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Az atomtol a
Sokreszecskes rendszerig

Atom ,Sokrészecskés rendszer”

« Mi az a rendszer?
* Milyen sok a ,sok”?
* Milyen a rendszer belsd ,szerkezete”?



A rendszer leirhato

1. Makroszképikusan:
allapothatarozokkal, amelyek
egyértelmien meghatarozzak a
rendszer egészének allapotat.

Nyomas: p; Térfogat: V; Hémérséklet: T
Koncentracio: c (egységnyi V térfogatra esé
N részecske: N/V)

N.B.: egyesitett gaztorveny:

pV=NkT k: Boltzmann allando

2. Mikroszkoépikusan:
minden egyes konkrét részecske
jellemzésével (pl. energia)

Az izolalt rendszer minden egyes
részecskéjének energiaja mas és mas, de
minden részecske egy szabadsagi fokra es6
atlagos energiaja 1/2kT (,ekviparticio tétele”).
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Egy makroallapot (pl. energianivok
betdltottsége) tobb mikroallapottal (adott
részecskék elrendez6dése) is megvalosulhat.



Makroszkopos leiras egyetemes torvéennyel

Légkori nyomas (gazkoncentracio) eloszlasa

Magassag
(“barometrikus
magassag’, h)

Hidrosztatikai nyomas:
P2=pgh;

Ah Ap=-pgAh

pi=pgh;

Mivel a gaz slrlsége aranyos
a nyomassal (p~p):
Ap=konstAp
Ap=Ap/konst
Ap/konst=-pgAh
Ap=-konstpgAh

Ha egy valtozo értéke (p) egyenesen
aranyos annak valtozasaval (Ap),
exponencialis fuggvényt kapunk

(lasd pl. sugargyengulés):

Pr=p0 e-konstgh

Az egyesitett gaztorveny (pV=NkT), a
strlség (p=mN/V) és a p=konstp
alapjan a “konst” értéke m/kT, ezért:

Pp=pP0 e-mgh/kT

g: nehézségi gyorsulas
m: gazmolekula tomege
N: részecskék (gazmolekulak) szama

Boltzmann-eloszlas

» Termikus (termodinamikai)
egyensulyban levd rendszerben
az energiaszintek betoltottsége
exponencialis eloszlast kovet.

* A relativ betoOltottséget a nivok

energiakilonbsége es a termikus
energia aranya szabalyozza.

A hdmeérséklet novelésével n6 a

magasabb energianivok

betoltottseége.
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A Boltzmann-eloszlas
kovetkezmeényel es alkalmazasail

1. Barometrikus magassagformula

A leveg6 a Fold feluletétdl tavolodva ritkul: koncentracié (egységnyi térfogatban levé
molekulak szama, n) csokken

_mgh

nh T n, . koncentracio 2 magassagban
—=e ° n, . koncentracio a referenciamagassagban
n, mgh : helyzeti energia

2. Fémek termikus emisszioja

Hbéhatasra a fémracsbdl elektronok lépnek ki (pl. rontgencsd, fotoelektron-sokszorozo)
W . V4 rd

N T N, : emittalt elektronok szama

—=e "’ W, - kilépési munka (lasd még: fotoelektromos hatas)

N



A Boltzmann-eloszlas
kovetkezmeényel es alkalmazasai

3. Nernst egyenlet

Ha két kulonb6zd helyen (4, B) levo t01tott részecskék koncentracidja (n4,
ng) kKulonb6z6, akkor a két hely kdzott elektromos feszultseg (U) 1ép fel:

BT =2 Bl g¢:elemitoltés
n U : elektromos feszultség 4 és B kozott

A koncentracios elemek és a nyugalmi potencial leirasat megado
alapvetd fontossagu egyenlet.

Walther Nernst (1864-1941)
Nobel-dij (1920)



A Boltzmann-eloszlas
kovetkezmeényel es alkalmazasai

4. Reakcidoegyensuly, sebesseg

Egy reakcio egyensulyat (allapotok kozaotti eloszlast) és sebességét (allapotok kozotti
atmenetek gyorsasagat) a relativ energiaktlonbségek hatarozzak meg.

Svante Arrhenius (1859-1927)
Nobel-dij (1903)

Reakcio: AZ B
€ ,—€
P , nA - ZTB
Egyensulyi dllando: K=-—%=e¢ ™
Ny
A llapotok B
Reakcid koordinata i A
E
Sebességi allanddk:
_Eqa €4 EgiEp
k = e v k = kT . -1
4B = py — Q€ o : konstans (s!)

Sebességi allanddk aranya = egyensulyi allandé:
Ega't_gB \ gga't_gA
i kBT —_—

kBA/kAB =€ o

€47 ¢p
kT

=K




Az idealis (tokéletes) gaz

« Nagyszamu részecskebdl all (Avogadro-szam)

* A részecskek gomb alakuak, térfogatuk elhanyagolhato

A részecskek kozott nincs kolcsonhatas

« Az UtkOzések rugalmasak (0sszenergia konstans)

« Hataresetben (pontszerl részecskék) utkozések csak az
edény falaval

* A részecskek mozgasa a klasszikus (newtoni) mechanika
torvenyeit koveti.
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ldealis gazt leiré oszefuggesek

. . ] 3 . . .
Egy részecske atlagos_,enejrglaja —m<v2> 2k T N részecskét t"artalma.z’p E = ENk T
(ekvipaticié tétele alapjan): 2 N B rendszer bels6 energiaja: 9 B

Egyetemes gaztorvény (Clausius-Clapeyron, Boyle-Mariotte, Charles torvények alapjain):
O0sszeflggés az idealis gaz nyomasa, térfogata, hémeérséklete és mennyisége kozott (allapotegyenlet).

P

Frozen: Mass & Temp.

. ] P = nyomas (Pg)
] V= térfogat (m°)
v PV =nRT n = anyagmennyiség (mol)
1 R = géazéllando (8.314 JK'mol")
- PV = Nk T 7= abszolit hémérsekiet (K)
P 1 B N = részecskeszam
kg = Boltzmann allando

v
Press. Temp. Nyomas-térfogat izotermak

0°C

y(v)

Sebességeloszlas - Maxwell-féle sebességeloszlas
300°C
HAémérséklet novekedéseével:
« n6 a molekulasebesség abszolut O, molekulak

értékének atlaga (lasd ekviparticio) sebessegeloszlasa
* N0 az eloszlas szélessége

0 500 1000  v(m/s)



A realis gaz
» A részecskék nem pontszerlek, térfogatuk (») nem elhanyagolhato.
Kovetkezmeény: a mozgasra rendelkezésre allo térfogat =

V - N b N = részecskeszam

» A részecskék kozott kolcsdhatasok (a) 1épnek fel.
Kovetkezmeény: a nyomas csokken

. N k BT 2 n = egységnyi térfogatban levé
P=_—"—"——an részecskék szama (N/V)
V — Nb
* Van der Waals-féle allapotegyenlet: N2
p+a— |V - Nb)=Nk,T
V2 B
. Ja A CO, p -V diagramja
« Van der Waals izotermak: SR\
80 ‘\‘ 40°C _T.=31,06 °C
RV R =738bar
Kritikus hémérséklet (7¢) alatt, alacsony 60
nyomason fazisatmenet (pl. kondenzacio) .

0,0 0,1 Ve 0,2 0,3 0,4V dm30,5



Fazis, fazisatmenet

* Fazisok: az anyag kémiai tulajdonsagaiban megegyezd,
de fizikai tulajdonsagaiban kulonb6z6 részei

* Fazisgorbe: két fazis egyensulyban

* Fazisgorbek kozaotti terllet: egyetlen fazis van jelen

* Metszéspont: harmaspont

902 P4 H20
plPal | (kPa)

74106 olvadaspont gorbe

_______________ (meredeksege

negativl) forraspont

gorbe

Szilard:
szarazjég

Folyadék

, Viz
JEG

10 harmaspont

05 /

szublimacios GOZ

gorbe

520 103

101,5 103

78 564 31,1 -273 0.0076 100 T (OC)



Szilard anyagok

A. Kristalyos anyagok '

» Periodikus hosszutavu rendezettség

Bravais-racsok

« Térracs - elemi cella (a természetben 14- R PEY
féle, “Bravais-racsok”)

« Osszetart6 kolcsénhatasok alapjan N T N
-kovalens kotés: atomracs Lazbrc | azbzc | azbzg azbzc
-ionos kotés: ionracs
-fémes kotés: fémkristaly : K ok e i
-masodlagos koétések: molekularacs T — i

Lizozim féérekristélyok Lizozim y=120°
polarizalt fényben (anizotropia)  fehérjemolekula "

B. Amorf anyagok

uvegszerd, viszkozus “folyadékok” z a 7




Amorf anyagok

University of Queensland katranycsepp kisérlet: 1927 6ta 9 csepp



http://www.thetenthwatch.com/feed/

Folyadekok

* Az anyag egyik halmazallapota (szilard, gaz és plazma mellett).
- Osszenyomhatatlan: nyomastol fliggetlenil kézel allando a térfogata.
» SUrldsége hasonl6 a szilardéhoz (,condensed matter”).

» Folyékony (mint a gazok és a plazma); felveszi az edény alakjat; belsd
surlodasa (,viszkozitas”, ) a hdmérseklettel csokken:

E/kyT A részecskék kozotti ,lyukak” (,vakanciak”) relativ
n ~ e koncentracitjaval csokken a viszkozitas.

KOhEzi6s er6k _gaeF@ S
0 0 a feliileten /5\
0 Eqgyat ¢ kohézios erbk a
KON ML fopeep
/ ¢\ belsejében
* Mikroszkopikus szerkezet: részecskéit * A kohezios er6k kozotti egyenldtlenség
(atomok, molekulak) rovid tavu (folyadék felllete vs belseje) fellleti
kdlcsdnhatasok, kohézids er6k tartjak feszultség kialakulasahoz vezet
dssze (nincs hosszutavu rendezettség) #klon,ttralk()tlos tendencia, gomb alak
elvétele



Folyadéekkristalyok

 Folyadék és szilard tulajdonsagokkal egyszerre rendelkeznek:

folynak (gyenge intermolekularis kolcsonhatasok), de hosszutavo
rendezettséget mutatnak.

* A molekulak nem gombszimmetrikusak:
kalamitikus (palcika- vagy fonalszer(), diszkotikus (korongszer)
« Rendezettseqg tipusa: transzlacios, orientacios

Szmektikus allapot
(orientacids és
transzlacios
rendezettséq)

Nematikus allapot
(csak orientaciés
rendezettség, nincs
transzlacios
rendezettséq)

Koleszterikus allapot
(nematikus rendezettseg

kulonboz6 sikokban;
specialis eset: csavart nematikus
allapot - menetemelkedés a szint
befolyasolja)

Diszkotikus allapot
(korongszerd,
transzlacios
rendezettséq)



Folyadéekkristalyok

Termotrop Liotrop
(hémeérsékletfuggd rendezettség) (koncentraciofiggd rendezettseq)

« Szin a hdmérsékletdl fugg (termooptikai ,
. R LI Amfifil molekula
tulajdonsag); alkalmazas: kontakt (foszfolipid) Linid ket réte (bilaver”
termografia e ipid kett8s réteg (“bilayer”)

Hidrofil
=07 fejcsoport ..

« Ha a molekulak elektromos dipdlok, az
optikai polarizacio, fényateresztés 1S
elektromosan vezérelhetd (elektrooptikai Hidroféb
tulajdonsag); alkalmazas: LCD kijelz6k,
monitorok, stb.

farokcsoport
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LiposzOma alkalmazasok

Toxikus
gyogyszermolekula
Felszin-adszorbealt fal:'tai Teranosztika
I|poszEr,nak AFM " (terapia + diagnosztika)
e p e Doxorubicin

Improved
imaging

Localized
therapy

MPEG-DSPE Liposome

o
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Intelligens” liposzéma °
Cancer o)}°®
Korona diagnosed
XD E":i Targeting
. \ - - medication Killing
: Howihgon “cells
N A - Gyogyszer- tumor
L HE " molekula
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PEG
Kontrasztanyag (Polietilén glikol)




https://feedback.semmelweis.hu/feedback/pre-show-

gr.php?type=feedback&qr=HC2W2HYVEDJQCSV7



https://feedback.semmelweis.hu/feedback/pre-show-qr.php?type=feedback&qr=HC2W2HYVEDJQCSV7
https://feedback.semmelweis.hu/feedback/pre-show-qr.php?type=feedback&qr=HC2W2HYVEDJQCSV7

