontositdsdhoz kiilonb6z6
hosszasédgu (A) hulldmokat szuperpondlunk:

WAWWWWWWWW
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Minél szélesebb A eloszldsa (AA), annal
pontosabb a helymeghatdrozas (Ax
csokken), azonban anndl jobban
szétkenddik az impulzus (Ap nd):

Ax-Apzi
21



KVANTUMMECHANIKALI
ATOMMODEL

Az atomban minden elektron adott dllapotban létezik, megtaldldsi val6szintisége a mag kortil adott mintdzatot alkot.

Kvantummechanika: Elektron megtalalasi valésziniiség
1. leirja az elektronok éllapotdt 2. kiszdmitja az elektron legvaldszintibb eloszlisa hidrogénatomban:
(egy allapot — egy hulldmfiiggvény, W) helyét (orbitdl, r) és energidjdt (E)
m’ e’ B
Y (x0= W (x) E-E +F "™ _¢ e
\ kin pot 2 y & “Térbeli”
. ! 0.3 Ground state eloszlas:
R Az atomban a Coulomb vonzds - e 1s )
0" X hatdrozza meg a helyzeti energiat: '
- 0.1 -Bohr-féle sugdr
; . Ax=A2 5 oLt :
Yo(x,0=yAx) Ve d 5 10

0 = = AN - >
\/ X ed \ s, X 5 10 15 A
; 0.2

becsiilt étlag'"“"-w""

I n=2
V(0= W) sineo o ! =1 2p
C : 0 11 J
: 5 10 15
W X Egyszer(sitett Schrodinger egyenlet: »

¥ =FEW¥Y
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KVANTUMSZAMOK

A kvantumszamok az elektron allapotat leir6 fizikai mennyiségeket jellemeznek:

1. Energia 2. Impulzusmomentum (perdiilet) 3. Sajat perdiilet (spin)
Nagysaga Irdnya ‘
, L /X PR
Az adott dllapotban A\ [/ Forgasbodl szarmazo
tartézkodo elektron »‘ L perdiilet, nagysdg,
energidja . v h irdny
m V :
Kvantumszam | Jele Kvantalt mennyiség Képlet Lehetséges egész
E(eV) szabad értékek
allapotok ) ,
o n energia E, 1.2.3. ...
0 n=oo En = —2
n=3 n
X
2 n=2 . .. .
% mellék / perdiilet nagysaga L=4Jll+1)h 0.1....mn-1
S
g magneses m perdiilet iranya L.=mh 1 ....0, .1
X
-10 = spin s sajat perdiilet nagysaga | S=_[s(s+1)h Ya
n=1
magneses spin my sajat perdiilet iranya S.=mgh =Y, +Y




SPINKVANTUMSZAM

Stern-Gerlach kisérlet (1922)

elektromagnes ernyd
D N
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Ag atom-nyalab e\ Anyaldb két
-------------------------------- .."...“‘.'-..‘:’.'.. ...\ részrehasad
Az ered6 magneses dip6lmomentumot az N\

5s! elektron adja (palyaperdiilet=0) t

Inhomogén mdgneses térben nemcsak forgatényomaték,
hanem ered§ erd is hat a mdgneses dipdlra:
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Walther Gerlach (1889-1979) /| R

Otto Stern (1888-1969)

| ‘Fe : \‘ erés magneses tér

k- \ 3 F

gyenge magneses tér

A spin magneses momentum két értéket vehet fel.

MRI



A PERIODUSOS RENDSZER
FELEPULESE

Kotott atomi elektrondllapot egyértelm jellemzése: n, [, mi, ms kvantumszdmokkal

n — elektronhéj I: mellékkvantumszam (n-1)
n, ; — elektlﬂi’(n'alhéjl m: magneses kvantumszam (-/ — +I)
| — tronpalya g
n, l, m — elektronpaly s 0
-1, 10 11
| 1 . _
‘ p, % [, P = <
d 0y @ S & a2 o
PR W E S RN e g I* ¢
\‘ £0x P 5 oy qux £, “x £, X ‘ 1,8 ) g
alhéjak B 58
Friedrich Hermann Hund
. (1896-1997)
Wolfgang Pauli (1900- Hund-szabély:
1958) ¢ Kvantumallapotok betdltésének sorrendje.
Pauli-elv: ®Az az éllapotﬂrenc.ie%ke,zik a legalacsonyabb energidval,
® Minden kvantumallapotot csak amelynek eredd spinértéke a legnagyobb.

egyetlen elektron tolthet be.
® Egy atomon beliil nem létezhet két 15 o 2p € atom clektronkonfigurdcicja
olyan elektron, amelynek mind a iT ¢T T T “deformed  diftase”

“deformed / diffuse”
négy kvantumszdma megegyezik. (spektroszkopiai jelGlések)

'\

betoltott rés)egesen betoltetlen
alh¢j betoltott alh¢j



KOLCSONHATASOK

Kolcsonhatas Mire hat? Hatot(ar;/)o Isag Relativ er6sség
gravitacio minden részecskére végtelen (~1/r?) 10-40
elektrosztatikus elektromosan toltott . a2 2
(Coulomb) részecskeékre vegtelen (~1/r%) 10
erés nuklearis nukleonok 1071° 1
gyenge nuklearis minden részecskére 1018 1013

Coulomb-kolcsonhatas

F. taszitas
LY
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ee

FC — k QA '2QB

r

taszitds

E pot.

egyensuly

vonzas

E pot = E vonzo + E taszito
A B
E

por T T

A, B: kolcsonhatasra jellemz6
allandék (atomtol fligg)

n (vonzod) < m (taszitd)

ro- kotéstavolsag
E: kotési energia



ELSODLEGES KOTESEK

» kovalens: kozos elektronpalyak a részt vevé atommagok A

korul, erés: Eyst> 1€V

+ fémes kotés: sokatomos rendszer, Eyst > 1€V

* jonos kotés: Coulomb-er6k az ionok kozott, Exst > 1eV )
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EN értékek Linus
Pauling szerint

Linus Pauling
(1901-1994)

intermolekularis

gyenge

kialakulasuk az
> elektronegativitas (EN) atom elektronvonzo

masodlagos

EN: kotésben lévo

fuggvénye képessége

EN=|E |+ | E. |

elekronegativitas-kulonbség

elektron-
affinitas

ionizacios
energia

A

fémes ionos kovalens

kotések

elekronegativitas-6sszeg



MASODLAGOS KOTESEK

Van der Waals: apolaris atomok kozoétt (allandé dipélusmomentum nélkl)
ahol egy atmenetileg kialakul6 dipélus hat egy apolaris molekulara vagy
atomra, melyben polarizacioét indukal (indukalt dipolus)

* Van der Waals sugar: rg=ra+ rg

+ Intermolekularis vagy intramolekularis

* Fontos bioldgiai funkcié: szerves anyagok/szerkezetek kialakitasa

+ Gyenge: (Exst ~ 0,02 eV)

Dipol-dipdl kolcsonhatas: A molekulaban (vagy egy részében) allandé
toltésmegoszlas van jelen.
» Polarizalt (+) és (-) toltésli molekularészeket elektrosztatikus
kdlcsdnhatas (Coulomb-erd) tart 6ssze.
* Intra/intermolekularis,
* Gyenge kolcsdnhatas (Exs = 0,003-0,02 eV).

H-kotés: a H-atom két masik nagy elektronegativitasu (F, O, N) atom kdzo6tt
létesit kapcsolatot

* r~0,23-0,35nm

« E~0,2eV

Hidrofob kolcsonhatas: gyenge Van der Waals kdlcsdnhatas lehetne (Exst =
0,003-0,02 eV), de ezt a h6mozgas felszakitana (k7~0,025 eV)!
* rendezett vizmolekulak az apolaris molekula kortl (minimalis hatarfelllet)
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KEPALKOTAS KOLCSONHATASOK ALAPJAN:
ATOMI EROMIKROSZKOPIA (AFM)

Richard P. Gerd Binnig Heinrich Rohrer
Feynman (1959) Nobel-dij 1986
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AZ AFM ATOMI-MOLEKULARIS
FELBONTASSAL RENDELKEZIK
wl‘ ‘“ lf"w;"' n“”‘ w‘r‘lﬂ"' s .

l' ] 'l ‘ “’[

Dezmin filamentum Amiloid R1-40 fibrillumok TTR gydir(i oligomer



AZ AFM ALKALMAS A
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Kiss et al. Nano Lett 2021
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ViRUS MECHANIKA FELTARHATO
AFM NANOINDENTACIOVAL
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KORONAVIRUS
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https://feedback.semmelweis.hu/feedback/pre-show-

gr.php?type=feedback&qr=7/XR260HGC6VKNIA1
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