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1. Bevezetés

A viz ¢lettani, biokémiai, gyogyszerkémiai folyamatok és anyagcsere utvonalak legfontosabb
kozege. Kiilonosen hangsulyos szerepéhez hozzajarul protikus oldoszer tulajdonsaga: kondenzalt,
folyékony és szilard fazisokban a vizmolekuldk k6zott hidrogénkotések alakulnak ki. A hidrogénkotések
gyenge jellegébdl adodik, hogy kiilonb6zé méretii €s dsszetételli vizklaszterek kozott egyensuly jon 1étre
a folyadékfazisu vizben. Az egyes viz molekuldk kozotti, ill. a viz molekulak €és barmely oldott anyag
kozotti gyenge kolesonhatasok dinamikus egyensulyban vannak egymassal. A vizben kialakul6 klaszter-

szerkezet fiigg a hdmérséklettdl és az oldott anyagok jelenlététol.

Vizben oldott anyagokat kozmotrdop ¢és kaotrop anyagokként hatarozzuk meg annak
fliggvényében, hogy hozzajarulnak a viz szerkezet rendezettségéhez, vagy csokkentik azt. Mig ionos
kozmotrép anyagok kisméretiiek és nagy toltésstirtiséggel rendelkeznek, addig a nagymeéretii és alacsony

toltésstiriségli ionok jellemzden kaotrdpok.

2. Célkitiizések

Kiilonb6zé kozmotrop és kaotrop sok a vizben kialakuld klaszter-szerkezetre gyakorolt
hémérséklet-fliggd hatasanak tanulmanyozasat tiiztiik ki célul. A gyenge kolcsonhatasoknak élettani,
bio- és gyogyszerkémiai rendszerekben kiemelkedd a szerepe, host-guest reakciok soran kialakult
komplexekben a host és a guest molekula k6zott kialakult energiaviszonyokba az olddszer szerkezete, az
ott megtalalhato klaszterek energiaviszonyai is beleszolnak. Uj gyégyszermolekuldk,
hatdsmechanizmusok pontosabb tervezéséhez jarul hozza, ha jobban ismerjiik az oldodszer, ill. a benne

oldott anyagok gyenge kdlcsonhatasokra gyakorolt hatasat.

3. Alkalmazott eszkozok és modszerek

A kisérletes munka soran a mérések Jobin-Yvon/Spex Fluorolog t3 spektrofluoriméterrel
torténtek. A kiértékeléshez OriginPro 8.5.1 programot hasznaltunk. A kvantumkémiai szamitasok a

Gaussian 09 programmal késziiltek.
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Foszfat anionok jelenléte elosegiti a vizklaszterek homérsékletfiiggd felbomlasat tiszta
oldattal elvégezve megallapitottuk, hogy nem a hdmérséklettel emelkedd disszociaciobol

szarmazo nagyobb foszfat anion koncentracid felelOs a jelenségért.

Megallapitottuk, hogy foszfationok jelenlétében a pH emelkedése noveli a tobb gytliribol
allo osszetett, térbeli strukturdk és a szabad vizmolekuldk ardanyat. Magasabb pH-n a
natriumionok jelenléte hozzajarul a prizmas viz klaszterek erésebb bomlasahoz, azonban

fékezi a gylrtis vizklaszterek bomlasat.

A szulfationok nagyobb feliiletiiknek koszonhetden erdsebb hatdssal vannak a szomszédos
vizmolekulékra, mint a perklorationok, igy utébbiak jelenlétében konnyebben szakadnak

fel a gytirGs klaszterek.

Perklorat és szulfationok jelenlétében is megerdsitést nyert, hogy kaliumionok koriil a
tobb gylirtibdl 4ll6 hasab klaszterek ellenallnak a hdmérséklet emelkedésének, a gyliriis
klaszterek pedig felszakadnak. Jelenlétiikben a vizklaszterek létrejotte kevésbé entropia-

vezérelt, mint natriumionok jelenlétében.

Natriumionok jelenlétében az Osszetettebb, hasab alaku klaszterek gylirlikre esnek szét,
ezek a gylrlik viszont ellenallnak a homérséklet emelkedésének. Jelenlétiikben a

vizklaszterek 1étrejotte entropia-vezeérelt.

Mig a tiszta viz pH-ja a hdmérséklet emelésével csokken, addig a kaotrop perklorationok
jelenlétében kisebb, a kozmotrdp szulfationok jelenlétében nagyobb mértékben nd a pH.
A ph emelkedése kaliumionok jelenlétében széls6ségesebb értékeket vesz fel,

natriumionok jelenlétében pedig egyenletesebb.
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