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1. Bevezetés 

A víz élettani, biokémiai, gyógyszerkémiai folyamatok és anyagcsere útvonalak legfontosabb 

közege. Különösen hangsúlyos szerepéhez hozzájárul protikus oldószer tulajdonsága: kondenzált, 

folyékony és szilárd fázisokban a vízmolekulák között hidrogénkötések alakulnak ki. A hidrogénkötések 

gyenge jellegéből adódik, hogy különböző méretű és összetételű vízklaszterek között egyensúly jön létre 

a folyadékfázisú vízben. Az egyes víz molekulák közötti, ill. a víz molekulák és bármely oldott anyag 

közötti gyenge kölcsönhatások dinamikus egyensúlyban vannak egymással. A vízben kialakuló klaszter-

szerkezet függ a hőmérséklettől és az oldott anyagok jelenlététől. 

Vízben oldott anyagokat kozmotróp és kaotróp anyagokként határozzuk meg annak 

függvényében, hogy hozzájárulnak a víz szerkezet rendezettségéhez, vagy csökkentik azt. Míg ionos 

kozmotróp anyagok kisméretűek és nagy töltéssűrűséggel rendelkeznek, addig a nagyméretű és alacsony 

töltéssűrűségű ionok jellemzően kaotrópok. 

2. Célkitűzések 

Különböző kozmotróp és kaotróp sók a vízben kialakuló klaszter-szerkezetre gyakorolt 

hőmérséklet-függő hatásának tanulmányozását tűztük ki célul. A gyenge kölcsönhatásoknak élettani, 

bio- és gyógyszerkémiai rendszerekben kiemelkedő a szerepe, host-guest reakciók során kialakult 

komplexekben a host és a guest molekula között kialakult energiaviszonyokba az oldószer szerkezete, az 

ott megtalálható klaszterek energiaviszonyai is beleszólnak. Új gyógyszermolekulák, 

hatásmechanizmusok pontosabb tervezéséhez járul hozzá, ha jobban ismerjük az oldószer, ill. a benne 

oldott anyagok gyenge kölcsönhatásokra gyakorolt hatását. 

3. Alkalmazott eszközök és módszerek 

A kísérletes munka során a mérések Jobin-Yvon/Spex Fluorolog τ3 spektrofluoriméterrel 

történtek. A kiértékeléshez OriginPro 8.5.1 programot használtunk. A kvantumkémiai számítások a 

Gaussian 09 programmal készültek. 

  



4. Új tudományos eredmények - tézispontok 

I. Foszfát anionok jelenléte elősegíti a vízklaszterek hőmérsékletfüggő felbomlását tiszta 

vízhez képest. A jelenséget szobahőmérsékletű, emelkedő koncentrációjú foszforsav 

oldattal elvégezve megállapítottuk, hogy nem a hőmérséklettel emelkedő disszociációból 

származó nagyobb foszfát anion koncentráció felelős a jelenségért. 

II. Megállapítottuk, hogy foszfátionok jelenlétében a pH emelkedése növeli a több gyűrűből 

álló összetett, térbeli struktúrák és a szabad vízmolekulák arányát. Magasabb pH-n a 

nátriumionok jelenléte hozzájárul a prizmás víz klaszterek erősebb bomlásához, azonban 

fékezi a gyűrűs vízklaszterek bomlását. 

III. A szulfátionok nagyobb felületüknek köszönhetően erősebb hatással vannak a szomszédos 

vízmolekulákra, mint a perklorátionok, így utóbbiak jelenlétében könnyebben szakadnak 

fel a gyűrűs klaszterek. 

IV. Perklorát és szulfátionok jelenlétében is megerősítést nyert, hogy káliumionok körül a 

több gyűrűből álló hasáb klaszterek ellenállnak a hőmérséklet emelkedésének, a gyűrűs 

klaszterek pedig felszakadnak. Jelenlétükben a vízklaszterek létrejötte kevésbé entrópia-

vezérelt, mint nátriumionok jelenlétében. 

V. Nátriumionok jelenlétében az összetettebb, hasáb alakú klaszterek gyűrűkre esnek szét, 

ezek a gyűrűk viszont ellenállnak a hőmérséklet emelkedésének. Jelenlétükben a 

vízklaszterek létrejötte entrópia-vezérelt. 

VI. Míg a tiszta víz pH-ja a hőmérséklet emelésével csökken, addig a kaotróp perklorátionok 

jelenlétében kisebb, a kozmotróp szulfátionok jelenlétében nagyobb mértékben nő a pH. 

A ph emelkedése káliumionok jelenlétében szélsőségesebb értékeket vesz fel, 

nátriumionok jelenlétében pedig egyenletesebb. 
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