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Feladatok MB-statisztika alkalmazésara:
1.) 1 db fehérjemolekulaban kb 1400 db H-kotés van. 37°C-on atlagosan mennyi

H-kotés bomlik fel egy molekuldban, ha a kotési energia 18,8 %’?

A feladatban megadott kotési energia 1 mol-ra vonatkozik. 1 db H-hid ko&tési
energiaja:
18,8 18,8
KT N, T 6-10%3
A hémérsékletet atszamitjuk Kelvinbe:
T =37°C = 310K

=3,13-10"23kJ = 3,13 - 10727J

Annak valdszinlisége, hogy 1 db H-hid felbomlott:
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Felhasznalva, hogy kg = 1,38 - 10723 é a Boltzmann-faktor kitevéje:
E,  313-10720
kzT 1,38-10723-310

~ 7,37

igy
Nl e—7,37

- ~ . -4
NS T < 662710

Ezzel atlagosan egy molekuldban a felbomlott H-hidak szama:

Ny
1400 N 1400-6,62-10"* = 0,926

HF1: Mennyi H-kotés bomlik fel atlagosan egy molekulaban 42°C-os 14z esetén?

2.) Egy NMR'-ben 1évé anyagban hogyan oszlanak meg a hidrogén ionok
kiilonb6z6 (B; = 0,2T és B, = 3 T) er0sségli magneses térben a felhasadt
energia szintek kozott (T = 22°C szoba hémérsékleten)?

Migneses térben a spinnel rendelkezd atommagok hasonléan miikodnek, mint a
magneses momentumok: ha a spinek a magneses tér szerint allnak, az energetikailag
kedvezdbb allapotnak szamit. A proton (H*) magspinje: % .

! NMR-161 bvebben pl innen: http://www.cis.rit.edu/htbooks/nmr/inside.htm



http://www.cis.rit.edu/htbooks/nmr/inside.htm

Az elébbi példdhoz hasonldan felirhatd a
+/ €és a — irdnyba allo atommagok
szama:
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Ha csak ezek aranyat szamoljuk, nincs

szlikséglink se a részecske szdmra, se az

allapotosszegre:
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NRM spektroszkopidban a ,,j6” irdnyba allok magok gerjeszthetok térrel ellentétes
iranyba all6 allapotba egy megfeleld frekvenciaji elektromagneses sugarzassal:
AE =hv = hyB,

“’
v=2TyB

ahol h = 6,6 - 1073* Js a Planck-allandd, v a frekvencia és y a giromagneses faktor,

ami protonra: y,+ = 42,58 Mfz

fgy, felhasznéalva, hogy T = 22°C ~ 295K és kg = 1,38 - 10723 é kiszamolhaté AE
¢s a nivok kozt megoszlo elemek aranya:
AEg—os = 6,6+ 1073* - 42,58 - 10°- 0,2 = 5,6 - 10~27]

AEg—¢> 5,6:10727

—e¢ kT =g 1381072295 = () 9999986

Ny,
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AEg_; = 6,6-1073*-42,58-10°-3 =8,4-1072%]
AEg—3 8,4-10726

kpT = ¢ 1,38:10723-295 — 0,9999793

Ny,
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Megjegyzés: B = 0,2-nél a sziikséges frekvencia vp—¢, ~ 8,5MHz, B = 3-ndl
vg—3 = 128MHz. Mindkét esetben radiofrekvencia (RF) tartomanyba esik.

HF2: A 14-es tomegszamu nitrogén esetén mekkora magneses teret kellene hasznalni,
hogy a felhasadas ugyanakkora legyen, mint a proton esetében B = 0,2T-nal?



3.) Szobahémérsékleten (T = 22°C ) a Neon gaznak hanyad része van az elso
gerjesztett allapotban atlagosan, ha tudjuk, hogy az elsd gerjesztett allapot
energiaja E; = 16,6 eV (az alapallapoté pedig E, = 0 eV)?

Az elektronvoltot atszamithatjuk J-ba: 1eV = 1,6 - 10719] és ismerve a hdmérséklet-
et (T = 22°C = 295 K) az el6z6 példahoz hasonloan kiszamithatjuk a gerjesztett és a

nem gerjesztett allapotokban levd atomok aranyat:
AE 16,6:1,6:10"1°
_ 10-23205 ~ p—652,42 _ . 10-291
e ksT = ¢ 13810723295 ~ ¢ =6,76-10
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Tehat igencsak kevés atom van a gerjesztett allapotban — épp ezt varjuk egy
nemesgaztol szoba hdmérsékleten.

HF3: Mekkora homérsékleten lenne az Argon atomok 1%-a atlagosan az elso
gerjesztett allapotban?



