A kvantummechanika születése





A Heisenberg törvény





Werner Heisenberg német fizikus a Bohr-elmélet alapvetõ elvi, azt is mondhatjuk filozófiai hibáját abban látta 1925-ben, hogy az atomból kilépõ diszkrtét frekvenciák mögé jól meghatározott és részleteiben is a klasszikus fogalmakkal leírható pályát és azon meghatározott sebességgel mozgó részecskét képzelt el. Ez csupa olyan adat, amelynek közvetlenül semmi köze sincs a mérési eredményekhez. Szerinte az atomok viselkedését leíró leíró egyenletnek úgy kell megkonstruálni, hogy abban csak a megfigyelhetõ jelenségek szerepeljenek. 





A kísérleti tények szerint az atom különbözõ frekvenciájú rezgéseket bocsát ki. Klasszikusan egy periodikus jelenség Fourier-sorba fejthetõ. Ez fizikailag azt jelenti, hogy a kibocsátott sugárzásban az alapfrekvencia és annak egész számú többszöröse jelentkezik:





f1 = f0 ,		f2 = 2 f0 ,	f3 = 3 f0 , .... ,   fn = n f0 , ...





Az atom viszont olyan rezgéseket bocsát ki, amelyek frekvenciája két egész számú indexszel jellemezhetõ, mivel a rendszer az m-edik állapotból az n-edik állapotba való átmenetkor fmn frekvenciát sugároz ki. A frekvenciák tehát a





f1 ,  f2 , .... , fn 





klasszikus elrendezés helyett kétdimenziós négyzetes sémába, mátrixba rendezhetõk





�EMBED Equation.3��� .





Ennek megfelelõen az elektron helyzetének jellemzésére a helymátrix (qnm), a mozgásállapot jellemzésére pedig az impulzusmátrix (pnm) szolgál az egyszerû klasszikus adatsor helyett





�EMBED Equation.3��� .





Képezhetõ a két mátrix qp szorzata, ez azonban nem azonos a pq szorzattal a mátrixszorzás értelmében. A különbség:





�EMBED Equation.3��� .





Ez a híres felcserélési reláció, amely a klasszikus mechanikától való eltérés legszembetûnõbb kifejezése. Egyúttal arra is rámutat, hogy itt is a h állandó játsza a fõszerepet. Amennyiben ez nulla, akkor visszakapjuk a klasszikus kifejezést. 





A Schrödinger egyenlet





Teljesen más gondolatsorozat eredményeképp látszólag egészen más alakú megoldást javasolt az osztrák Schrödinger 1926-ban Heisenberggel szinte majdnem egyidõben, de tõle teljesen függetlenül. A gondolatmenet megértéséhez lépjünk kicsit vissza az idõben! Louis Victor Prince de Broglie francia fõnemes a következõ gondolattal állt elõ. Válogatott tanulmányaiból idézünk.


"Maurice bátyámat, az akkor még ifjú tudóst bízták meg azzal, hogy az 1911 októberében Brüsszelben megtartott elsõ Solvay-konferencia jegyzõkönyvét készítse el. A konferencia a kvantumelmélet vizsgálatával foglalkozott, s a matematikai fizika terültének akkori legnagyobb tudósai, Max Planck, Einstein, Henri Poincaré, Lorentz és még sokan mások, mind résztvettek rajta. Kevéssel késõbb bátyám ideadta nekem az általa szerkesztett jegyzõkönyv piszkozatát. A nehéz szöveget nagy lelkesedéssel olvastam el, megéreztem a kvantumelmélet fontosságát, amelyet a lángész egy villanásával Planck vezetett be 1900-ban, és amelyet Einstein 1905-ben fénykvantumelméletben új alakba öltöztetett. Az elméleti fizika e nagy forradalmának mélyebb értelmét világosan megláttam: azt jelentette, hogy a hullám- és részecskeképet, amelyet addig a fizika teoretikusai különbözõ területeken használtak, a hullámokét a fény és sugárzások, a részecskéit az anyag és anyagszerkezetek leírására, valójában mind a két terültene szerepeltetni kell."





Felállította 1923-ban azt a hipotézist, hogy minden mozgó részecskéhez hullám tartozik, amelynek hullámhossza (() és frekvenciája (f) a részecske p = mv impulzusával és E = mc2 energiájával ugyanolyan kapcsolatban van, mint a fény hullámhossza és frekvenciája a foton impulzusával és energiájával. 





A hullámok esetében:	 f ( = c .





A foton energiája: 		E = hf = mc2 = mc.c = p.c , 





vagyis 			hf = p.c = p. f ( , 





innen 				h = p ( ,





vagy ismertebb felírásban:	�EMBED Equation.3��� .





Elektronok esetében ténylegesen 1927-ben mutatták ki a hullámtulajdonságot, elhajlási képet állítottak elõ elektronokkal. A formula általános jellegének bizonyítékaként 1929-ben atom (He) és molekulasugarakkal (H2) is létrehoztak elhajlási képet. Az összefügés késõbb igaznak bizonyult neutronok diffrakciójára is. 





De térjünk vissza a kvantummechanika alapegyenletének felállításához. Schrödinger de Broglie felismerése nyomán arra a gondolatra jutott, hogy a mikrorészecskék (atomok, molekulák) viselkedésének leírására elégtelennek bizonyult klasszikus mechanikát olyan új elmélettel kellene helyettesíteni, amely a részecskékhez rendelt hullámokat, jelen esetben az elektron hullám jellegét veszi figyelembe. E szerint a hullámmechanika a klasszikus mechanikának olyan általánosítása lenne, mint a finomabb jeelnségeket is értelmezõ hullámoptika a csak közlítõ érvényû geometriai optikának. A következõképp ír errõl 1952-ben:


"... minden, abszolúte minden részecske is, hullámtér is. Hiszen ha mostantól kezdve egy M tömegû részecskérõl hallunk, mindjárt �EMBED Equation.3��� frekvenciájú hullámteret társítunk hozzá. Ahol pedig f frekvenciájú hullámtérrel talákozunk, hf nagyságú energiakvantumot, vagy ami ugyanazt jelenti, �EMBED Equation.3��� nagyságú tömegkvantumot kapcsolunk hozzá. Így tehát a de Broglie-féle doktori értekezés volt az anyagról alkotott elképzeléseink teljes bizonytalanságának a kiindulási pontja."





A hullámegyenlet és megoldása a klasszikus fizikában tanultak szerint:





�EMBED Equation.3��� .





Ezt behelyettesítve a hullám  ((x,y,z)  amplitúdójára a következõ egyenletet kapjuk:





�EMBED Equation.3��� 





Nézzünk ez után egy atommag erõterében lévõ elektront! A teljes energia a mozgási és a potenciális energia összege, vagyis E = U + mv2/2 , amelybõl majd az elektron sebességét kell kifejezni. Az elektronhoz rendelt hullámhossz a de Broglie elméletbõl:





�EMBED Equation.3��� .





A hullámhossznak az amplitúdóegyenletbe való behelyettesítésével kapjuk az idõtõl független Schrödinger egyenletet, ami:





�EMBED Equation.3��� .





Ezt tekintjük a kvantummechanika alapegyenletének. Hangsúlyozni kell, hogy az imént vázolt gondolatmenetet, amelyhez hasonló gondolatsor segítségével Schrödinger egyenletéhez 1926-ban eljutott nem szabad levezetésnek tekinteni. Az egyenletet ugyanis semmi másra vissza nem vezethetõalaptörvénynek kell elfogadnunk. 





Vegyük észre, hogy az imént bevezetett egyenlet, amelyet ténylegesen hullámegyenletnek is neveznek (valójában nem helyesen) csak amplitúdóegyenlet. Az idõtõl függõ Schrödinger egyenlet a következõképp néz ki:





	�EMBED Equation.3��� .





A matematikusok elõtt már régóta ismeretesek voltak ilyen jellegû differenciálegyenletek, amelyeknek csak olyan megoldásai vannak, amelyek egyúttal eleget tesznek az elõírt határfeltételeknek (pl. a kifeszített membrán rezgése során a peremnek mindig nyugalomban kell lennie). A megoldásfüggvények matematikai feltételei a következõk az ilyen jellegû differenciálegyenlet megoldásfüggvényeire vonatkozólag: egyértékûek legyenek, differenciálhatók és négyzetesen integrálhatók. Ez utóbbi lehetõséget ad arra, hogy a megoldásfüggvényeket normáljuk, vagyis az egész térre, illetve a határfeltételek által megengedett térfogatra kiterjesztett integrálja 1 legyen. Az ilyen, úgynevezett reguláris megoldások csak az egyenletben szereplõ konstans paraméterek, jelen esetben az E teljes energiának bizonyos értékeinél vannak. Ezek az úgynevezett sajátértékek (E1 , E2 , ...), és az ezekhez tartozó sajátfüggvények ((1 , (1 , ... ) meghatározása pusztán matematikai feladat. A kvantummechanika szerint tehát egy atomi rendszernek a stacionárius állapotokban lehetséges energiaértékei a rendszer Schrödinger egyenletének a sajátértékei. A lehetséges energiaértékek ezen a módon történõ meghatározása, amely a Bohr-elméletben az alapjában véve érthetelen kvantumfeltételek segítségével történt, minden újabb hipotézis nélkül tisztán matematikai feladatra redukálódott! Schrödinger 1926-ban megjelent dolgozatának címe "A kvantálás mint sajátértékprobléma" volt. Ezt az redményét 1933. december 12-én, a Nobel-díj átvételekor tartott elõadásában a következõképp jellemzi:


"... a kvantumfeltételeket ne durva behatásként, hanem a mikrovilág belsõ lényegébõl fakadó jelenségként értelmezzük."





Schrödinger késõbb rámutatott, hogy a Heisnberg-féle mátrixok valójában nem mások, mint a Schrödinger egyenlet megoldásai mátrixba rendezve, vagyis a kétféle megközlítési mõd matematikailag ekvivalens egymással. 





Kérdés, hogy mi lehet a ( amplitúdófüggvény jelentése? Elõszöris emlékezzünk arra, hogy a hullámok intenzitását az amplitúdó négyzete határozza meg, így várhatóan közvetlen fizikai jelentése nem magának a ( amplitúdófüggvénynek van, hanem a négyzetének, illetve mivel a ( amplitúdófüggvény általában komplex, a függvény és komplex konjugáltjának szorzatának. Ennek az egész térre vett integrálja kell 1 legyen. 





Born nyomán a ( amplitúdófüggvénynek valószínûségi vagy staisztikai jelentés tulajdonítható. Annak a valószínûsége, hogy a ( (x,y,z) függvény által jellemzett részecske az (x,y,z) helyen lévõ dV térfogatelemben megtalálható:





�EMBED Equation.3��� .





Így már érthetõ a normálási feltétel, mivel annak a valószínûsége, hogy a részecske az egész térben valahol jelen van, a teljes bizonyossággal, vagyis 1-gyel egyenlõ. 





A könnyebb megértés végett gondoljuk át a következõ "kísérleteket" Feynman nyomán! 





Gondolatkísérletek





Kísérlet lövedékkel


Képzeletbeli géppuskánkból jókora szögtartományban özönlenek a golyók. A golyók útjába egy olyan falat helyezünk, amelyen két nyílás van, 1-es és 2-es. A nyílás mögé golyófogót, detektort helyezünk, ami pl. egy homokos láda lehet. A detektor ide-oda mozgatható az általunk x-nek nevezett irányban. A következõ kérdést tesszük fel:


Mi a valószínûsége annak, hogy a nyílásokon áthaladó golyó a középponttól éppen a detektor távolságában érkezik a falhoz?


Máris az elsõ gondunk az, hogy valószínûségrõl kell beszélni, mivel nem tudjuk megmondani bármelyik adott golyóról, hogy az hová jut el. A valószínûségen annak az esélyét fogjuk érteni, hogy a golyó éppen a középponttól az adott távolságra lévõ detektort találja el. Ez mérhetõ is, hiszen megszámoljuk, hogy hány golyó találta el meghatározott idõ alatt a detektort, majd a kapott számot elosztjuk az ugyanezen idõ alatt a falba csapódott összes golyók számával. Detektorunkkal lényegében egy golyó beérkezési valószínûségét P12 tudjuk mérni x függvényében P12 (x).  Azért írtunk 12 indexet, mivel mind a két nyílás nyitva volt. Röviden összefoglalva:





�EMBED Equation.3��� 





A kísérlet eredménye az ábra c.) részén látható. A valószínûségeket a grafikon jobb oldalán rajzoltuk meg, az x tengelyt pedig függõlegesen vettük fel, a detektor mozgásának megfelelõen.  Az ábráról leolvasható, hogy P12 éppen az x = 0 helyen veszi fel a maximális értékét. Ennek megértéséhez gondoljuk végig a következõket!





Ismételjük meg a kísérletsorozatot úgy, hogy elõbb a 2. rést, majd pedig az 1. rést takarjuk be. Amikor a 2. rés zárva van, akkor csak az 1-en keresztül érkeznek a golyók. Ekkor az ábra b.) részén a P1 - gyel jelzett görbét kapjuk. Ennek maximuma a várakozásnak megfelelõen azon x értéknél van, amely a géppuskát és az 1. rést összekötõ egyenesen van rajta. A másik estre hasonló meggondolásokkal a P2 görbe adódik. Az ábra b.) és c.) részét összehasonlítva az a fontos eredmény adódik, hogy a valószínûségek egyszerûen összeadódnak, vagyis:





P12 = P1 + P2 





Ez az összeg az x = 0 helyen a legnagyobb. 





A két nyitott rés esetében kapott eredményünk teljesen megfelel az elõzetes várakozásnak, a kapott effektus egyszerûen az egy-egy nyitott rés esetében kapott effektusok összege.





Kísérlet hullámokkal





Végezzük el ugyanezt a kétréses kísérletet hullámokkal! Az x irányban lévõ ernyõn intenzitást fogunk detektálni ebben az esetben, amely hullám amplitúdójának négyzetével arányos mennyiség. (Emlékezzünk vissza arra, hogy a rezgõ test maximális mozgási energiája amplitúdójának négyzetével arányos.) A mérés eredményét az ábra d.) része mutatja, miszerint az I12 - vel jelölt érdekes alakú görbe adódik. A hullámokról tanultak alapján tudjuk, hogy az eredeti hullám a réseken elhajlik. Amikor csak egy-egy rés van nyitva, akkor az intenzitás-eloszlások, I1 és I2 , teljesen hasonló képet mutatnak, mint a golyószóró esetében. A két nyitott nyílás estében megfigyelt I12 intenzitás-eloszlásról azonban látható, hogy biztosan nem az I1 és I2  összege. A hullámok jellegzetes tulajdonsága, az inteferencia adja meg a jelenség magyarázatát. A két elhajlás utáni hullám interferál egymással. Bizonyos helyeken, ahol az I12 görbének maximumai vannak, ott a hullámok azonos fázisban találkoztak, ezért egymást erõsítve interferáltak. Olyan helyeken, ahol ellentétes fázisban találkoztak, gyengítés következett be, ezért a hullámintenzitásra kis értéket kapunk. 





Kísérlet elektronokkal





1.	Végezetül végezzük el gondolatban a fent említett két réses kísérletet elektronokkal is! A kísérletet a leírt feltételek mellett ugyan soha senki nem végezte el, mivel a berendezésnek valószínûtlenül kicsinek kellene lennie. Az eredményt, amelyet viszont kapnánk, ismerjük, mivel nagyon sok már elvégzett kísérletben, a méreteket és az arányokat úgy választották meg, hogy a most ismertetendõ effektus megmutatkozzék.





A végeredmény a következõ: amennyiben csak egyik vagy másik nyílás nyitott, a kapott eloszlás a várt P1 és P2 eloszlás. Ha viszont mindkét rés nyitva van, akkor nem a golyók esetében tapasztalható P12 -höz hasonló eloszlás valósul meg, hanem a hullámok esetében tapasztalt I12 -höz hasonló. Vagyis elektronokra nem igaz a két nyitott rés esetében az, hogy a valószínûségek egyszerûen összeadódnak, hanem a hullámokhoz hasonló módon interferencia lép fel! Tehát elektronokra: 





P12 �EMBED Equation.3��� P1 + P2 





Ha viszont két különálló detektort (vannak ilyen detektorok, pl. a TV képernyõje a beléütközõ elektronok hatására villan fel) helyezünk a fal elé, az figyelhetõ meg, hogy vagy csak az egyikhez, vagy csak a másikhoz érkezik elektron. A detektorhoz az elektron mindig csak adagokban érkezik. Fél elektront soha senki nem detektált, mindig csak egészet. Az elektronok, részecskékhez hasonlóan, csak adagokban érkeznek. Ezen adagok érkezési valószínûségének eloszlása azonban hasonló, mint a hullámok intenzitás-eloszlása!





2.	Most nézzünk egy olyan kísérletet, amelyet viszont már sokan elvégeztek az elektronokkal! Minden atomos anyag közös építõköve az elektron. A TV-képcsõben nagy sebességû elektronnyaláb indul a csõ hátsó végétõl a csõ tengelyével párhuzamosan. Ezt 5000-10000 V feszültség gyorsítja fel. A csõ másik végén ernyõ van, a TV képernyõje, amely az elektron becsapódásának hatására felvillan. 





Milyen eloszlást várnánk abban az esetben, ha az elektronnyaláb útjába szabályos kristályszerkezetû anyagot, pl. grafitrácsot helyezünk? Amennyiben az elektronsugár golyók halmazának tekinthetõ, akkor az ernyõn egyenletes eloszlást várnánk.





A tapasztalat az, hogy ha a katódsugárcsõben néhány ezer volt feszültséggel felgyorsított elektronnyaláb útjába grafitlemezt helyezünk, akkor az ernyõn, ahová az elektronok becsapódnak, maximum és minimumhelyek láthatók. 





Hullámcsomag





Interferencia két hullám találkozásakor jön létre. Azonban nemcsak kettõ, hanem több hullámot is összegezhetünk. Összeadhatjuk ezeket a hullámokat úgy, hogy egy kiválasztott pont körül erõsítsék egymást, máshol pedig gyengítés lép fel. Sok, az alaphullámhossznál nagyobb hullámhosszúságú hullám összeadásával elérhetõ, hogy a középsõ pont körül fokozódik az erõsítés, miközben máshol fokozódó kioltás van. A rövidebb hullámhosszak hozzáadásával pedig csökken az elõállított hullámalakzat mérete. A sok, különbözõ hullámhosszúságú hullám összeadásával ilyen módon egy hullámcsomagot szerkesztettünk. Az így kapott hullámcsomag méretét jellemezhetjük átmérõjével. 





Mindennapi életünk során is találkozhatunk olyan jelenségekkel, amelyek a hullámcsomag modellel írhatók le. A hangdörej, például egy tányér csattanása, egy ajtó becsapódásának hangja hasonlóképpen értelmezhetõ. Ezekben az esetekben a hanghullámokból keletkezett a hullámcsomag. 





De térjünk vissza az elektronhoz. Az elektron oszthatatlanságát a hullámcsomag modell segítségével lehet értelmezni. Az elektron tehát sok, különbözõ hullámhosszúságú hullám összegeként állítható elõ. Az így létrejött hullámcsomag azonban nem pontszerû. 





Az ábrán látható hullámcsomag-összeg esetében a görbe alatti terület két érték , r1 és r2 között annak a valószínûségét adja meg, hogy az elektron e két hely között lesz megtalálható egy mérés során. Az (r -et úgy választjuk meg, hogy ez a valószínûség 0,99 legyen. 





Azonban a de Broglie törvény szerint a különbözõ hullámhosszakhoz különbözõ nagyságú sebességek tartoznak. Ezek szerint tehát az elektron, a hullámcsomag, sebessége nem adható meg pontosan. A hullámcsomagot alkotó részhullámok sebességvektorainak átlagától, a v -tõl az egyes sebességek (v nagyságban térnek el átlagosan.  Ez a (v  összefüggésben van a hullámcsomag méretével. Milyen lehet a két mennyiség közti összefüggés?





Ha kis méretû hullámcsomagot akarunk elõállítani, akkor ahhoz fel kell használnunk nagy hullámhosszúságú hullámokat is, hogy a kiválasztott pont közelében legyen a legnagyobb a kitérés, és rövid hullámhosszúakat is, hogy kicsi legyen az r sugár. Azonban ha kicsi és nagy hullámhosszúságú, vagyis nagy és kis sebességû hullámokat is fel kell használnunk a hullámcsomag elõállításához, akkor a  (v is nagy. Vagyis a csomag mérete, és a felhasznált hullámok sebességeinek különbözõségét jelzõ (v egymással fordított arányban vannak.





(r.(v = állandó.





Mi lehet az állandó értéke?


A kísérleti tapasztalatok szerint itt is a Planck-állandó szerepel, azzal, illetve 2(-ed része és még valami. Minél kisebb tömegû a részecske, ez az állandó annál nagyobb.





�EMBED Equation.3���,





ahol m a részecske tömege. Vagyis minél nagyobb tömegû a részecske, annál kevésbé nyilvánul meg a hullámjelenség. Ez a Heisenberg-törvény hullámokkal szemléltetve. Egy makroszkopikus méretû test tömegközéppontjának megadása nem ütközik korlátokba. De tömegközéppontjának helyét sem különbözõ hullámhosszúságú hullámok összegeként szoktuk elõállítani. Vagyis a hullámjelenség csak a mikrorészecskék világában nyilvánul meg.





A Heisenberg-törvény lényegének megértéséhez gondoljuk át  a fény keskeny résen történõ elhajlásának jelenségét! Ha különbözõ szélességû réseken halad át a fény, csökkentve a rés szélességét egyre pontosabban ismerjük a részecske, a foton áthaladásának helyét. A kérdés az, hogy vajon egyre pontosabban ismerjük a lendületét is? A foton lendülete p(px ,0,0) . Az ábrán a D az ernyõ és a rés távolsága, a b a résméret és ( az elsõ intenzitásmaximum távolsága az x tengelytõl ( irányban. b << ( az elhajlási kép jó észlelhetõségének feltétele, b << D pedig az egyszerû geometriai tárgyalás lehetõségét biztosítja. 





A tapasztalat ismert, minél szûkebb a rés, annál jelentõsebb elhajlást lehet tapasztalni, a py - nak csak a középértéke marad nulla. ( py  a rés szûkítésével nõ. Adott ernyõtávolság esetében minél szûkebb a rés, annál nagyobb a minimumhelyek távolsága a középponttól, nagyobbak a fényfoltok az ernyõn. ( és b fordítottan arányos. Állandó ernyõtávolság esetében ha a résméret, vagyis b=(y kicsi, vagyis jól meghatározott a foton helye, akkor (, vagyis ( py nagy. Ha ( , vagyis ( py kicsi, akkor a résméret nagy. A két mennyiség, a foton helye és lendülete nem mérhetõ meg egyszerre teljes pontossággal. A kísérlet fotonokkal, fénnyel elvégezhetõ, de a kis hullámhosszúságú elektronokkal már nem, mivel nem tudunk olyan kis méretû, változtatható szélességû rést elõállítani, amely az elektron hullámhosszának nagyságrendjébe esik. 





A Heisenberg-törvény következménye tehát az, hogy a részecske helye és impulzusa nem határozható meg egyszerre tetszõleges pontossággal.





Az elemi részecskék (foton, elektron...) állapotának leírására a ( hullámfüggvényt, vagy állapotfüggvénynek is nevezik,  használjuk, amely minden információt tartalmaz. Szabad elektron esetében a hullámcsomagok rajzai voltak az elektront jellemzõ ( állapotfüggvények. A részecske megtalálási valószínûsége egy    (V térfogatban          (2 (V.  A hullámfüggvény valószínûségi tartalma azonban csak a fényképezõlemezzel, ernyõvel stb. való találkozásnál jut szerephez. A ( állapotfüggvény teljesen határozott matematikai konstrukció, aminek a mozgásállapotra, azaz a helyre és az impulzusra vonatkozóan egyértelmû, noha egyetlen számpárral pontosan ki nem fejezhetõ tartalma van. 





A köznapi életben ahhoz a gondolathoz szoktunk hozzá, hogy makroszkopikus méretû tárgyaink mozgását egy meghatározott pályákon mozgó pontok írják le. Ezért a kis tömegû elektron esetében már viszonylag nagy méretû állapotfüggvény mögött is pontot keresünk. S amikor nem találjuk, megállapítjuk, hogy nem tudjuk megadni az egyes pontok helyét és impulzusát, "csak" a valószínûségeket. A ( állapotfüggvény azonban nem kevesebb, hanem több, mint a pont, nem szegényebb, hanem gazdagabb a mozgásállapotra vonatkozó fizikai tartalomban. Ugyanis a mozgásállapotot pl. egy biliárdgolyó esetében is a ( állapotfüggvény hordozza, de annak tartalmából kis kiterjedése miatt csak annyit veszünk észre, amennyi egy mozgó pontnak megfelel. Nem a ( mögött kell tehát keresni a pontot, hanem a pont mögött kell felfedezni a (-t.





Összefoglalva az elektron tulajdonságainak leírásához kétféle modellt is használunk vizsgálódási szempontjainktól függõen. A fémekben történõ elektromos áramvezetés magyarázatához, a  TV-képcsõben száguldó, majd a képernyõvel kölcsönhatásba lépõ és ott egyetlen felvillanást okozó elektron leírásához a részecskemodell, de a kristályrácson keresztülvezetett elektron leírásához viszont a hullámmodell adott kielégítõ magyarázatot. 





Mi is valójában az elektron? - tehetjük fel a kérdést.





Azt mondhatjuk, hogy az elektron golyónak hullám, hullámnak viszont golyó. Csak az elektronhoz hasonlít igazán. De az elektronról, úgy tûnik, lehetetlen megmondani, hogy milyen. Leírására különbözõ modelleket használunk.





A hidrogénatom kvantummechanikai modellje





Írjuk fel a legegyszerûbb mag-elektron rendszer esetében a Schrödinger egyenletet! Szava szerint: "Az atom tulajdonképpeni <<testét>> a hullámjelenség alkotja." A hidrogénatom e töltésû, illetve általnosságban egy egyelektronos, hidrogénszerû ion Ze töltésû és nyugvónak feltételezett atommagjától r távolságban lévõ elektron esetében a potenciális energia a következõképp írható fel:
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amelyet írjunk be a Schrödinger egyenletbe.
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A probléma természetének inkább a gömbi polárkoordináták felelnek meg, ezért egyenletünket átírjuk ennek megfelelõen:
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és szorzatfüggvény alakban keressük a megoldást, ahol az egyik tényezõ csak az r függvénye, míg a másik csak a szögek függvénye. Behelyettesítve a megoldásfüggvényt egyenletünk szeparálható lesz:
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Mivel a bal oldal csak r -tõl, a jobb oldal pedig csak a szögektõl függ, az egyenlõség a változókra csak úgy állhat fenn, ha mindkét oldal külön-külön állandó, mondjuk C . Így elõzõ egyenletünkbõl a következõ két egyenlet lesz:
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Utóbbi egyenletünkrõl a matematikusok már jóval korábban kimutatták, hogy csak akkor vannak reguláris megoldásai, ha C = l(l+1), ahol l = 0,1,2, ..... A reguláris megoldások, az úgynevezett gömbfüggvények, amelyek 
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alakúak. Egy meghatározott l-hez m = 0, (1, (2, .... (l - nek megfelelõen 2l+1 lineárisan független gömbfüggvény tartozik. Az energiasajátértékeket ezek után a C = l(l+1)-gyel felírandó r -tõl függõ egyenlet adja meg. Az itt nem részletezendõ számítások szerint reguláris megoldások az E > 0 esetben minden E értéknél vannak, vagyis az energia folytonosan változhat.  Azonban E < 0 esetében, vagyis kötött rendszer esetében, mint atomok, molekulák, csak diszkrét energiaértékek létezhetnek! Ezek az energiaértékek pedig azonosak a Bohr-elméletbõl nyert és a tapasztalattal egyezõ értékekkel, vagyis 
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kifejezés adódik az elektronállapotok energiájára. 





Azonban ezek az értékek most egyedül a Schrödinger egyenletbõl, minden további feltételezés nélkül következnek! 





A vizsgálatok alapján a En energia-sajátértékekhez tartozó, 1-re normált sajátfüggvények
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alakúak, ahol az n a fõkvantumszám, l a mellékkvantumszám és az m a mágneses kvantumszám. Jelentésük ugyanaz, mint a Bohr-elméletben. 





A hidrogénatom normált sajátfüggvényei n = 1-re és 2-re:
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A rövidítésként szereplõ r1 a H-atomnál az "elsõ Bohr-féle körpálya" sugara. 





Vegyük észre, hogy ahol az m mágneses kvantumszám értéke nem nulla, ott a megoldásfüggvény komplex függvény. Ezekben az esetekben is át lehet térni valós függvényekre. A 2px és a 2py állapotokat jelképezõ, tengelye körül megforgatott nyolcashoz hasonló ábrázolás valójában a következõ lineáris kombinációval állítható elõ:
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A megoldásfüggvények szuperpoziciója valós, szemléletes, a közismert állapotokhoz vezet, azonban az energiasajátállapot megmaradása mellett elveszítjük az impulzusmomentum négyzetek sajátállapotait azokban az esetekben, ahol m értéke nem 0. Ezért nem rendeljük hozzá a különbözõ ábrákat az egyes mágneses kvantumszámokhoz. 





Az elektron megtalálási valószínûségét megadó (2 függvény viszont mindig valós. Szokás használni a radiális sûrûségfüggvényt, amely (24(r2dr, amely az elektron megatlálási valószínûségét jellemzi az atommagtól r távolságban lévõ dr vastagságú gömbhélyban. Ezek a következõképp alakulnak:





Alkothatunk szemléletes modellt is, az atomi kötelékben lévõ elektront állóhullámként képzelhetjük el, hasonlóan a mechanika résznél tárgyalt háromdimenziós állóhullámok mintájára. 





Az elektront modellezõ hullám, szabad elektron esetében hullámcsomag, kötött elektron esetében pedig állóhullám, egy adott pontjához tartozó kitérésének négyzete arányos az elektronsûrûséggel a kiválasztott pont környezetében.Az atomban kötött elektron állapotát jellemzõ elektronállapotokat atompályáknak nevezik, bár nincs szó ténylegesen olyan pályáról, mint példádul a mozgó autó esetében. 





	A hidrogénatom elektronja és a rezgõ húr alapállapota közti analógiát akkor látjuk szemléletesen, ha ábrázoljuk, hogyan változik az elektronsûrûség a magon áthaladó egyenes mentén. Az ábrán a hidrogénatomnak a magon átmenõ síkmetszete is látható, a pontozás sûrûsége az elektronsûrûséggel arányos. A szaggatott kör annak a gömbnek a síkmetszete, amelyen belül az elektronanyag 90%-a található. Az atompályát így is szokás ábrázolni.





	Megfelelõ energiaadag, vagy idegen szóval energiakvantum, felvételével a hidrogénatom átmehet egy másik állandósult állapotba, mint ahogy erélyesebb pendítésnél a húron is kialakítható másik állóhullám. Ezt egy csomópont jellemzi. A hidrogénatom elektronjának kvantumállapotait háromdimenziós állóhullámoknak képzelhetjük. Az alapállapotnál nagyobb energiaszintû állóhullám-állapotokat kétdimenziós csomófelületek megjelenésével tehetjük szemléletessé. Egyszerû modellünkben ezek a felületek az atomok esetében gömbfelületek vagy síkok lesznek.





	A hidrogénatomnak - energia tekintetében - az alapállapot után következõ elsõ lehetséges kvantumállapotában az elektron kétféle alakot ölthet. Az egyikben gömbszimmetrikusan veszi körül a magot, de a mag körül kijelölhetõ egy gömbfelület, ahol nem tartózkodhat az elektron (értéke nulla az elektronsûrûség). Ennek az állóhullám-állapotnak tehát egy gömbfelület a csomóeleme, jelölése 2s. Az elektron a csomófelületen belül is, és azon kívül is van, de a gömbfelület pontjairól "ki van tiltva". Ebben az állapotban az elektron körülbelül négyszer akkora sugarú gömbön belül oszlik el, vagyis az atompálya sugara négyszer akkora, mint az 1s-állapotban. Az elektron tehát átlagosan távolabb van az atommagtól.


	A proton által kialakított gömbszimmetrikus erõtérben kialakuló háromdimenziós állóhullámoknak lehet egy másik olyan állapota is, amelyben csak egy csomóelem van, amely egy csomósík. A hidrogénatomnak ezt az állapotát az jellemzi, hogy az elektron a magon áthaladó síkból van kitiltva. Ez a 2p-állapot (p propeller alak). Ennek az állapotnak megfelelõ elektroneloszlás metszetben egészen jól összehasonlítható az egydimenziós állóhullám egycsomós állapotának alakjával. Ilyen egycsomósíkos 2p-állapot elvileg háromféle lehet, mert három, egymásra merõleges síkban alakulhat ki független csomóelem. 


	A hidrogénatomnak lehetnek két, három, sõt több csomófelületet (gömbfelületet vagy síkot, vagy mind a kettõt) tartalmazó állapotai is. Az ábrán látható "lóhere" alakú, kétcsomósíkos 3d-állapotnak a két csomósíkra merõleges metszete látható. 


A még bonyolultabb f-állapotokat pedig már nem is lehet az elõbbiekhez hasonló módon szemléltetni. Az állapotok energiájának és a pálya alakjának meghatározására lehetõség van, amely a hidrogénatom esetében nagyon jó egyezésben van a tapasztalattal. A legnagyobb érdekesség ténylegesen az, hogy a hidrogénatom elektronjának energiája nem lehet akármekkora, hanem csak bizonyos értékeket vehet fel. Kiszámíthatóak a már korábban is ismert mérési eredmények az elmélet alapján, amelyeket a színképek vizsgálata során nyertek.  Ez azonban annyira bonyolult, hogy könyvünkben nem tárgyalhatjuk. Egyszerûsített modellünk viszont használható eredményekre vezet. 





A hidrogénatom alapállapotának energiája Ealap = -2,2 . 10-18 J. Negatív érték, hiszen kötött rendszerrõl van szó. Az atomi elektronállapotok és az elektronátrendezõdésekkel magyarázható kémiai reakciók esetében 10-18 J nagyságú energiaváltozások történnek. Ez egy-egy részecske esetében igen kicsi, ezért használjunk prefixumot, 10-18  J = 1 aJ, kimondva atto. A különbözõ táblázatokban inkább a mólnyi mennyiségû anyag átalakulását jellemzõ energiaváltozást tüntetik fel, ami ennek az értéknek a 6.1023 - szorosa, ami kJ/mól nagyságrend. 





Többelektronos atomok





	Ha egyetlen elektron nem egyetlen proton, hanem egy nagyobb pozitív töltésû atommag (pl. a két pozitív töltésû héliummag vagy a három pozitív töltésû lítiummag) erõterében tartózkodik, lehetséges elektronállapotait hasonlóaknak képzelhetjük mint azt a hidrogénatom elektronjánál tettük, csupán a nagyobb töltésû mag erõsebben vonzza, kisebb térrészre koncentrálja az elektront. Az elektroneloszlás szimmetriája - a csomófelületek száma és alakja - a nagyobb magok erõterében is ugyanolyan, mint a protonéban, vagyis az egyetlen elektron lehetséges állapotait a nagyobb magok erõterében is "hidrogénszerû" atompályákkal, az ott használt térbeli állóhullámokkal írhatjuk le. Az elektronokat ilyen elképzelt atompályákra helyezzük el. Az elhelyezés módjának viszont szabályszerûségei vannak. Az egyik ezek közül a Pauli-elv, amely kimondja, hogy egy rendszeren belül nem lehet két elektron azonos állapotban, legalább spinjükben különbözniük kell. 





Az elektron nem csak egyszerûen egy töltéssel rendelkezõ részecske, hanem egy kicsiny mágnes is egyben. Ezt a tulajdonságát fejezi ki a spin, amelynek erõsségére jellemzõ adat és változatlan, nem befolyásolható, illetve természetesen a kis "elektromágnes" mindig a mágneses tér irányába áll be, ahogyan az iránytû is a Föld mágneses mezejében. 





	A héliumatom két elektronja - ha spinjük ellentétes - tartózkodhat azonos atompályán. A legkisebb energiájú állapotát, az alapállapotot úgy írhatjuk le, hogy a két ellentétes spinû elektron együtteséhez a hidrogénatom 1s-atompályájához hasonló atompályát rendelünk. A két elektron hiába taszítja egymást azonos elektromos töltésük következtében, mágneses tulajdonságuk miatt, ha megfelelõen kerülnek egymás közelébe akkor vonzó kölcsönhatás alakul ki közöttük, aminek következtében összekapcsolódnak. 





	Ha a rendszer kettõnél több elektront tartalmaz, az elektron-elektron és azoknak a maggal való kölcsönhatása még bonyolultabb, a leírás fokozottan nehézzé válik. A hidrogénszerû atompályák használata a leíráshoz egy leegyszerûsítés, egy lehetséges modell.





	Ennek a modellnek az értelmében a többelektronos atomok elektronszerkezetét úgy írjuk le, hogy az elektronok páronként elfoglalják az atommag erõterében az atompályákat, amelyeket gondolhatunk teljesen hasonlónak a hidrogénatomnál elképzeltekhez. Elõször a legkisebb energiájúakat foglalják el az elektronok, majd rendre a nagyobb energiájúakat, amennyire szükség van. Az egyes atompályák konkrét meghatározásakor a nagyobb töltésû mag vonzása mellett figyelembe kell venni a már elektronokkal betöltött atompálya árnyékoló hatását is.





Új modellünk magyarázni tudja az atomoknak az elzõ rész végén felsorolt három lényeges tulajdonságát. A stabilitás abból a ténybõl következik, hogy számottevõ energiát kell befektetni ahhoz, hogy a legalacsonyabb mintázatról áttérhessünk a következõre. Amíg az atomot érõ hatások ennél kisebb energiájúak, az atom a legalacsonyabb állapotban marad. Az atomok azonossága abból a ténybõl következik, hogy a hullámmintázatok az atomban mindig ugyanolyanok. Végül az atom azon képessége, hogy valamilyen külsõ hatás megszûnése után újra felveszi eredeti alakját, a hullámmodellbõl várható, ugyanazon okból, mint amiért két azonos fajtájú atom azonos. 





	Energiaközlés hatására tehát a semleges atomból elektron szakadhat le, így alakulnak ki a pozitív töltésû ionok. De vajon miért vesz fel egy semleges atom elektront? Márpedig erre igen sok atom képes, például a halogének a természetben egyszeresen negatív töltésû ionok formájában fordulnak elõ. Például a klóratomból egy elektron felvételével kloridion keletkezik, mely folyamatot ráadásul energia-leadás kísér. Persze, ha el akarjuk venni azt az elektront, akkor energiát kell befektetni.





	Ahhoz, hogy ezt megértsük ismét az elektronok által kialakított elektroneloszlást kell megvizsgálni. A halogénatomok legkülsõ, vegyértékhéján a három p állapotban nincs jelen mind a hat elektron, ami teljesen leárnyékolná az atommag pozitív töltését, egy hiányzik. Olyan az eredõ elektroneloszlás, mint egy csutka, ahol nincs árnyékolva a mag töltése. Ezért húz magához az ilyen atom elektront. 





Az elmondottak alapján arra következtethetünk, hogy a NaCl-hoz hasonlóan az alkálifémek és a halogének ionos vegyületeket alkothatnak egymással. Az alkálifémion egyszeresen pozitív töltésû, a halogenidion egyszeresen negatív töltésû lesz ezekben a vegyületekben, így a kristályrácsban azonos arányban lesznek jelen. A megfigyelés ezt alá is támasztja, az összes alkáli-haolgenid, azaz a lítium-fluorid, a nátrium-bromid, a kálium-jodid és a többi 30 lehetséges kombináció többi tagja is ilyen összetételû és ténylegesen létezõ vegyülete. 





Lépjünk mos egyel beljebb és az alkáliföldfémeket vegyük szemügyre. Ezeknek az elemeknek az atomjai két elektront adhatnak le, kétszeresen pozitív töltésû ionokat alakítva ki. A halogének természetesen csak egyszeresen negatív ionokat tudnak alkotni. Ebbõl az következik, hogy a vegyületek keletkezésekor két halogenid ion jut egy alkáliföldfém ionra. A valóságban pontosan ez az összetétel jelenik meg, mint például CaCl2 , CaF2 , MgBr2 stb.
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