Eloszo

»Ha az ember magdra tekint, eloszor a testét latja, azaz bizonyos anyag-
mennyiséget, amelyet a magdénak mondhat. De hogy megérthesse, hogy
mi is ez, 0ssze kell hasonlitania mindazzal, ami felette van, és mindaz-
zal, ami alatta van, hogy pontos hatdrait megismerhesse. Es ne csak a
kézvetlentil kornyezd targyakat nézze, hanem a teljes természetet fenséges
tokélyében, méltosagdaban...

Es ha mdr nem ldthatunk tobbet, szdlljon tovdbb a képzeletiink.
Képzeletink elfdradt, de a természet kimerithetetlenil gazdag marad...

S ha magdhoz tért az ember, gondolja meg, mi 6 a mindenséghez
képest; lassa magat a természet eqy félreesé kis zugdban... Mert mi az
ember a végtelenben?

De hogy egy még megddobbentobb csoddt ldsson, keresse a legkisebbet
az ismert targyakban...

...€s beleszédul a csodakba, mert a kicsinység csoddja nem kisebb,
mint a nagysdg csoddja. Mert ki ne dmulna el azon, hogy testink,
mely észrevétlen a vildgban, ldthatatlan a mindenségben, most eqyszerre
hatalmas kolosszussd lesz; g vildg, vagy még inkabb minden a semmihez
képest, ahovd el nem érhetink...

Mert mi az ember a természetben? Semmi a végtelenhez képest, min-
den a semmihez képest. Valami a semmi és minden kozt, a kozépen...”

PASCAL: Gondolatok

Amikor Pascal a fenti gondolatokat a XVII. szazadban megfogalmazta, még nem
ismerték az anyag szerkezetét, de kimerithetetlenségét méar sejtették. Ma mar tudjuk,
hogy az anyag atomokbdl épiil fel. Az atomok atommagbdl és a koriilotte 1évé elekt-
ronokbdl allanak. Az atommag tovabb oszthaté protonokra és neutronokra, ame-
lyeknek, mai ismereteink szerint belsé szerkezetiik van: kvarkokbdl allanak. A jovében
valésziniileg az anyag még mélyebb strukturait fogjak feltarni.

Az anyag szerkezetének mérhetetlen gazdagsagabdl az atomfizika csak a struktira
egy adott szintjével foglalkozik. Azt irja le, hogy az atommagok és az elektronok hogyan
allnak Ossze atomokka. Az atommag szerkezete, illetve az egyes atomok Osszekapcso-
l6dasanak modja mar a fizika més teriileteinek a targyat képezik.

Ez a konyv a kolozsvari Babes-Bolyai egyetemen a harmadéves fizikus hallgatéknak
tartott atomfizika eldadasaim alapjan késziilt. Az els6 hat fejezet megértéséhez a
kozépiskolas fizika és matematika ismerete elegendd. Az utolsé hdrom fejezet koveté-



séhez mar alapveté kvantummechanikai ismeretek is sziikségesek.

Az atomfizika korébe tartozo jelenségek targyalasanal egyarant torekedtem a kisérle-
ti és az elméleti megkozelitésre. Igyekeztem hangsulyozni, hogy e tudomanyag fejlodése
csak a kisérleti és az elméleti fizikusok szoros egytittmiikodése utjan lehetséges.

Ajanlom ezt a konyvet a fizika szakos egyetemi hallgatokon kiviil a kémia szakos
és miiszaki egyetemi hallgatéknak is, fizikatanaroknak (kiilénds tekintettel a fokozati
vizsgdkra késziil6kre), kozépiskolas didkoknak, és mindenkinek, aki érdeklddik az atom-
fizika irant.

A szerzd
Kolozsvar, 1997 szeptember
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Az atomfogalom kialakulasa

1.1 Okor

Az Okori gorog filozéfusok voltak az elsok, akik a korulottik talalhaté sokféle anyag
tulajdonsdgait és szerkezetét egyszeri elvek alapjan prébaltak magyarazni. Alapelvik
az volt, hogy az anyag néhany egyszerii elembdl all, és ezeknek a kiilonb6z6 kombindacioi
vezetnek az anyag sokféleségéhez.

Empedoklész (i.e. V. szazad) vezette be a kés6bb széles kérben elfogadott négy ele-
met, melybdl minden anyagfajta felépiil. Ezeket az elemeket foldnek, viznek, levegonek
és tliznek nevezte el, mivel ezek az elterjedt ,anyagok” jol megkiilonboztethetd tulaj-
donsagokkal rendelkeznek. Ilyen kevés fajta épitoko feltételezéséhez az az elv vezetett,
hogy a vildg bonyolultsdga egyszerti torvények (idedk) alapjan magyarazhaté meg.

Démokritosz a korabeli filozofia egyik alapveté kérdésére, az allanddsagnak és a
valtozasnak az ellentmondasos voltara kereste a valaszt. Spekulative arra a kovetkezte-
tésre jutott, hogy a dolgok alapveto, allando és orok részecskékbdl allanak. Ezek oszt-
hatatlanok, mert ha oszthatéak lennének, mar nem lennének orokéletiiek, valtozdakka
valhatnanak. FEzt az elgondolast az is alatamasztotta, hogy egyes anyagok szaga
lathatatlanul terjed a levegében, ami Ugy is magyarazhatd, hogy minden test nagyon
kicsi, szemmel lathatatlan részecskékbol all, melyek koziil néhany levalhat és nagy
tavolsdgra eljuthat (és orrunkba keriilve szagérzetet okoz). Ezeket az apré részecskéket
atomnak nevezte el (amely gorogiil oszthatatlant jelent). Az atomokat végteleniil
valtozatos alakunak és nagysagunak tekintette, amelyek egymasba kapcsolodhatnak.
Helyesen latta meg azt, hogy az atomok allandé mozgasban vannak, és az atomokat
csak az ,ir”, vagyis légiires tér valasztja el egymastol. Démokritosz vilagképe mintegy
elérevetiti a XVIII. szdzad mechanisztikus vilagképét.

Platén (i.e. 427-i.e. 347), az 6kor egyik legnagyobb filozéfusa, nem fogadhatta el
ezt az elképzelést a szabdlytalan alaku és végtelen valtozatossdgu atomokrdl, mert
hianyzott beldle a rendezo elv, az ,idea”, amely Platon filozéfidgjaban kozponti helyet
foglal el. Platén megtartotta az empedoklészi négy elemet, és egy adott elem minden
atomjat azonosnak tételezte fel. A négy tipusu atomnak négy szabalyos testet felel-
tetett meg: a tliznek a tetraédert, a levegonek az oktaédert, a viznek az ikozaédert és
a foldnek a kockat. Tovabbmenve a gondolatmenetben, ezek a testek lapokbdl dllanak,
és minden lap feloszthato derékszogti haromszogekre. Végiil minden anyag derékszogi
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haromszogekbdl all, és ezért a kiillonbozo anyagfajtak kolesonosen atalakulhatnak egy-
masba.

Természetesen, Platon gondolatmenete mai szemmel til spekulativnak tinik. Azon-
ban észre kell venniink benne a lényeget: ez az elsé kisérlet az anyag felépitésének
matematikai leirasdra. Heisenberg, a kvantummechanika egyik megalkotdja, hivta fel
a figyelmet arra, hogy Platén atomelképzelése joval kozelebb &all a mai felfogashoz,
mint a Démokritoszé, mert csak néhany alapveto elemi részecske létezik, és ezek nem
szilard, valtozatlan épitckovek, hanem a megmaradasi torvények tiszteletbentartasaval
kolesonosen atalakulhatnak egymasba. Ami pedig a leglényegesebb: ezek a részceskék
matematikai absztakciokkal irhaték le, persze bonyolultabbakkal, mint Platon harom-
szogel.

Arisztotelész Platén tanitvanya volt, de nem fogadta el sem az 6 geometriai szemlé-
letét, sem a démokritészi atomokat. Megtartotta az empedoklészi négy alapelemet, de
szerinte az anyag folytonos felépitésii és végteleniil oszthato. Arisztotelésznek igen nagy
hatasa volt a kozépkor tudoményéara, ezért az atomelmélet egészen a XVIII. szdzadig
nem fejlédott tovabb.

1.2 A ho kinetikus emélete

A h6 mibenlétének a magyarazatara mar a XVII. szazadban felmeriilt, hogy a ho
osszefiiggésbe hozhatd a mozgassal. Ezzel kapcsolatban a XVIII. szazadban Bernoulli
feleleveniti Démokritosz atomelméletét. A gazok nyomasat helyesen annak tulajdonit-
ja, hogy az apré gazrészecskék iitkoznek az edény falaval, erét gyakorolva arra.

James Waterson az 1840-es évek elején mar a hét egyértelmiien az atomok mozgasa-
hoz koti. Megfogalmazza azt, hogy a test homérséklete az 6t alkoto részecskék kozepes
kinetikus energidjaval aranyos. Késobb, az 1850-es évek végétol kezdve, a kinetikus
gazelmélet robbandszerti fejlédésen megy at (elsésorban Clausius, Maxwell és Boltz-
mann munkdassaganak koszonhetden), és teljesen elfogadotta vélik az a felfogds, hogy
a testek kis részecskékbol, atomokbdl allanak.

A kinetikus gazelmélet azonban az atomokat egyszertien rugalmas golyokként kezeli,
nem foglalkozik azok mindségével és strukturajaval. Az atomfogalom tovabbi fejlédé-
séhez mas tudomanyagak jelentették a hajtoerot.

1.3 Kémia

A kémikusok mar a XVIII. szdzadban megkiilonboztették az elem és a vegyiilet fo-
galmat, és sok elemet azonositottak. A vegytiletek létrejottének a tanulméanyozasa az
egyszerli elemekbdl vezetett ahhoz a meggy6zddéshez, hogy egy adott elem atomjai
mind azonosak egymassal.

Proust fogalmazta meg a XVIII. szdzad végén az allandé silyviszonyok torvényét,
amely kijelenti, hogy egy kémiai vegyiiletben az azt alkot6 elemek stilyainak az ardnya
allando.

Dalton a XIX sz. elején végzett kisérleteinek alapjan felallitja a tobbszoros sulyvi-
szonyok torvényét. E szerint ha két elem tobbféle aranyban egyesiilhet vegyiiletté,



a sulyaranyok mindig egy legkisebb stlyarany egész szdmu tobbszorosei. Pl. (mai
frasméddal) a nitrogén és az oxigén a kovetkezd vegyiileteket alkothatja: NoO, NO,
NyO3, NOy, NyOs. Ezekben a vegyiiletekben 1 egység nitrogénre vonatkoztatva a
vegyilo oxigén tomegei gy aranylanak egymashoz, mint az 1:2:3:4:5. Dalton ezt az
empirikus torvényt az atomelmélet alapjan magyarazta: minden elem atomjai azonosak,
és a kiilonboz6 anyagok legkisebb egységei (molekuldk) csak kevés atombdl dllanak.

Ehhez kapcsolodéan Gay-Lussac megéllapitja a reagdld gazok térfogati ardnyat,
majd Avogadro kimondja nevezetes torvényét: azonos nyomas, térfogat és homérséklet
mellett a kiillonboz6 gazok azonos szamu molekulat tartalmaznak. Ez a szam lényeges
szerepet jatszik a fizikaban, mert képet nyuijt az atomok, molekuldk méretérol és
tomegérol. Kisérletileg ezt a fontos szamot eloszor Loschmidt hatarozta meg 1865-ben.
Késobb értelmezték az anyagmennyiség fogalmét, mely a molekulatomeggel aranyos
mennyiség, és igy egy olyan allandé értelmezheto, mely fliggetlen a kiils6 koriilmények-
t0l. Ezt az univerzalis allandét Avogadro-szamnak nevezték el, mely megadja barmely
anyag 1 kilomoljaban taldlhaté molekuldk szamat. Az Avogadro-szam mai elfogadott
értéke

026 molekula

Ny =6,022-1 (1.1)

kmol
Ez az allando teremti meg a mennyiségi kapcsolatot a mikrovilag és a makroszkopikus
testek fizikdja kozott. Minden olyan képletben szerepet jatszik, mely makroszkopikus
tulajdonsagokat ir le az atomok és molekuldk tulajdonsagainak alapjan.

A XIX. szdzad végén, az elektron felfedezése utan kideriilt, hogy az atom nem
oszthatatlan, hanem belsé struktiraval rendelkezik. Ezért, ha az atomot mégis az
oszthatatlansag fel6l megkozelitve akarjak definidlni, azt szoktdk mondani, hogy az
atom az anyag azon részecskéje, mely kémiai mddszerekkel tovabb nem oszthato.






2

Az elektron

2.1 Faraday torvényei az elektrolizisre

Faraday az 1830-as években kisérletileg vizsgalta az elektrolizis jelenségét. Az altala
felallitott mennyiségi torvények kapcsolatot teremtenek a mikrofizika vilagaval, és segit-
ségiikkel meghatarozhato az elemi toltés nagysaga.

Az els6 torvény szerint az elektrolizis folyaman kivalasztott anyagmennyiség az
athaladt toltéssel ardanyos,

m = k@, (2.1)

ahol a k az elektrédon kivalt anyagra jellemzo allandd. A maésodik torvény ennek az
anyagallandonak az értékét adja meg

1A
k=—=— 2.2

=2, (22)
ahol A a kivalt anyag atomtomege (méltémege), n a vegyértéke, mig F' egy univerzdlis
dlland6, amit Faraday-allandénak neveztek el. Ennek értéke 9,65 - 107 C/kmol.

Ha a két torvényt egyetlen képletbe foglaljuk Gssze

A
m = %gQ, (2.3)

az gy kapott Osszefiiggést az atomelmélet alapjan meg lehet magyardzni. Feltételezve,

hogy minden ugyanazon elemhez tartozé ion ugyanannyi g toltést szallit, 1 kmol ion
altal elszallitott toltés Naq lesz. Az m tomegi ion kivélasaval elszallitott toltés

m

=7

lesz. Faraday masodik torvényébdl kovetkezik, hogy az elszallitott toltés aranyos a

vegyértékkel, ezért irhatjuk, hogy ¢ = ne, ahol e az egyvegyértékii ion toltése. Igy
ebbdl az elméleti megfontolasbdl is eljutunk a Faraday torvényeit leiré képlethez

Naq (2.4)

1 A
- - 2 2,
m NAenQ7 (2.5)

ahol a Faraday-allandét két mésik dlland6 szorzata helyettesiti.
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Az elektrolizisnek a fent leirt értelmezése Stoney-tél szarmazik (1874). Mivel az
egyvegyértékil ion toltésénél kisebb toltést nem észleltek, ezt az elemi toltést Stoney
eloszor az elektomossdg atomjanak, majd elektronnak nevezte el. Ertéke meghataroz-
haté két, mar ismert allandé segitségével

F
e=—=1,6-10"1C. 2.6
T (2:6)
A fenti érték a mai ismereteinket tiikkrozi, a mult szazad végén még nem ismerték kellg
pontossaggal az Avogadro-féle szamot, de a nagysdgrendeket méar meg tudtak becsiilni.

2.2 Az elektron felfedezése

A miult szdzad kisérleti fizikusai sokat tanulményoztak a ritkitott gazokban keltett
elektromos kistiléseket. Azt észlelték nagy légritkitas esetén, hogy a negativ elektrodbdl
egy lathatatlan sugarzas 1ép ki, egyes anyagokon fluoreszcenciat okozva. Ezt elnevezték
katodsugarzasnak. Hosszas kisérletezés utan a katodsugarzas kovetkezo tulajdonsagait
allapitottak meg:

e a katodbdl 1ép ki, merdlegesen a katdd feliiletére;
e cgyenes vonalban terjed;

e magneses térben eltéritheto;

e tulajdonsaga fiiggetlen a katod anyagatol;

e cnergiat és impulzust hordoz.

A katédsugarak természetét tekintve tobb feltevés fogalmazddott meg. Tekintették
oket kiilonleges elektromagneses hullamoknak és negativ molekuldk araménak is. Végiil
1897-ben J.J. Thomson adta meg a problémara a helyes vélaszt: a katddsugarzas
negativ toltési részecskékbol all. Mivel a sugarzas természete fiiggetlen a katéd anya-
gatol, Thomson feltételezte, hogy ez a negativ részecske — amelyet elektronnak nevezett
el — minden elem atomjanak alkotorésze.

Egy toltott részecske fajlagos toltését a B indukciéji homogén magneses mezoben
leirt korpélya r sugardnak segitségével meg lehet hatarozni, ha ismerjiik a részecske v
sebességét. A részecskére haté Lorentz-eré mindidig merdleges a részecske palydjéara,
tehdt a centripetdlis erd szerepét fogja betolteni

2

o evB, (2.7)
r
ahonnan . y
_ = 2.8
m rB ( )

Thomson még 1897-ben az elektron fajlagos toltését két kiilonb6zo modszerrel is megha-
tarozta. Mindkettonek alapja a méagneses mezében vald eltérités mérése, azonban va-
lamilyen moddszerrel meg kellett hatarozni az elektronok sebességét.



Az els6 esetben mérte az elektronok altal széllitott toltést és energiat (ami a felfogd
elektrédra becsapédva hévé alakul), és igy még egy egyenletet fel tudott irni az elekt-
ronok sebessége és fajlagos toltése kozott. A mésodik (pontosabb) médszerrel az
elektronokat egymasra meroleges elektromos és magneses mezobe vezette, amelyek el-
lentétes iranyitasu eltéritést okoztak. Ha ugy allitjuk be az E elektromos térerésség és
a B magneses indukcié aranyat, hogy a részecske ne szenvedjen eltéritést, az eE és a
—e7 x B er6k egyenloségébol a részecske v sebessége meghatarozhato

V=g (2.9)

Elvégezve most a mérést elektromos mez6 hidnyaban, a magneses tér okozta eltéritésbol
és az elektron ismert sebességébdl a fajlagos toltés meghatarozhato.

fgy Thomsonnak sikeriilt az elektron fajlagos toltésének meghatarozasa, és azt
kapta, hogy ez harom nagysagrenddel nagyobb a H™ ion fajlagos toltésénél (pontosabb
mérések szerint 1836-szor). Mivel feltételezése szerint az elektron az atom alkotérésze,
kézenfekvonek tiint, hogy egy semleges atom elektron leadés ttjan vélik pozitiv ionna,
tehat az elektron toltése ugyanakkora mint az egyszeresen toltott pozitiv ioné, csak el-
lentétes elGjelii. fgy azt kapjuk, hogy az elektron tomege harom nagysagrenddel kisebb
a hidrogén atom tomegénél.

Az elektron fajlagos toltésének ma elfogadott értéke

C
£ 1,759 10" . (2.10)

m kg
Felhasznalva az elektron toltésének az értékét, az elektron tomegére 9,1 - 1073 kg
adodik, 1836-szor kisebb érték, mint a hidrogén ion tomege.

2.3 A fajlagos toltés meghatarozasa a parabolamaédszerrel

A parabolamdédszert az elektron fajlagos toltésének meghatarozasara Kaufmann vezette
be eloszor 1901-ben. Késobb Thomson ezt a mddszert kiillonbozé ionok fajlagos toltésé-
nek meghatdrozasara hasznalta, ezért Thomson-féle parabolamoédszernek is hivjak. A
modszer targyalasahoz el0szor ismertetjiik, hogyan téril el a t6ltott részecske homogén
elektromos és magneses mezokben.

Eltérités homogén elektromos mez6ben. Az E intenzitdsi homogén elektromos
mez6t stk kondenzatorlemezek segitségével hozzuk létre (2.1 dbra). A ¢ toltésii, m
tomegl részecske az er6vonalakra merolegesen 1ép be az elektromos mezobe. Az elekt-
rosztatikus erd kovetkeztében a részecskének

_qE
_m

a

(2.11)

nagysagu gyorsuldsa lesz az Oy tengely irdnyaban. Az eltérités mértéke a kondenzétor-
lemezekkel parhuzamosan mért d tavolsag megtétele utan

_at? _ qEd

Y1 = (2.12)

2 2mu}
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2.1. abra: Elektron eltéritése homogén elektromos mezdében.

lesz, ahol vy a részecske sebességének Ox irdnyu, dllandé komponense, mig t = d/v az
az 1d6, amig a részcske a kondenzator-lemezek kézott mozog.

Az elektromos mez6t elhagyva a részecske egyenesvonalt palyan halad, mely «
szoget zar be az eredeti mozgasirannyal, majd a kondenzatorlemezekhez viszonyitva [
tavolsagban 1évo ernyébe csapddik. A sebesség Oy irdanyi komponense ezen a szakaszon
allandé

=at = —— 2.13
Uy = a m g ( )
A haromszogek hasonlésagat felhasznédlva
Uy Y2
— == 2.14
w1 (2.14)
Innen az y, eltéritésre
qF
= ——=dl 2.15
Y2 ng ( )

adédik. Osszegezve az yp 6s az yp eltéritést, az elektromos mezé altal okozott teljes
eltérités

qbd
2mud

YE = y1 + Y = (d+20) (2.16)

lesz.

Eltérités homogén magneses mezSben. A toltott részecske az erévonalakra me-
rélegesen 1ép be vy sebességgel a B indukcidji homogén magneses mezébe (2.2 dbra).

A 2.7 egyenletbdl kifejezheté annak a korpalyanak a sugara, amelyen a részecske a

magneses mezoben mozogni fog

muvg

R=— 2.17
B (2.17)
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2.2. dbra: Az elektron eltéritése homogén mégneses mezében.

Feltételezziik, hogy a mégneses mezo d vastagsdga sokkal kisebb, mint a korpalya
sugara, ezért a magneses mez6 kis 0 szogl eltéritést okoz. Ennek y; linearis eltérités
felel meg a méagneses mezébol valé kilépéskor, ahol y; < R.

Felirva az OA’D haromszogben a Pilithagorasz tételét

R*=(R—wy)’+d (2.18)
Elvégezve a négyzetreemelést elhanyagoljuk az y? tagot. Innen

d2

Y1 ~ ﬁ (219)

A magneses teret elhagyva a részecske egyenesvonali palyan mozog, majd becsapddik
a magneses tér szélétol | tavolsagban 1évo ernyébe. Az abra alapjan felirhatjuk, hogy

d
tgl = %; sinf = —;  sinf ~ tgf. (2.20)
l R
Innen az y, eltéritésre
ld
Yy A = (2.21)

adodik. A magneses tér okozta teljes eltérités

(d+20) = P4 (2.22)

d
YB=Y1 T Y2 = R S

lesz.



2.3. dbra: A parabolamddszer.

A parabolamédszer. A részecskenyalabot egyidejiileg ugyanolyan méretii, egymas-
sal parhuzamos homogén elektromos és mégneses mezébe vezetik (2.3 dbra). Az elekt-
romos mezo0 z irdnyud, mig a magneses mezo6 y iranyu eltéritést okoz. Mivel az eltérités
mértéke fligg a részecske sebességétol, és a nyaldbban kiillonboz6 sebességii elektronok
talalhatok, az ernyon nem egy pont, hanem egy gorbe jelenik meg, amelynek kiillonb6z6
pontjaiba kiilonbo6zo sebességii részecskék csapodnak be.

Atirjuk a (2.16) és a (2.22) kifejezéseket

B
yy = K12 (2.23)
™muvgy
qF
= K— 2.24
ZE mvg 9 ( )
majd kikiiszoboljiik innen a vy sebességet
2 2
YB e B
= =K—— 2.25
ZE m F ( )

A szamitdsok alapjan az ernyén megjelen6 gorbe parabola kell hogy legyen, mert
zp = Cys. (2.26)

A részecske fajlagos toltése a (2.25) egyenletbél a gorbe barmely pontjat felhasznalva
kiszamithato. Ezt a moédszert nem hasznéljuk pontos fajlagos toltés meghatarozasra,
mert az ernyon az részceskék nyoma eléggé elmosodott.

Az elektron tomegének fiiggése a sebességtol. A fent leirt mdédszerrel Kaufmann
még a relativitaselmélet kidolgozasa elott megallapitotta, hogy az elektron tomege no a
sebesség novekedésével. Elektronforrasként egy radioaktiv izotopot hasznalt, amelybol
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2.4. dbra: Az elektronnyaldb nyoma nemrelativisztikus (a) és relativisztikus (b) esetben.

a c fénysebességhez kozeli sebességii elektronok is kilépnek. A méréseket kétszer egymés
utan végezte el ugy, hogy az elektomos térerdsség iranyitasat ellentétesre valtoztatta.
Azt varta, hogy két, egymadst érinté parabolaivet kap (2.4a dbra). Ezzel szemben a 2.4b
abran lathaté gorbéket kapta. Lathatd, hogy a gorbék nem folytatédnak az origdig,
és meghosszabbitasukhoz htuzott érintok egymassal 2a szoget zarnak be, nem érintik
egymdst, mint a paraboldk. Mivel m ~ zp/y% és zp/yp-nek yp = 0-ban véges ér-
téke van, yp — 0 (nagyon nagy sebességek) esetén az elektron tomege végtelen felé
tart. Kaufmann mérési eredményei a hibahataron beliil jol egyeznek a ma jél ismert,
relativisztikus tomegnovekedést megado képlettel

mo

1/1—1)2/027

(2.27)

m =

ahol my az elektron nyugalmi tomege.

2.4 Az elektron toltésének kozvetlen meghatarozasa

Az elektron toltését kozvetett médon az elektrolizisre vonatkozé Faraday-allandé érté-
kébol lehetett kiszamitani. Millikan 1911-ben olyan kisérletet végzett el, melybdl az
elektron toltése kozvetleniil, az Avogadro-szam ismerete nélkiil volt meghatarozhato.

Millikan olajat porlasztott egy vizszintesen elhelyezked6 sikkondenzator lemezei
kozé. A porlasztas kovetkeztében a cseppek elektromosan feltoltodtek, ugy, hogy lead-
tak vagy felvettek néhany elektront. A cseppek mozgasat mikroszkép segitségével lehet
megfigyelni, és lehet mérni azt az idot, amig a csepp megtesz egy adott tavolsagot, tehat
kiilonboz6 koriilmények kozott meghatarozhatod a cseppek sebessége.

El6szor, a csepp sugaranak a meghatarozasa érdekében, a kivalasztott csepp mozga-
sat csak tisztan gravitaciés mezoben vizsgaljuk, nem kapcsolunk fesziiltséget a konden-
zétorlemezekre. A cseppre a sajat stlyan kiviil hat az arkhimédészi felhajtéerd(Fy)
és a légellenallas (F,, 2.5a abra). A csepp, kis mérete miatt, nagyon gyorsan eléri a
hatarsebességet, amikor a ré hatd erck kiegyensilyozzak egymaést, igy a csepp mozgasa
egyenletes lesz a megfigyelés alatt.
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2.5. dbra: Az olajcseppekre haté erdk elektromos tér hidnyaban (a) és elektromos térben (b).

Gomb alaku test levegében vald lassti mozgasa esetén a légellenallasi erore a Stokes-
képlet érvényes
F, = 6mnrug, (2.28)

ahol 7 a csepp sugara, v, a sebessége, mig 7 a levegd bels6 surlddasi (viszkozitasi)
egyitthatéja. Felirjuk a cseppre hato erék egyensulyi feltételét az egyenletes mozgas
soran

Fy, =G — Fy, (2.29)

ahonnan az olaj stirtiségét p-val és a levegd stirtiségét po-val jelolve a

4
6mnru, = gwr?’(p — po)g (2.30)
oszefiiggésre jutunk. Innen meghatarozhaté a csepp sugara

Yugn
r=4/——. 2.31
2(p = po)g (2:81)

Ezek utan rédkapcsoljuk a fesziiltséget a kondenzatorlemezekre. Olyan cseppet vizsga-
lunk, amely az elektrosztatikus eré hatasara felfelé mozog. A testre haté négy erd,
ebben az esetben is, egy nagyon rovid gyorsulasi szakaszt leszamitva kiegyensilyozza
egymast (2.5b dbra)

Fp=G+ F,— Fa. (2.32)

Az Fg elektrosztatikus eré és az Fj légellendllas képletét felhaszndlva és a G — Fy
helyett (2.29)-bél F-t irva azt kapjuk, hogy

qF = 6mnr(v, + vg), (2.33)



ahol F az elektromos térerosség és vg az elektomos mez6 jelenlétében mért sebesség.
Innen a csepp sugaranak a kifejezését felhasznalva a csepp toltése meghatarozhato

20 AT, (2.34)

q =9
(p—po)g E

A kondenzétorlemezek kozotti levegot rontgensugarakkal ionizalva a csepp toltése meg-
valtozik. fgy a mérés ugyanannak az olajcseppnek a kiilonbozo toltésallapotaira elvé-
gezhetd. Ezenkiviil a mérést mas, killonboz6 sugaru cseppekre is elvégezték. Az ered-
mény egyértelmii volt: az olajcsepp toltése mindig egy legkisebb érték, az elemi toltés
egész szamu tobbszorose. Evvel Millikan bebizonyitotta, hogy a toltés nem folytonosan
valtozd, hanem kvantalt mennyiség. Mivel a csepp feltoltodése elektronleadassal vagy
felvétellel torténik, a legkisebb észlelt toltésvaltozas az elektron toltésének nagysagaval
azonosithaté. Ennek az elemi toltésnek az értéke

e=1,6-10""C. (2.35)

Mindazonéltal, nagyon kis méretli cseppek esetén a fenti képletbol szamitott toltés
nagyobbnak adédik az ne értéknél. Ennek oka az, hogy a Stokes-képlet nagyon kis
cseppek esetén nem érvényes. A légellenallast megadd képlet javitott valtozata szerint

_ bnro,

1+ AY

ahol \ a levegémolekulainak dtlagos szabad uthossza, A pedig egy dlland6. A méreseket
kilénboz6 nyomaéson elvégezve az A allandé kikiiszobolhet. Evvel a korrekcioval

az olajcsepp toltése most mar minden esetben pontosan az elemi toltés egész szamu
tobbszorosének adodik.

(2.36)

2.5 Az elektron elektromagneses tomege és sugara

Az elektron méretérél a mai napig sincsenek pontos adatok. A szérasi kisérletek
eredményeinek donté tobbsége (még nagyon nagy energian is) azt sugallja, hogy az
elektron pontszeri részecske.

Ez a feltételezés azonban ellentmond a klasszikus elektrodinamikédnak. Az elektron
toltése kovetkeztében elektrosztatikus, vagy ha mozgdsban van, elektromagneses mezot
hoz létre. Ez a mez6 energiat hordoz, amelynek forrasa az elektron. A tomeg-energia
ekvivalencia kovetkeztében az elektronnak elektromagneses eredetii tomeggel kell hogy
rendelkeznie.

Az elektron altal létrehozott elektrosztatikus mezd energiajat a

2
W, = / 5°2E v (2.37)

képlettel tudjuk kiszamitani, ahol £ a generalt tér erOssége, € a légiires tér permit-
tivitdsa, és az integralt a teljes térre kell kiterjeszteni. Feltételezziik, hogy a toltés csak
a gomb alaktunak tekintett elektron feliiletén helyezkedik el. Ekkor

E = 0 ha r<R
EF = £ ha >R,

4dmegr?



ahol R az elektron feltételezett sugara. A (2.37) integral igy szférikus koordinéatékat
hasznalva egyszertien kiszamithaté

1 é?
2
= - . 2.
W, = / dgp/ sm@d@/ > Tom 50r4r dr - (2.38)

A fenti eredmény nem valtozik meg lényegesen, ha masfajta toltéseloszlast tételezlink
fel. Példaul homogén toltéssiirtiséget tételezve fel az elektron belsejében a képletben az
1/2 szorz6 helyett 3/5 fog szerepelni. Ezért, mivel a valodi toltéseloszlast nem ismerjiik,
nagysagrendi kovetkeztetések levonasakor a képlet el6ti szorzét el szoktak hanyagolni

62

- 47T€0R'

(2.39)

Mivel az elektron léte klasszikusan egy W, energiaju mezo létének feletetheté meg,
az elektron nyugalmi energidjanak legalabb W, -nek kell lennie. Az elektron nyugalmi
tomegének azt a részét, amely elektromdagneses eredetii, elektromagneses tomegnek
hivjuk

We e
2 AnegRc?

Lehetséges, hogy az elektromdagneses eredetii tomegen kiviil az elektronnak mas bels6
tulajdonsdgokbol ad6dd, intrinszek tomege (m;) is van. Ekkor az elektron teljes,
kisérletileg is mérheté tomege két tag osszegeként irhaté fel

(2.40)

Me =

m=me+m; (2.41)

Ha feltételezziik, hogy m; = 0, akkor m, = m, és az elektron sugaranak értéke az
elektron témegének ismeretében (2.40)-bSl megbecsiilhetd

62

~15
R. = pr— 1,7-10"°m. (2.42)
Az igy kapott értéket nevezziik az elektron klasszikus elektromégneses sugaranak.

Ha az elektronnak intrinszek tomege is van (m; > 0), akkor az elektron sugara
R > R.. Ha megengedjiik, hogy m; < 0 (barmit jelentsen is ez), akkor azt kapjuk,
hogy R < R.. Egyes kisérletek arra utalnak, hogy az elektron sugara kisebb, mint
az elekromdgneses sugdr, mds kisérletek (pl. fotonokkal valé kélesénhatds) az R.
nagysagrendjébe eso sugarat adnak.

Annak ellenére, hogy a klasszikus elektromagneses sugar egy gyakorlati jelentéséggel
rendelkez6 mennyiség, nem jelenthetjiik ki, hogy ennyi az elektron sugara. Az elekt-
ron stabilitdsa természetesen nem magyarazhaté meg a klasszikus elektrodinamika
alapjan, de a modern kvantumtérelmélet sem oldja meg kozvetleniil a problémat.
Ha elfogadjuk, hogy az elektronban 1évé elektomos toltésnek valamilyen (folytonos
vagy diszkrét) strukturdaja van, léteznie kéne egy, a Coulomb-kolcsénhatasnél erésebb
vonzo kolesonhatasnak, amely Osszetartja az elektront. Ennek az elképzelésnek azon-
ban egyelére nincs semmilyen kisérleti vagy elméleti alapja. Mai tudasunk szerint az
elektron struktura nélkiili elemi részecske, a leptonok csaladjaba sorolhaté be.
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Az atomok tomege és mérete

3.1 Atomtomegegység

A kémiai reakcidkban résztvevo elemek és vegyiiletek tomegét mérve kovetkeztetni lehet
a kiilonboz6 elemek atomjainak relativ tomegeire. Az elemek novekvé atomtomeg sze-
rinti rendezése mar a XIX. szdzadban sikeriilt, ennek alapjan alkotta meg Mengyelejev
a peridédusos rendszert. A legkisebb tomegi atom, a hidrogénatom tomegét tekintették
egységnek, ennek fliggvényében fejezték ki a kémikusok a tobbi atom tomegét. Olyan
meggondolasbol, amelyre késob e fejezet keretén beliil visszatériink, ma atomtomeg-
egységnek (amu-—atomic mass unit) a szén 12-es izotopja tomegének 1/12-ed részét
tekintjiik, amely néhany ezrelékkel eltér a hidrogénatom tomegétol

1 amu = mez/12. (3.1)

Az atomtomegegység és a kilogramm kozotti dtalakitasi kulcsot az Avogadro-szam
szolgéltatja, mivel értelmezés szerint 1 kilomol (Avogadro-szamnyi) atom témege annyi
kg, ahany atomtomegegység egyetlen atom tomege

1kg/kmol

A
Szazadunk elején mar gy a relativ atomtomegek, mint az Avogadro-szam elég pon-
tosan ismert volt, igy egy elem atomjainak a tomegét meg lehetett hatarozni. Az ilyen
jellegli, makroszkopikus méréseken alapulé tomegmeghatarozas az illeté elem atom-
jainak atlagos tomegét szolgaltatja. Ezekbdl az eredményekbdl nem deriil ki az, hogy
egy adott elem atomjai mind azonos tomegiiek-e vagy sem. Ennek eldontése érdekében
olyan médszert kell hasznalni, amely az atomok tomegét egyénileg méri.

lamu = =1,67- 10 *"kg. (3.2)

3.2 Az atomok tomegének kozvetlen mérése. Izo-
topok

Soddy méar 1907-ben felfedezte, hogy egyes radioaktiv bomlasokban keletkezé atomok

bar kémiailag azonos moédon viselkednek, de kiilonbozo radioaktiv tulajdonsédggal ren-

delkeznek. FEzeket az atomokat izotépoknak (azonos helyen levoknek) nevezte el.
Tomegiik meghatarozasaval nem foglalkozott.

21



3.1. dbra: A Thomson-féle parabolamddszernél haszndlt berendezés.

Az egyes atomok tomegének a kozvetlen mérését Thomson végezte el el6szor 1912-
ben, a mar targyalt parabolamédszer alkalmazasaval. Ahhoz, hogy egy atom tomegét
olyan elv alapjan hatdarozzuk meg, mint az elektronét (tehdt elektromos és magneses
mezG6ben valg eltéritéssel), az atomot ionizédlni kell. Thomson ionforrdsként kisnyomédsu
kisiilési csovet hasznalt, amilyen a katdédsugarzas forrasa is volt. Ebben az eset-
ben azonban a katédon egy nyilast vagnak, amely egy csében folytatédik. A katod
felé halad6 pozitiv ionok egy része athalad a csovon, ahonnan kilépve elektromos és
magneses mezobe vezethetdk, viselkedésiik tanulmanyozhaté. Az ily médon létrehozott
ionnyalabot csOsugarzasnak hivjuk. A csosugarakat ugyanolyan kiterjedésii, egymas-
sal parhuzamos homogén elektromos és magneses mezobe vezette, amelyek egymasra
merdleges eltéritést okoznak (3.1 dbra). Az ionok egy fluoreszkalé erny6be csapédnak
be, ahol, amint azt a 2.3 fejezetben levezettiik, a kiilonb6zo sebességii részecskék egy
parabolat fognak kirajzolni.

Ahhoz, hogy az ionok fajlagos toltése a parabola adatai segitségével meghatarozhaté
legyen, meg kell hogy szerkeszteni a koordinatatengelyeket. Ennek érdekében a magne-
ses tér iranyitasat a mérés soran ellenkezojére valtoztatjak, igy szimmetrikus parabola-
ivek jelennek meg (3.2 dbra). Ezek segitségével meg lehet szerkeszteni a tengelyeket és
meg lehet hatdarozni a csésugarakban talalhato ionok fajlagos toltését.

Thomson a méréseket neon gazra végezte el, és az egyszeresen toltott ionok altal
létrehozott parabolakat vizsgalta. Amint a 3.2 dbran lathaté, 2 szimmetrikus parabo-
lapart kapott. Ebbol azt a kovetkeztetést lehet levonni, hogy két kiillonboz6é tomegi
neon atom (izotép) létezik. A mérések 20 és 22 hozzavetSleges atomtomegii izotépokat
mutattak ki. A parabolaivek intenzitdasabdél meghatarozhaté a gézt alkotd izotépok
ardnya is. A természetes neon gazban Thomson 91% Ne*-as izotépot és 9% Ne*?-es
izotépot talalt. Ezekbol az adatokbdl ki lehet szamitani a neon atlagos atomtomegét

Ane =0,91-20 40,09 - 22 = 20, 18. (3.3)

Az igy kapott érték jol egyezik a mas moddszerekkel mért atlagos atomtomeggel.
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3.2. dbra: A szimmetrikus parabola-parok.

Az atomok tomegét kozvetlentil mérve kideriilt, hogy a kémiai elemek nagy tobbsége
tobb izotdp keveréke. Ezek kémiai mddszerekkel nem, de kiilonbzé fizikai mddszerekkel
(pl. difuzi6 vagy elektromédgneses térben valé eltérités segitségével) szétvalaszthatok.

A fent leirt mddszer az atomok tomegének kozvetlen mérésére mindségi attorést
jelentett, de a parabolaivek elmosédottsaga vagy gyenge fényereje miatt nem alkalmas
pontos tomegmeghatarozasra.

3.3 Tomegspektrografok és tomegspektrométerek

A tomegspektrografok és tomegspektrométerek az atomok tomegének a pontos méré-
sére és az anyagok Osszetételének vizsgalatara kifejlesztett késziilékek. Alapelviik az
ionizalt atomok elektromos és méagneses mezoben valé eltéritése. Ezeket a mezdket
ugy alakitjak ki, hogy fokuszaljak az ionnyalabot, nagyobb pontossagot és intenzitast
eredményezve.

A tomegspektrografoknak f6 jellemzoje az, hogy az ionokat fényképezblemezen re-
gisztraljak, és az igy nyert fényképet dolgozzak fel. Tonforrasként a tomegspektrograf-
ban altalaban a kistilési csoveket hasznaljak. A csOsugarakat sziik diafragmakon vald
athaladés segitségével parhuzamossa teszik. Az ionnyaldbnak ez a lesziikitése gyenge
ionintenzitast fog eredményezni. A csosugarakban kiilonb6zo sebességii ionok talalha-
tok, kiilon probléma annak megvaldsitasa, hogy ezek az eltérités utan egy pontban
talalkozzanak a fényképezélemezen (sebességfokuszdlas). A fényképezélemez feketedé-
sének mértéke aranyos lesz a vizsgalt ionfajta koncentraciéjaval, de pontos koncentra-
cidbmérésre ez a mdédszer nem alkalmas.

Tomegspekrométerek esetén az ionokat Faraday-kalitkaval gytijtik o0ssze, majd az
igy nyert elektromos jelet elektronsokszorozéval és mas elektronikus erdsitofokozatokkal
erdsitik, és mérik az intenzitasat. Az elektromos vagy a magneses tér er6sségét valtoz-
tatva mindig egy adott fajlagos toltésti ion keriil a Faraday-kalitkdaba, és a nyert elekto-
mos jel intenzitdsa ardnyos lesz az illetd ion koncentraciGjaval. Igy pontos mennyiségi



3.3. abra: Az Aston-féle tomegspektrograf.

analizist (koncentraciémérést) lehet végezni, azonban az izotép tomege a kalitka véges
mérete miatt nem hatarozhaté meg nagy pontossaggal.

A tomegspektrométereknél az ionokat altaldban a vizsgalt anyag parologtatasival
(szilard halmazallapoti préba esetén) vagy elektronyaldbbal vald titkoztetéssel (gazok
esetén) nyerik, amely moddszerek igen kis mozgdsi energiaji ionokat eredményeznek.
Ezeket az ionokat elektromos mezOben gyorsitva gyakorlatilag monoenergetikus ion-
nyalabot nyernek. A nagy ionintenzitas megoOrzése érdekében a széttarté nyalabot
nem szukitik le diafragmakkal, hanem elektromos vagy mégneses mezo segitségével
Osszetartova alakitjdk, mely a Faraday-kalitkdan fokuszdlodik (irdnyfékuszalas).

A tomegmérés pontossagat a felbontéképességgel szoktak jellemezni

M
R=—— 3.4
AM ) ( )
ahol M az atom tomegét, és AM a legkisebb észlelheté tomegkiilonbséget jelenti. A
Thomson-féle parabolamddszer felbontéképessége 600 koriil van, mig egy jé spektrograf
felbontoképessége eléri a tobb tizezret.

Az Aston-féle tomegspektrograf. Az Aston-féle tomegspektrografban az ionokat
csosugarzasbol nyerik. Ezeket el6szor homogén elektromos mezoben téritik el egy kis
szoggel, majd magneses mezd segitségével is, az ellenkezd irdnyba (3.3 dbra). A két
ellentétes iranyu eltéritést be lehet tigy allitani, hogy a berendezés sebességfokuszalast
valdsitson meg a megfeleloképpen elhelyezett fényképezdlemezen. Az azonos fajlagos
toltésti de kiilonb6zo sebességii ionok igy a lemez egyazon pontjan talalkoznak.

A Bainbridge-féle tomegspektrograf. Az eltéritést ebben az esetben homogén
magneses mezovel valositjak meg, amelyben az ionnyalab félkort ir le a fényképezoleme-
zen val6 becsapédasig (3.4 dbra).

Az eltéritést okozo magneses térbe vald belépés el6tt az ionok egy egymasra merole-
ges elektromos és magneses tér segitségével megvaldsitott sebességsziiron haladnak at,
amely (amint azt az elektron fajlagos toltésének meghatarozasanal is lattuk) csak a
v = E//B sebességli ionokat engedi &t.



3.4. dbra: A Bainbridge-féle tomeg- 3.5. dbra: A Dempster-féle tomegspektrométer.
spektrograf.

Az elvileg egyszerti Bainbridge-féle tomegspaktrograffal elég pontos méréseket lehet
végezni. Technikai megvaldsitasa nem a legegyszeriibb, mivel nagy méretii, erds elekt-
romagnest igényel.

A Dempster-féle tomegspektrométer. A 3.5 dbran felvazolt Dempster-féle t6-
megspektrométer elsé ranézésre hasonlé elven miikédik, mint a Bainbridge-féle tomeg-
spektrograf, tehat a homogén méagneses mezd 180°-o0s eltéritést okoz. Azonban lényeges
kiilonbségek vannak.

A parologtatassal nyert, gyakorlatilag elhanyagolhaté mozgasi energidju ionokat U
fesziiltségli elektromos mezd segitségével v = /2Uq/m sebességre gyorsitjak. Mivel a
Faraday-kalitka, amely segitségével az adott fajlagos toltést ionokat felfogjék, rogzitett,
mindig azokat az ionokat fogjak fel, amelyek magneses mezében egy adott sugari
korpalyan mozognak. Valtoztatva a gyorsitofesziiltséget mas és mas fajlagos toltési
ionokat lehet a Faraday-kalitkaba juttatni, és igy mindegyik ionfajtanak a koncentracio-
jat meg lehet hatarozni az adott prébabol.

A gyorsitds nyoman a tomegspektrométerbe enyhén széttarté nyalab keriil. Be
lehet bizonyitani, hogy 180%-os eltérités utdn a nyalab ismét hozzavetélegesen egy pont-
ban egyesiil, igy a nyalab divergencidja nem rontja le lényegesen a felbontoképességet
(iranyfokuszalas). Itt jegyezziik meg, hogy az irdnyfékuszalast mas szogeltéritési ho-
mogén magneses mezével is meg lehet valdsitani (pl. 60° a Nier-féle tomegspektromé-
ternél).

A Bainbridge-Jordan-féle tomegspektrograf. A Bainbridge-Jordan-féle tomeg-
spektrografot nagy pontossagi atomtomeg-mérésre hasznaljak. A késziilék kettos foku-
széldst valosit meg (3.6 dbra). Az ionnyaldbot el6szor egy hengerkondenzator altal
keltett elektromos mez6 készteti korpalyara. Mivel a kondenzatoron athaladé ionok
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3.6. abra: A Bainbridge-Jordan tomegspektrograf véazlata.

palyajanak R sugara adott, a kondenzatorbdl csak adott energiaju ionok lépnek ki.

1

5 2qER, (3.5)
ahol F az elektromos térerésség a kondenzator kozépvonaldn. A hengerkondenzator
7/v/2 rad = 127°17 nyilasszogli, mert a széttarté nyaldb a hengerszimmetrikus elektro-
mos mezdében ilyen szog leirdsa utan fokuszalédik. Ezutén a nyaldbot 60°-os nyildsszo-
g1, korcikk alakd homogén méagneses mez6 bontja fel a fajlagos toltések szerint és foku-
szalja ismét a fényképezdlemezre. Ennek a tomegspektrografnak igen nagy a nyalab-
intenzitasa (csokkentheté az expozicios idé), és jé a felbontoképessége (6000 és 15000
koz0tt).

Az atomok tomegének pontos meghatarozasa. A dublett médszer. A tomeg-
spektrografok az atomok tomegét kozvetleniil, abszoltit médszerrel kb. 10~% pontossdg-
gal képesek meghatdrozni. Az abszolut mérések esetében a tomeg kiszamitasdhoz fel
kell hasznalnunk az elektromos és magneses mez6 intenzitasanak értékét, amely az
inhomogenitasok miatt nem adhaté meg egészen pontosan. Nagyobb pontossaggal
tudjak meghatarozni az atomok relativ tomegét, mert igen kis eltérités-kiilonbségek is
kimutathatdk, amelyeket at lehet transzformalni tomegkiillonbséggé.

Mivel a tomegek pontos (1077 relativ pontossagi) értékét csak dsszehasonlité maod-
szerrel tudjak meghatarozni, fontos az atomok koziil egy etalont valasztani, és ahhoz vi-
szonyitani a tobbi atom tomegét. Mivel a szén nagyon konnyen alkot kiilonbozé vegyii-
leteket, sok Osszehasonlité mérést lehet vele végezni, és ennek leggyakoribb izotépja
a 12-es, a C'? izotépot valasztottdk etalonnak, ennek értelmezés szerint a tomege



3.7. dbra: Az atomok egy kobos kristaly- 3.8. dbra: A geometriai iitkozési hatéas-
racsban. keresztmetszet.

pontosan 12 atomtomegegység (amint azt a 3.1 fejezetben mar lattuk). A tobbi atom
pontos tomegét ezen izotop tomegével 6sszehasolitva lehet megadni.

A dublett mddszer lényege, hogy olyan ionokat keresnek, amelyeknek fajlagos toltése
csak nagyon kis mértékben tér el egymastél, ezért a fényképezolemezen két igen kozeli
vonalat (dublettet) adnak. A dublett egyik tagjank a tomegét pontosan ismerve a
mésiké is nagy pontossaggal meghatarozhat6. Tekintsiik pl. a kovetkezé, kb. e/6 amu
fajlagos toltésii dublettet

1202+ 2]—1;,

ahol a kétszeresen toltott szén iont hasonlitjuk 6ssze a harom deutérium atombol
4ll6, egyszeresen ionizalt molekuldval. A C'? tomegét pontosan ismerjiik, innen a
deutériumé meghatarozhato. Tovabba a

1H2+ - 2H+
(120 1H4)+ _ 160+

dublettekbdl a H! és az O° tomege szdmithaté ki, és a sor folytathato.

3.4 Az atomok mérete

Szilard testek esetén az Avogadro-szam, a stirliség és az atomtomeg ismeretében meg-
becsiilheto két atom centruma kozotti tavolsag. Mivel a szilard testek gyakorlatilag
osszenyomhatatlanok, gy tekintjiik, hogy ezekben az atomok szorosan eggyméds mel-
lett, egymast ,érintve” helyezkednek el. Az egyszeriiség kedvéért kobos rendszerben
kristalyosodé anyagot vizsgalunk. Ekkor minden gomb alaki atom egy-egy kockaba
irhaté be (3.7 abra), melyek szabdlyosan elhelyezkedve teljesen kitoltik a teret. Ha



az anyag slriségét p-val, egy atom tomegét m-el, az altala elfoglalt kocka térfogatat
V = d?-al jeloljiik, felirhatjuk, hogy

m A

SV SN (36)

p

ahol A a méltomeg. Innen a kocka élhossza, vagy két szomszédos atom centruma

kozotti tavolsag
A
d= ¢ —— 3.7
VN, (3.7)

A szamitdst pl. aluminiumra elvégezve, amelyre A = 27 kg/kmol és p = 2, 7-10% kg/m?3,
a d-re 2,5-1071% m adédik. Ez a becslés alapjan tehdt az aluminium atom sugara
1,2-1071° m= 1,2 A. Mds atomfajtdk esetén is hasonlé nagysdgrendii eredményre
jutunk.

Az atomok méretét gaz halmazallapotban is meg lehet hatarozni az atomok titkozé-
sének tanulményozasa alapjan. Tekintstink egy gdzmennyiséget, melynek minden atom-
ja egyforma, és ezek koncentracidja n.g. Az egyszeriiség kedvéért legyenek ezek az
atomok nyugalomban. Bombéazzuk ezt a gazt egy masfajta atomokbdl allo nyaldbbal,
melyek fluxusa ®. Fluxus alatt itt a nyaldb merdleges keresztmetszetének egységnyi
teriiletén egységnyi id6 alatt athalado részecskék szamat értjiik. Azok a 16vedék-
atomok, amelyek titkoznek a célgdz atomjaival, eltérnek eredeti palyajukrél. A térfogat-
egységben iddegység alatt lejatszodo titkozések szamat jeloljik ny-el. Ez a mennyiség
kisérletileg meghatarozhato az eltéritett atomok kimutatdsa vagy a nyalab fluxusa gyen-
glilésének mérése utjan. Az utkozés valdszintiségét egy teriilet jellegli fizikai mennyi-
séggel, az iitkozési hataskeresztmetszettel jellemezziik. Ez értelmezés szerint

Mtk
D

(3.8)

Konnyen belathato, hogy ha az atomokat merev gémboknek tekintjiik, amelyek csak
akkor lépnek kolcsonhatasba egymassal, ha érintkeznek, a hataskeresztmetszet an-
nak a kornek a teriiletével lesz egyenlo, amelyen belil a 16vedéknek haladnia kel,
hogy érinkezésbe 1épjen a céltdrggyal (3.8 dbra). Ez a geometriai hatéskeresztmetszet
kozvetlen osszefiiggésbe hozhatd az atomok sugaraval

o =m(ry + )% (3.9)

Az atomok sugarara vonatkozé becslés érdekében Born a lovedéknyalab intenzitas-
csokkenését figyelte meg. A kisérletben eziist atomokat parologtatott légiires térben,
majd az ezekbdl allo nyalabot kiilonbozé ritkitott gazokon vezette keresztiil. A nyalab
fluxusanak a gyengiilése dz tavolsagon

dd = —nﬁtkdx = —(I)O'ncéld.iE. (310)
Ezt integrélva azt kapjuk, hogy a fluxus egy exponencialis fliggvény szerint csokken

O = Pye TMedl”, (3.11)



Ezt az exponencidlis csokkenést Born a kiilonbozé tavolsagokra elhelyezett diafragma-
kon kicsapodott eziist mennyiségével mutatta ki. A csokkenés mértékébdl a hataske-
resztmetszet kiszamithato. Tobb célgazra és 16vdéktipusra elvégezve a méréseket meg
lehet hatarozni az egyes atomok geometriai sugarat. Ez, akarcsak a szilard halmazélla-
potban torténd becslésnél, 10719 m nagysagrendiinek adédik.

Azonban megfigyelték azt, hogy az igy meghatarozott atomsugér a részecskék re-
lativ sebességével csokken. Ez a tény azt sugallja, hogy az atomok nem tekinthetok
merev gomboknek, hanem nagyobb sebesség esetén egymaésba hatolhatnak. Ezért egy
atomot nem jellemezhtiink altalanossagban egy jol meghatarozott atomsugarral, csak
ennek egy hozzavetoleges értékével. Ennek oka az, hogy nincs pontosan definidlva az
atom hatarfeliilete. A hataskeresztmetszet egy jol meghatarozott mennyiség marad, de
mivel ennek értéke fiigg az ikozés energiajatol, nem tekinthetd egyenlének a geometriai
hataskeresztmetszettel.






4

Klasszikus atommodellek. A
magmodell

J.J. Thomson az elektron felfedezése utan tisztazta, hogy az elektron minden elem uni-
verzalis alkotérésze. Ezért kimondhatjuk, hogy minden atom tartalmaz elektronokat.
Mivel az elektronok negativ toltéstiek, és az atomok altalaban semlegesek, az atomok-
nak valamilyen forméban pozitiv toltéseket is kell tartalmazniuk. Ezeknek a tényeknek
az alapjan mar a szdzadfordulén kiilonboz6é modelleket allitottak fel az atomok bels6
struturajanak leirasara.

4.1 A Thomson-modell. Atomok bombazasa elekt-
ronokkal

A legkézenfekf6bb modellt J.J Thomson allitotta fel 1904-ban. A Thomson-modell
szerint az atomok egy pozitiv toltésti masszabdl allanak és ebbe bedgyazva foglalnak
helyet az elektronok. Mivel az elektronok tomege csekély az atom tomegéhez viszo-
nyitva, az atom tomegének donté részét a pozitiv massza teszi ki. Ezt a modellt
szemléletes abraja alapjan mazsolds puding modellnek is hivjdk (4.1 abra). E mo-
dell keretén beliil elképzelhetd, hogy az elektronokat valamilyen tton rezgésbe lehet
hozni, minek kovetkeztében elektromagneses sugarzast fog kibocsatani, amely meg-
magyarazhatja a gerjesztett atomok fénykibocsatasat. A modell egyszeri, és nem
mond ellent a klasszikus fizikdnak. Helyességét valamilyen jél megvalasztott kisérlettel
kell ellenérizni. Kézenfekvo az atomoknak kiilonb6zé tipusu és energiaju részecskékkel
val6 bombéazasa, amelyek behatolhatnak az atomba. Ezeknek az eltéritését vizsgalva
kovetkeztetéseket lehet levonni az atom belso szerkezetére vonatkozoan.
Elektronokkal bombazva kiilonb6z6 gazok atomjait mérték a teljes titkozési hatas-
keresztmetszetet (pl. az elektronnyaldb intenzitdsianak a csokkenésével, mint az eléz6
fejezetben az atomnyaldb esetén). Arra a kovetkeztetésre jutottak, hogy az litkozési
hataskeresztmetszet kb. a sebesség negyedik hatvanyaval csokken. Pl. levegd esetén
400 eV energidgji (v = 1,2 - 10" m/s= 0,04 ¢ sebességli) elektronokat haszndlva a
hatédskeresztmetszet ¢ = 2,7 - 1072° m?-nek adédik, hasonlé nagysdgrendiinek mint
atomok kozotti iitkozéseknél. Vilagos, hogy ezen az energian az elektron nem hatol
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4.1. dbra: Az atom Thomson-modellje

at az atomon. Viszont gyors elektronokkal végezve a kisérletet, a hataskeresztmetszet
j6val kisebb lesz. Igy v = 0,9c sebesség esetén o = 2, 8810726 m? értékii hatdskereszt-
metszetet mértek. Tehat az ennek megfelel6 energian az elektronok gyakorlatilag
eltérités nélkiil athatolhattak az atomon, csak néhany tériilt el, amit meg lehet magya-
razni az elektronokkal valo titkozéssel.

Ennek a kisérletnek az eredményei 6sszeegyeztethetok a Thomson-modellel, de nem
tamasztjak egyértelmiien ald azt. Ezért az atom szerkezetének feltarasara tovabbi
kisérletekre is sziikség van.

4.2 Atomok bombazasa alfa részecskékkel. A boly-
gémodell

A Thomson-modellel szemben Rutherfordnak az volt az elképzelése, hogy az atom egy
kis méretli kozponti magbol, és a kortilotte kering6 elektronokbdl all. Annak érdekében,
hogy eldontsék, melyik modell helyes, Rutheford azt javasolta, hogy az atomot olyan
nehéz részecskékkel bombazzak, melyeket az elektronok nem képesek észrevehetéen
eltériteni, csak a nagy tomegi pozitiv toltés. Ennek az eltéritésnek a jellegébdl aztan
kovetkeztetni lehet a pozitiv toltés méretére.

Kézenfekvonek tiint az atomokat alfa részecskék segitségével szondazni. Az «
részecskék +2e toltésii és 4 amu tomegli részecskék (ma tudjuk, hogy ezek hélium
atommagok), amelyeket egyes radioaktiv elemek bocsatanak ki meghatarozott (4-9
MeV kozotti) energidgval. Rutherford javaslatdra Geiger és Marsden « részecskékkel
bombaztak vékony fémlemezt (4.2 dbra). A radioaktiv anyag &ltal kibocsatott o
részecskéket egy keskeny, 6lom lemezen vagott nyilas segitségével gyakorlatilag parhuza-
mos nyaldbba sziikitik. Ezek a részecskék egy igen vékony fémlemezre (leggyakrabban
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4.2. 4bra: A Rutherford-féle szordsi kisérlet.

aranylemezre) esnek. Azért lényeges, hogy a lemez vékony legyen, hogy egy o részecs-
ke nagy valdszinliséggel csak egy atommagon szenvedjen szorédast. A lemez mogé egy
forgathat, ZnS ernyét helyeztek, melyen az a részecskék fényfelvillandsokat (szcin-
tilldciot) okoznak. A kisérletezék a lemez éltal szort av részecskék szogeloszlasat mérték.

Azt talaltédk, hogy a legtobb részecske gyakorlatilag irdanyvaltoztatas nélkiil haladt
at a lemezen, elég sok kis szoggel szérédott, de néhany egész nagy szogli, akar 180°-
os szorast is szenvedett. Ha a Thomson-modellt tételezziik fel helyesnek, akkor a
sok eltéritetlen 16vedék csak gy magyarazhato, hogy az a részecskék athatolnak a
pozitiv masszan. Belathaté azonban, hogy ezek a nagy (atomi méretii) pozitiv toltések
nem hoznak létre elég erds elektromos mez6t ahhoz, hogy a részecskéket nagy szoghen
szorjak.

Ahhoz, hogy a nagy szogii szérasokat megmagyarazzak, fel kellett tételezni, hogy az
atommagban a pozitiv toltés az atom méreténél jéval kisebb térfogatba Osszpontosul,
igy joval erdsebb elektomos teret hoz létre. Ez a modell, amelynek lényege az, hogy
az atom egy kis méretli pozitiv magbodl és a koriilotte 1évé elektronokbdl all; az atom
magmodellje (4.3 dbra). Ez a modell mdig is érvényesnek tekinthetd.

Rutherford az atomban 1év6 elektronokrol feltételezte, hogy tgy keringenek a mag
koriil, ahogy a Naprendszer bolygdi a Nap koriil. Ezért Rutherford modelljét bolygo-
modellnek is hivjak. Ebben a modellben, r sugari korpélyat tételezve fel, az elektron
potencidlis energiaja a mag terében

Ze?

E,=— 4.1
P Ameor’ (4.1)

ahol Z a rendszam. A mozgasi energia felirasdhoz felhasznaljuk, hogy a centripetalis
er6 szerepét a Coulomb-er6 tolti be

mu? 7Ze?

(4.2)

r 4megr?’
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4.3. dbra: Az atom magmodellje.

tehat ) 762
muv e

E=—= . 4.3

2 8megr (43)

Az elektron teljes energidja, mivel kotott allapotban van, negativ lesz
Ze?
EF=FE.+F,=— . 4.4
T E 8meor (44)

Ez a képlet a klasszikus fizikdban is csak a hidrogén atomra vagy a hidrogénszerii
ionokra érvényes pontosan, tobb elektront tartalmazd atomok esetén figyelembe kell
venni az elektronok egymas kozotti kolesonhatasat is.

4.3 A Rutherford-szoras

Ebben a fejezetben részletesen megvizsgaljuk, hogyan szérédnak az a részecskék az
atom térfogatanal joval kisebb térfogati, pozitiv toltésii atommagokon. A levezetés
soran a kovetkezo feltételezéseket tessziik:

e az elektronok nem téritik el az o részecskéket;

e az atommag jéval nagyobb tomegii, mint az « részecske, ezért az atommagot
rogzitettnek tekintjitk; (Az Au atommag kb. 50-szer nagyobb tomegi, mint az «
részecske.)

e a vizsgalt o részecske csak egy atommagon szorodik;

e az atommag és az « részecske szoras kozben nem ,érintkezik”, kozottiik csak az
elektrosztatikus taszitéero hat; igy ezek a részecskék pontszeriinek tekinthetok.



a részecske palyaja
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4.4. 4bra: A Rutherford szorés.

Tudjuk azt, hogy az 1/r szerint csokkend gobszimmetrikus taszité potencialban egy
részecske mindig hiperbola alakitl palydn mozog. Minket a Rutherford-szoras elméleti
tanulmanyozasanal csak az aszimptotikus allapotok érdekelnek, ezért nem hasznaljuk
fel a palya konkrét alakjat. A 4.4 abran az N pont a rogzitettnek tekintett atommagot
jeloli, b pedig az ikozési paraméter, amely a szort részecske palyajanak az aszimptotdja
és a szorocentrum kozotti tavolsdg. 6 a szérddasi szog, mig ¢ a lovedék helyzetét
jellemz6 valtozo poléris szoget jeloli, amelyet a palya szimmetriatengelyéhez viszonyitva
mérink.

A részecskének a szoras alatti impulzusvaltozasat az F' taszitoerd okozza

too
Ap=1p;—p1 = Fdt, (4.5)
—0o0
ahol p1 és py az aszimptotikus impulzusokat jelentik az itkozés el6tt illetve utan. Mivel
kozelitésiinkben a mag nyugalomban marad, a 16vedék mozgasi energidja, és igy im-
pulzusanak modulusza is a magtol elég nagy tavolsagra ugyanaz marad

Py = p1 = mv, (4.6)

ahol v az a részecske aszimptotikus (magtdl tavoli) sebessége.
Az impulzusok haromszogében felirva a szinusztételt

Ap muv
sinf  sin ”T_e ’

(4.7)

majd felhasznalva, hogy

0 _ COSQ és sinf = 2sin€cos€, (4.8)
2 2 2

sin



az impuzusvaltozasra azt kapjuk, hogy
.0
Ap = 2muv sin 7 (4.9)

Masrészt, mivel a 4.5 egyenletbol kifolyélag az [ Fdt vektor irdnya megegyezik a
Ap iranyaval, elég, ha az integrdlnak a kiszamitasandl csak az F erének a Ap-vel
parhuzamos komponensét (F cos ¢) vessziik figyelembe (az erre meréleges komponensek
integralja nulla lesz). fgy a 4.5 és 4.9 egyenletekbdl azt kapjuk, hogy

6 +oo
2mu sin 3= / F cos ¢dt (4.10)

A t integralasi valtozd helyett bevezetjiik a ¢-t.
dt
d¢

ahol az w a részecske szogsebessége. A szogsebességet az L impulzusmomentum segit-
ségével fejezziik ki

dt = 2" dp = %dgb, (4.11)

L = mwr?, (4.12)

amely megmaradd mennyiség. Az aszimptotikus allapotra felirva

L = mub, (4.13)
ahonnan ;
)

Bevezetjiik a 4.10 integralba a 4.11 vatozocserét
2y 0 R
2mu bsm§ = / _, Frocosgdg (4.15)
7

Esetiinkben a két, Ze és Z,e toltést részecske kozott hatd erd

1 Z.7¢
F= afC (4.16)

drteg 12

Ezt behelyettesitjiik az elobbi integralba és atvissziik az allanddkat a a bal oldalra

8megmu?

=0
ﬂbsing = / :_6 cos pd¢p = 2 cos g (4.17)
a -5

Innen megkapjuk a szorasi szoget az litkozési paraméter fliggvényében

0 87T€0Ea
ctg§ = 77 b, (4.18)

ahol E, az alfa részecske aszimptotikus mozgdasi energiaja.



4.5. dbra: A dQQ térszog és a hatdskeresztmetszet geometriai kapcsolata.

A fenti képletet azonban nem lehet kozvetlen médon kisérletileg is ellenorizni, mert
az Uitkozési paramétert nem lehet megmérni, csak a szérodasi szoget. Annak érdekében,
hogy az elméleti modellt kozvetleniil hasonlitsuk ossze a kisérleti adatokkal, az alfa
részecskék szorddasat statisztikailag vizsgaljuk.

Feltételezziik, hogy egy kivalasztott szorécentrumra egyenletes intenzitasu részecs-
kenyalab esik. A 6 és 6 + df kozotti szogintervallumba szért részecskék a hengerszim-
metria miatt

dQ = 27 sin 6df (4.19)

térszogben fognak mozogni. (Az litkdzési paraméter elhnyagolhaté ahhoz a tévolsaghoz
képest, ahol a részecskéket detektaljuk.) A 4.5 abran lathaté, hogy azok a részecskék
szorodnak a df) térszogbe, melyek titkozési paramétere b és b + db kozott van. fgy a
dS§2 térszogbe szérast jellemz6 differencialis hataskeresztmetszet az abran besatirozott
teriilet, tehat

do = 27bdb (4.20)

lesz.
A 4.18 kifejezést differencialva

7., 7> 1
8meoE, 2 sin® g

db = do (4.21)

felirhatjuk a differencialis hataskeresztmetszetet a 6 fiiggvényében

1 ( ZoZe? )2 ctgZ|dd|

do = 27~
7772 \8reoE, 29

(4.22)

sin
Felhsznalva, hogy
dQ) = 27 sin 0df = 27 - 2 sin g Cos gd@, (4.23)



a hataskeresztmetszetet szokasosan, a térszog differencialjaval fejezhetjiik ki

1( 72,22\ dQ
= — . 4.24
do 4 <87T€0Ea> sin4g ( )

Kozvetlentiil mérhet6 mennyiség a detektorba az idoegység alatt az egységnyi feliiletre
beérkez6 részecskék szama

AN NyneyDdo

(4.25)
ahol N, az idGegység alatt beérkezd 16vedékek szdma, ng a szérécentrumok (atom-
magok) koncentriciéja, D a lemez vastagsaga. Felhasznalva még, hogy d2/dS = 1/r?,
ahol r a lemez és a detektor kozotti tavolsag, a Rutherford szérasi képlethez jutunk,
amely a detektalt részcskék szamat fejezi ki a szorasi szog fiiggvényében

NonoD [ Z,Z¢2\° 1
N(§) = . 4.26
() 4r2 <87T€0Ea> sin4§ ( )

A kisérleti adatok teljes mértékben aldtamasztottak a fenti képletet. Ebbdl azt
a kovetkeztetést lehetett levonni, hogy a szords soran az « részecske és az atommag
nem ,érinkeznek”, kozottiik csak a Coulomb-féle taszitéerd 1ép fel. Ehhez az atommag
sugardnak (pontosabban a « részecske és a mag sugarai Osszegének) megfelelGen kicsi-
nek kell lennie. A legnagyobb energidaju természetes eredetii alfa részcskék, melyekkel
a kisérleteket végezték, 7,7 MeV-osak voltak. Egy ilyen energidaju részecske frontalis
iitkozés esetén egy Z rendszdmu atommagot rmin = Z - 3,8 - 10716 m-re kozelit meg.
Arany atommag esetén, amelyre a Rutherford szérasi képlet érvényes, rpp, = 3 - 1071
m. Azt mondhatjuk, hogy az arany atommag sugara R4, < 3-107!4 m.

Késob a kisérleteket elvégezték mesterségesen nagyobb energiara gyorsitott o ré-
szecskékkel is, és azt taldltdk, hogy egy bizonyos energia folott a Rutherford szorasi
képlet méar nem érvényes. Ugyanezt a jelenséget észleték akkor is, ha a szérasi kisérlete-
ket kisebb rendszamu atomokon végezték el. Ennek oka az, hogy ezekben az esetekben
a lovedék annyira megkozeliti az atommagot, hogy mas tipusu erdk, a magerdk is
miikddésbe 1épnek az alfa részecske és az atommag kozott.

Végil azt mondhatjuk, hogy az atommag mérete 4-5 nagysagrenddel kisebb az atom
atmérdjénél. Altalaban Rpag = 1,3 -1075AY3 m, ahol A a témegszam.

4.4 A bolygémodell hianyossagai

A Rutherford altal feldllitott atommodellben az atommag koril taldlhaté elektronok
kor vagy ellipszis palyan keringenek, tehdt dllandéan gyorsulé mozgast végeznek. A
klasszikus elektrodinamika szerint egy gyorsulé mozgast végzd toltott részecskének
sugaroznia kell. A kibocsatott elektomagneses sugarzas energidja a részecske energiajat
csokkenti. fgy a klasszikus fizika szerint egy, az atommag koriil 1év6 elektronnak
allandoan sugaroznia kéne, és energiacsokkenése kovetkeztében mind kozelebb kéne



hogy keriiljon az atommaghoz. A teljesitmény, amellyel egy a gyorsuldssal mozgd
elektron sugaroz

e2a?
- 4.27
6meocd’ (4.27)
ahol ¢ a fénysebesség. Korpalyan mozgé elektronra a (4.2) alapjan
2 2
a=" ¢ (4.28)

r  dmwegmr?

Hidrogénatom esetén, ahol r = 5,29 - 107'' m, az elektron &ltal az elsé pillanatban
kisugarzott teljesitmény

P=46-100"W =2,9-10" eV/s (4.29)

lenne. Ahogy az elektron energiavesztesége kovetkeztében kozeledik a maghoz, a
kisugarzott teljesitmény r*-el forditott ardnyban novekedne. A szdmitdsok azt mu-
tatjak, hogy a klasszikus fizika szerint a hidrogén atom elektronja 1076 s elteltével,
egy spiralis alakt pélya végén belezuhanna az atommagba.

Ez a joslat természetesen ellentmond a mindennapi tapasztalatnak. Eldszor is az
atomok nagyon ritkdn bocsatanak ki elektromégneses sugéarzast, masrészt pedig az
atomok stabil strukturak: egy nem perturbalt atom korlatlan ideig fennmarad anélkiil,
hogy barmilyen médon energiat veszitene. Azt a kovetkeztetést kell levonnunk, hogy
a klasszikus fizika nem érvényes az atomokon beliil mozgé elektronokra.
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Az elektromagneses hullamok
részecsketermeészete

A XIX. szazad végén tobb kisérleti adatot, tapasztalatot nem tudtak a klasszikus fizika
segitségével megmagyarazni. Ezeknek a jelenségeknek a tanulmanyozasa a fény kettos
(hulldm és részecske) természetének feltételezéséhez, és végiil a kvantummechanika
megalkotasdhoz vezetett.

5.1 A feketetest homérsékleti sugarzasa

A tapasztalat szerint minden test elektromagneses sugarzast bocsat ki magabol, mely-
nek jellege a test egyes jellemz6itdl (szin, visszaveréképesség), és a homérsékletétol
fiigg. Ezt homérsékleti sugarzasnak hivjuk. Ugyanakkor a testek el is nyelik a rajuk
esO sugarzas egy részét. Termodinamikai megfontoldsokbdl kovetkezik, hogy a sugarzoé-
képesség és elnyeloképesség ardanya minden testnél ugyanakkora.

A hémérsékelti sugarzas elméleti tanulmanyozdsahoz bevezetiink egy sajatos mo-
dellt, az abszolit fekete testet. Ez definicié szerint minden ra esé sugarzast elnyel.
Ezért (a sugarzoképesség és az elnyel6képesség dlland6 ardnya kovetkeztében), adott
homérsékleten az abszolit fekete test nagyobb intenzitassal sugdroz minden mas testnél.
A gyakorlatban az abszolit fekete test tulajdonsigait megkozeliti egy nagy méreti zart
doboz oldalan vagott kis nyilas: ez gyakorlatilag minden ra esé sugarzast elnyel. Fontos,
hogy a doboz belsejében az elektromagneses sugarzas termikus egyensulyban legyen a
doboz falaival. Ez az egyensulyi homérséklet lesz az abszolut fekete test homérséklete.

A mennyiség, amelyet a kvetkezOkben tanulmanyozni fogunk, a sugarzas spektrélis
energiastrisége. Ezt az egységnyi térfogatra és az egységnyi frekvencia-vagy hullam-
hossztartomanyra vonatkoztatjuk

AW W
T avdy T avax
Termodinamikai meggondoldsok alapjan be lehet bizonyitani a Kirchhoff-torvényt,

amely kimondja, hogy a feketetest altal kisugarzott sugarzas spektralis stirtisége uni-
verzalis fiiggvénye a frekvencianak és a hémérsékletnek

pudv = F(v,T)dv. (5.2)

Pu (5.1)

41
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5.1. dbra: A feketetest-sugarzas spektralis energiasfiriisége a frekvencia fliggvényében.

Szintén altalanos termodinamikai megfontolasok alapjan vezették le a Wien-torvényt,
amely sziikiti a lehetséges fliggvények osztalyat

pudv =13 f <%) dv. (5.3)

Az f(v/T) figgvény alakja kisérletileg meghatérozhats. Az 5.1 &dbran lathaté a két
kilénbozo homérsékletre felrajzolt kisérleti gorbe.

A mult szazad végi fizikusok szamara komoly kihivéas volt ennek a fiiggvénynek az
elméleti levezetése. Annak érdekében, hogy a fiiggvény konkrét alakjat megkapjak,
valamilyen feltételezéssel kellett élnitik a sugarzas-kibocsatdas mechanizmusara. Ha
valaki ily médon a kisérlettel egyezo képletet taldl, nagy valészinliséggel ratalalt arra
a modra, ahogyan az atomok sugarzast bocsatanak ki.

A Wien-torvénybél az f(v/T) figgvény konkrét alakja nélkiil is két fontos, kisérle-
tileg ellendrizhetd Osszefiiggés vezetheto le. Az els6 a Stefan-Boltzmann torvény, amely
a sugarzas teljes energiastiriiségére vonatkozik

u= /OOO pudv = /OOO Vi f <%> dv. (5.4)

Elvégezve az x = v/T behelyettesitést azt kapjuk, hogy a T hémérsékletii abszolut
fekete testtel egyensilyban 1év6 sugarzas energiastriisége az abszolut hémérséklet ne-
gyedik hatvanyaval aranyos

u="T* /Ooo 2 f(x)dx = oT*. (5.5)



Ha a feketetest egységnyi feliilete dltal egységnyi id6 alatt kibocsatott (¢ sebességgel
terjedd) elektromagneses sugdrzas energidjat fejezziik ki, akkor megkapjuk a Stefan-
Boltzmann torvényt

® = uc = acl* = oT?, (5.6)

ahol o = 5,67-107% W/m?K* a Stefan-Boltzmann allandd.
A masik egyszertien levezetheté torvény a Wien-féle eltolédési torvény. Ez a hullam-
hossz szerinti spektralis energiastirtiségre vonatkozik. Felhasznalva, hogy

c c
pudv = —prd\; v = 3 & dv = _ﬁd)\ (5.7)
azt kapjuk, hogy
=S (i) dA (5.8)
PAEA=NT ) ‘

Az eltolédasi torvény a p, fliggvény maximumanak a helyét adja meg. Ennek meghaté-
rozasa érdekében a fliggvény \ szerinti derivaltjat egyenlové tessziik nullaval, ahonnan
az 1 = 5 jelolés bevezetésével azt kapjuk, hogy

5f(n) +nf'(n) =0. (5.9)

A fenti egyenletet az f(n) fliggvény konkrét alakjénak ismerete nélkiil nem tudjuk
megoldani, de feltételezziik, hogy van egy megoldds, amit C’-vel jeloliink, és ez egy
adott dllandé mennyiség. Ha A.c-al jeloljiik azt a hullimhosszat, amelyre a spekralis
energiastriségnek maximuma van, akkor

C p—
Al

' (5.10)

ahonnan megkapjuk a Wien-féle eltolodési torvényt
AT = C, (5.11)

vagyis nagyobb homérsékleten a spektrum maximuma alacsonyabb hullamhosszak felé
tolédik el. A C allandé kisérleti értéke 2,898 - 1073 mK.

A tovabbiakban bemutatjuk, milyen prébalkozasok sziilettek a spektrélis ener-
giastirtiséget megadod univerzalis fiiggvény levezetésére. A XIX. szazad végén Rayleigh
és Jeans egy zart dobozban talalhato, a doboz falaival egyensilyban 1évo elektromagneses
sugarzas modelljével dolgoztak. A zart térben taldlhato sugarzas akkor van egyenstly-
ban, ha allohullamokat alkot. Ha az tireg egy L élhosszusagu kocka, akkor az x, y és
a z iranyokba terjed6 allohullam esetén a 2L és a hullamhossz hédnyadosa egész szam
kell hogy legyen

j _2 95

c=5 = L2

j _2 95

Yy )\y » =
2L

je= =123 (5.12)

z



5.2. 4bra: Az 4lléhulldm kialakuldsa.

Ha egy tetszdleges, 0., 0, és 0, irdnyszogekkel jellemzett irdnyba terjedd hullamra irjuk
fel a feltételt, akkor az 5.2 dbra alapjan meg kell figyelniink azt, hogy ahhoz, hogy az
S feliiletre beeso hullam és a visszavert hullam az A pontban kioltsa egymaést, fenn kell
allnia az

A
Lcosb, :jz§ (5.13)

egyenloségnek. Ugyanezt a kifejezést az y és z iranyokra is felirva, és figyelembe véve,

hogy
cos® f, + cos® 0, + cos® 0, = 1, (5.14)

a kovetkezo feltételt kapjuk

21\ 2
.2 .2 .2
Je +J, T = <T) , (5.15)
ahol
je=0,1,2...
j,=0,1,2. ..
4. =0,1,2... (5.16)

A kovetkezOkben meghatarozzuk, hogy hany allohullam alakulhat ki a A és a A +
dX hulldmhossz-intervallumban. Ennek érdekében az &llohulldmokat a j,, j, és 7.
tengelyek &ltal alkotott fazistérben abrazoljuk, ahol minden pontnak egy lehetséges
allohulldm felel meg (5.3 dbra). Az dllandé hulldmhosszisdggal jellemzett alléhulldmok

ebben a térben egy
2L
J=AJJi il tit= N (5.17)

sugarti gombfeliilet els6 nyolcadan helyezkednek el. Nagy j esetén, amikor a hulldm-
hossz joval kisebb az lireg méreténél, a j-t folytonos valtozénak lehet tekinteni. Ekkor
azok az alléhullamok, melyeknek hulldimhossza A és A + dA intervallumban van, a j és



5.3. dbra: A j fazistér pontjai.

a 7 + dj sugart nyolcad gombfeliiletek kozott helyezkednek el a fazistérben. Ezeknek a
szama

N S T
N(j)dj = §47T]2d] = 5]2d]. (5.18)
Felhaszalva a 5.17 kifejezést, és azt, hogy
. 2L
dj = —de, (5.19)
ezt a szamot felirhatjuk a hullaimhossz fiiggvényében is
. AmL3dA

Az eddigi szamitasoknal nem vettiik figyelembe, hogy egy allohullaimnak két egymasra
meroéleges polarizacids irdnya lehet. Ez a tény megkétszerezi az allohulldimok szamat
N'(X\) = 2N(A). Elosztva ezt az tireg térfogataval megkapjuk az egységnyi térfogatra
esO, A és A + d\ hullamhossz-intervallumban 1év6 alléhullamok szamat

_ 8mdA

n(\)dA = =55

(5.21)

Az eddigi levezetés nem tartalmazott semmi olyan feltételezést, amely ma nem
allnd meg a helyét. Azonban a tovabbiakban, amikor Rayleigh és Jeans a spektrélis



Rayleigh
Jeans, |
l \ Wien

kisériet”” N

.

5.4. abra: A feketetest-sugarzas spektralis energiasiiriisége a kiillonbozo elméletekben.

energiastriséget fejezték ki, egy olyan feltételezéssel éltek, amely csak folytonos e-
nergiaeloszlas esetén érvényes, az energia ekviparticio elvét hasznaltak fel. Ennek a
klasszikus fizikdban érvényes tételnek értelmében egy oszcillator két szabadségi fokara
Osszesen € = kT energia jut (k a Boltzmann-allandd), a hullimhossztdl (frekvencidtol)

fliggetleniil. Evvel a feltételezéssel a spektralis energiastirtiségre a kovetkezd képlet
adodik

8rkTd\
pAdA = en(N)d\ = —a (5.22)
vagy a frekvencia fiiggvényében
8tv2kTd
pydy = 77”/03 v (5.23)

A fenti képletek a Rayleigh-Jeans sugarzasi torvényt fejezik ki. A spektrélis ener-
giastlirliségnek az gy kapott értékeit Osszehasonlitva a kisérleti adatokkal (5.4 dbra),
azt latjuk, hogy csak nagy hullamhosszakra kapunk egyezést. A révid hullamhosszakon
tapasztalhaté nagyméretii eltérést a XIX. szazad végén ibolyantili katasztrofa néven
emlegették.

Az elletmondaés feloldasa végett Wien feltételezte, hogy az energia-ekviparticié elve
a sugarzasra nem érvényes. E helyett ugy vette, hogy a sugarzé energia eloszlésa a
kiilonboz6 frekvencidk kozott hasonld a gazmolekulak Maxwell-féle sebességeloszlasa-
hoz. gy jutott el a Wien-féle sugdrzési torvényhez

prdd = Lexp (—3) dA. (5.24)
Amint az a 5.4 abran is lathato, ez a torvény csak kis hullamhosszakra érvényes.
Ilyen el6zmények utdan Planck 1900-ban empirikus tuton egy olyan Osszefiiggést
irt fel, mely egyezett a kisérleti tapasztalattal. Ahhoz, hogy ezt a képletet elméleti
uton is megindokolja, avval a feltételezéssel kellett élnie, hogy az elektroméagneses
allohullamok (oszcillatorok) csak olyan energiadllapotban lehetnek, mely egész szamu



tobbszorose egy legkisebb, €y energidanak. Ezekre az energidkra érvényes a Boltzmann-
féle statisztikai eloszlas, tehat egy E,, energiju dllapot valészintisége az exp(—E,, /kT)
faktorral aranyos, ahol F,, = ney. Egy adott v frekvencidju oszcillator atlagos eneridja
ennek alapjan

> neg exp (— %)

Yew (i)
lesz. A fenti hanyadost felirjuk gy, mint a logaritmus derivaltjat, a végtelen mértani
sort Osszegezziik, majd elvégezziik a derivalast

FE =

(5.25)

J— d € €
E = 607€h1<1+e—% +€—i—ﬁ+...>
4 ()
= ¢ — In — = - : (5.26)
d (—ﬁ) 1 —exp (ﬁ) exp (ﬁ) -1
I
men — 87 8meg 1
prd\ = FE Fd)\ = - d\ (5.27)
exXp (ﬁ) -1
és
2
1
pudv = UL dv. (5.28)

A exp (,:—OT) -1
Annak érdekében, hogy ez az Osszefiiggés kielégitse az (5.3) torvényt, fel kell tételez-
niink, hogy ¢y ardnyos a frekvencidval

€0 = hv, (5.29)

ahol h egy univerzalis allando. fgy megkapjuk a kisérleti adatokkal pontosan egyezo
Planck-féle sugarzasi torvényt

8why? dv
A exp (Z—:’;) -1

pudv = (5.30)

A h univerzalis dllandot Planck-féle allandénak hivjuk. Ennek kisérletileg meghataro-
zott értéke 6,626 - 10734 Js.

fgy végiil Planck arra a kovetkeztetésre jutott, hogy hogy az elektromégneses sugar-
zas kibocsatdsa és elnyelése csak hv energiaadagokban torténhet. Ezt a minimalis
mennyiséget energiakvantumnak nevezte el. Az 1900-ban bevezetett energiakvantum
fogalma volt az alapja a késobb megalkotott, az atomfizikdban alapveto szerepet jatszd
kvantummechanikanak.

5.2 A fényelektromos hatas. A foton

A mult szdzad végén egy masik jelenség, amelyet a klasszikus fizika szerint nem tudtak
értelmezni, a fényelektromos hatas volt. A kiilsé fényelektromos hatas 1ényege az, hogy
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5.5. dbra: A fényelektromos hatéds vizsgédlata fotocellaval.

ha egy fémlapot megfelel6 frekvenciaju fénnyel megvildgitunk, akkor az elektronokat
bocsat ki magabol.

A fényelektromos hatds mennyiségi tanulmanyozasahoz az 5.5 abran lathaté lég-
ritkitott csovet (fotocellat) lehet hasznédlni. Az andd és a katdd kozott keletkezd
(a kibocsatott fotoelektronok altal szallitott) daram erdsségét az elektrodok kozé kap-
csolt fesziiltség és a katédot megvildgito fény frekvencidja és intenzitasa fliggvényében
vizsgaltak. Ezen mérések alapjan allitottak fel a fényelektromos hatas torvényeit.

Az 5.6 abran az aramerdsséget a fesziiltség fliggvényében abréazoltuk, kiillonbozo
intenzitasti, de azonos frekvenciaju fény esetén. Az U, zardfesziiltség a kibocsatott
fotoelektronok maximalis energidjdnak a mértéke (£, = elUy), mig a nagyobb pozitiv
fesziiltségeken bealld telitési dramerdsség (ennek megfeleléen minden kibocsétott elek-
tron eljut az anddra) az idéegység alatt kibocséatott elektronok szamaval aranyos.

A fényelektromos hatés els6 torvénye azt modja ki, hogy a telitési aramerdsség
egyenesen aranyos a katddra érkezo fény fluxusaval. A masodik torvény szerint a
zéréfesziltség értéke csak a fény frekvencigjatol fiigg, az intenzitdsatél nem (5.6 és 5.7
abra). A zaréfesziiltség, és igy az elektronok maximalis energidja is linedrisan né a fény
frekvencigjaval (5.8 dbra). Masképp, a sugdrzas intenzitdsa a fotoelektronok szadmara
van hatassal, energiajara nem, mig a kibocsatott elektronok maximalis energiaja csak a
fény frekvenciajatol fiigg. A fény hullamelmélete nem képes magyarazatot adni ezekre
a tényekre.

A fényelektromos hatas harmadik torvénye kiegésziti a masodikat: 1étezik egy, a
katéd anyagara jellemzo kiiszobfrekvencia, mely alatt nem jon létre a fényelektromos
hatds. A negyedik torvény pedig azt mondja ki, hogy fényelektromos hatas a
megvilagitas kezdetekor azonnal (kevesebb mint 3 - 1079 s utdn) jelentkezik. Erre az
azonnali jelentkezés magyardzatara sem képes a hullamelmélet. Ezen elmélet szerint
az elektronnak hosszu idén keresztiil kéne gytijtenie a sugarzas energiajat ahhoz, hogy
képes legyen kilépni a fémbol. Egyes klasszikus szamitasok szerint ez az id6 az egy évet
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5.6. dbra: Az &dramerdsség a fesziiltség fliggvényében kiilonbozé intenzitdsi de azonos
frekvencidju fény esetén.
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5.7. dbra: Az aramerGsség a fesziiltség 5.8. dbra: Az elektron maximélis ener-
fliggvényében kiilonbozé frekvenciaji fény gidjanak és a megvilagitd fény frekvenci-

esetén. djanak a kapcsolata.



is elérheti!

Nyilvanval6, hogy a fényelektromos hatasnal a fénynek egy olyan tulajdonsaga je-
lentkezik, melyet a klasszikus hulladmelmélet nem vett figyelembe. A fényelektromos
hatas magyarazatat Einstein adta meg 1905-ben.

Kiindulva Planck elméletébol, hogy az elektromégneses sugarzas csak hr ener-
giaadagokban bocsatédik ki és nyelodik el, Einstein feltételezte, hogy ez a kvantalas
terjedés kozben is megmarad, vagyis bizonyos kortiilmények kozott a fény ugy viselkedik,
mintha hv energiaju részecskékbdl dllana. Ezeket a fényt alkotd részecskéket fotonnak
nevezték el.

Mivel a foton teljes energidja E' = hv, a tomeg-energia ekvivalencia szintén Einstein-
féle képletébdl (E = mc?) kifejezhetjiik a foton mozgdsi tomegét

_hV h

_w 5.31
A (5:31)
A foton egy fénysebességgel mozgo részecske, igy impuzusa
h
p=mec= . (5.32)

A foton csak ¢ sebességgel mozoghat, nyugalomban (vagy c-nél kisebb sebességnél) nem
létezik. Ez abbdl kovetkezik, hogy fénysebességgel mozogva véges a mozgasi tomege
(ellentétben a szokasos részecskéktdl), és a

02
mo =my/1l— = (5.33)

képletbe v = ¢-t irva a nyugalmi tomeg my = 0-nak adodik.

Ez a fotonelmélet latszoélagos ellentmondésban van a fény elektromagneses hullam
jellegével amit szamos kisérleti tény (interferencia, diffrakcid, polarizacié) tdmaszt ala.
A megoldast a kvantummechnika nytjtja. E szerint a fény kettds (részecske és hullam)
természet, és a kisérleti berendezéstol fliigg, melyik jelleg keriil el6térbe.

A fotonelmélet segitségével a fényelektromos hatds magyarazata igen egyszerii.
Egy foton, a fémben elnyelédve teljes energiajat egy elektronnak adja at, amely en-
nek hatasara kiléphet a fémbol. Felirva ennek a folyamatnak az energiamérlegét, az
Einstein-képlethez jutunk

hv =L+ E,. (5.34)

Itt L a kilépési munka, vagyis az elektronnak a fémbdl valo kilépéséhez sziikséges ener-
gia. Ez a képlet azonnal megmagyarazza az elektron E. energidjanak linearis fliggését
a frekvenciatél. A minimalis frekvencidt, amelyre még a fényelektromos hatds létrejon,
avval a feltételezéssel kapjuk meg, hogy a kilépé elektron energiaja elhanyagolhatd

hvy = L. (5.35)

A kilépési munka, és igy a kiiszobfrekvencia is, egy, a fémre jellemz6 allandé.

Az els6 torvény magyarazata is kézenfekvo: a fény intenzitasa a fotonok szamaval
aranyos, és evvel lesz ardnyos a fotonok altal kititott elektronok szama is. A fotonok
és elektronok energiaja nem fog fiiggeni a fény intenzitasatol.

A fényelektromos hatas kisérleti vizsgalata és a 5.34 képlet segitségével hatdarozhaté
meg kisérletileg igen egyszertien a Planck-allandé szamértéke.
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5.9. abra: A rontgencsd.

5.3 A rontgensugarzas

Az elébbi fejezetben lattuk, hogy a fényelektromos hatds soran a foton teljes energiajat
egy elektronnak adja at. Felvetodik a kérdés, lehetséges-e a forditott folyamat, vagyis
hogy egy elektron energidja egy részének rovasara fotont hozzon létre.

Ezt a jelenséget Rontgen fedezte fel 1895-ben. Az altala X-sugaraknak elnevezett
sugarzas akkor keletkezik, amikor a nagy energiaju elektronok becsapddnak egy fém
felilletébe. A 5.9 abran lathatd légritkitott csé elektrodjai kozé tobb tizezer volt
fesziiltséget kapcsolnak. A fitott katéd altal kibocsatott, nagy energiara felgyorsitott
elektronok becsapddnak az antikatédnak nevezett fémfeliilletbe. A keletkezett X (vagy
Rontgen) sugarzéas az antikatod feliiletét elhagyva kilép a cs6bol. Azt észlelték, hogy
ez a sugarzas kiillonosen penetrans, sok anyagon athalad, amin pl. a lathaté fény nem.
Eszlelni annak alapjan lehet, hogy megfeketiti a fényképezd lemezt, fluoreszcenciat
okoz és ionizdlja a gazokat. Megallapitottak, hogy az elektromos és a magneses mezo
nem tériti el az X-sugarakat, tehat ezek nem hordoznak elektromos toltést.

Azt, hogy a rontgensugarak elektromagneses természetiiek, mar a felfedezésiik utan
feltételezték. Ugyanis a klasszikus elektrodinamika szerint, ha egy mozgd toltés le-
fékezodik, akkor elektromégneses hulldimokat bocsat ki. Kézenfekvének tiint, hogy a
rontgensugarak elektromagneses jellegiiek, amelyek az elektronok fémben vald lefékezo-
dése miatt keletkeznek, csak jéval rovidebb hullamhosszisagiak, mint a lathaté fény.

Ezt a feltételezést késobb tobb kisérleti eredmény tamasztotta ala.

Az els, Barkla kisérlete (1906), bebizonyitotta azt, hogy a rontgensugarak po-
larizalhatok, tehat transzverzalis hullam természetiiek. A kezdetben polarizalatlan
rontgensugarak grafitra esnek, amely szorja a sugarakat (5.10 dbra). A szérds dgy
torténik, hogy az elektromégneses sugarzas az elektromos tér rezgési iranyaval parhu-
zamos rezgésre kényszeriti az elektronokat, majd ezek a rezgési iranyukra merdlegesen
masodlagos sugarzast bocsatanak ki. fgy a merdleges iranyba szort sugarzas linearisan
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5.10. 4bra: A Barkla-kisérlet vézlata.

polarizalt kell hogy legyen. Ezt a tényt egy méasodik polarizalé kozeg segitségével lehet
ellenérizni. Ha a polarizalt sugarzas szorodasat ismét merdleges iranyba vizsgaljuk
a polarizaciés iranyhoz viszonyitva 6 szog alatt kilépo sugarak esetén, a polarizacio
elméletébél ismert sin? f-val ardnyos intenzitdseloszlast kell hogy kapnunk.

A kisérleti eredmények jol egyeztek az igy megjosolt intenzitaseloszldssal, tehat
bizonyitast nyert, hogy a rontgensugarak transzverzalis hullimok. Most mar azt a
feltételezést kellett bizonyitani, hogy hullamhosszuk jéval kisebb a lathaté fény hul-
lamhosszanal.

A hullamhossz meghatarozasat az optikabdl atvett mddszerekkel, diffrakcié és in-
terferencia létrehozasaval lehet elvégezni. Olyan diffrakcids racsot kell alkalmaznunk,
amelynek racsdllandéja nem sokkal nagyobb a rontgensugarak feltételezett hulldm-
hosszanal. Ilyen természetes diffrakcids racs a kristalyracs, ahol a szomszédos atomok
kozotti tavolsag felel meg a diffrakcids racs allandéjanak.

Ha egy kristalyracsra rontgensugarat bocsatunk, az atomok mésodlagos hullamfor-
rassa valnak, tehat mindegyik gémbhullamot bocsat ki. A szabalyosan elhelyezkedd
atomokrol szérédott sugarak adott irdnyokba erdsiteni fogjak egymaést, és igy diffrakcios
maximumokat észleliink. Ezek helyzetébdl a sugarzas hullamhossza meghatarozhaté.

Az elsé ilyen jellegti kisérletet Laue végezte el 1912-ben. A rontgensugarak kol-
limalds utan egy kristalyra (pl. kvarc) esnek. A kristdlyon athaladé és szérodott su-
garakat egy fényképezdlemezen fogjak fel, itt alakul ki a diffrakciés kép (5.11 dbra). A
maximumok helyzetébol Laue meghatarozta a hasznalt rontgensugarak hulladmhosszat.
Ezek a 0,13 és 0,48 A intervallumban voltak. Ma a 0.1 és 100 A hulldimhosszak kozotti
elektromagneses sugarzast szoktak rontgensugaraknak nevezni.

A rontgensugarak spektrumanak a meghatarozasahoz a Laue-moddszer elég nehéz-
kes. Sokkal célravezetdbb a Bragg-mddszer (1913), amely szerint a rontgensugarak ugy
szorodnak, mintha a kiilonb6z6 kristalysikokrél verédnének vissza. Ilyen egyméssal
parhuzamos kristalysikokbdl allo csalad tobb is szerkesztheto egy kristdlyon beliil, de
csak néhdny olyan van, amelyek esetében a racspont-siiriiség elegendéen nagy (5.12
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5.11. dbra: Rontgensugarak elhajlasanak vizsgalata a Laue-modszerrel és a kvarckristallyal
kapott diffrakciés kép.

abra). Az egymadssal parhuzamos kristalysikokat Bragg-sikoknak nevezziik.

Egy adott kristalysikra es6 parhuzamos sugarnyaldbot a stk minden atomja tetszole-
ges irdnyaba szorni fogja. Abban az esetben, ha a bees6 sugar és a szort sugar a kristaly-
sikkal ugyanazt a 6 szoget fogja bezarni, akkor a szort nyalabot alkoté sugarak kozotti
utkiilonbség nulla, tehat ebbe az iranyba diffrakciés maximumot kapunk, a hullam-
hossztdl fiiggetlentil. Mivel ezen nullad rend diffrakciés maximumot a visszaver6dés
torvénye altal megadott irdnyban kapjuk, az egy kristalysik dltali szorast visszavero-
désnek is tekinthetjiik.

A kiilonb6z6 parhuzamos kristélysikokrol | visszaverodott” hullamok bizonyos ese-
tekben erOsiteni fogjak egymdést. Ez akkor kovetkezik be, ha a visszavert sugarak
kozotti utkiilonbség a hulldimhossz egész szamu tobbszorose. fgy az b.13 dbra alapjan

2dsinf =n\; n=1,2,3,... (5.36)

ahol d két szomszédos kristalysik kozotti tavolsag, mig 6 a beeso sugar és a kristalysik
altal bezart szog. A fenti képletet Bragg-féle 0sszefiiggésnek nevezik.

A Bragg-féle osszefiiggésen alapul a rontgenspektroszkdpia, vagyis a rontgensuga-
rak hullamhossz szerinti elemzése. Az egyik bevalt mddszer a rontgensugarak spek-
trumanak meghatérozasahoz a Bragg-féle forgdkristdlyos médszer (5.14 dbra). A kiilon-
boz6 diffrakcids maximumokat a detektor helyzetének a valtoztatasaval észleljik. A de-
tektor méri az egy adott irdnyba szért rontgensugarak intenzitdsat. Annak érdekében,
hogy az interferencia ugyanazon Bragg-sikokrdl | visszaverddott” hullamok kozott jojjon
létre, mig a detektort 20 szoggel forgatjak el, addig a kristalyt is elforgatjak 6 szoggel.
fgy egy adott rontgenforrds esetén a szort sugarak intenzitasat mérik a 0 szog fiiggvé-
nyében. Az (5.36) Bragg-osszefiiggésbél, lerogzitve az n értékét (pl. n = 1-re, mert
ezek a maximumok a legintenzivebbek), a 6 szoghdl ki lehet szamitani a hullimhosszt.
[gy barmely rontgensugdrzds spektruma meghatérozhato.



5.12. abra: Kristalysikok egy kobos
elrendezésti kristalynal.
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5.13. abra: Szérddas a Bragg-sikokon.
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5.14. abra: A Bragg-féle forgdkristalyos modszeren alapuld rontgenspektrométer.
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5.15. 4bra: Ruténiummal (Ru) szennyezett rédium (Rh) antikatéd &ltal kibocsatott
rontgensugarak spektruma kiilonbozo gyorsito fesziiltségek esetén.

A rontgensugarak spektrumat elemezve arra a kovetkeztetésre jutottak, hogy en-
nek két osszetevije van: egy folytonos spektrum, mely egy, a gyorsitd fesziiltségtol
fligg6 minimalis hullamhossztél kezdve minden hulldmhosszisagt sugarzast tartal-
maz; erre ratevodik egy diszkrét spektrum, amely bizonyos, a katéd anyagatol fiiggo
hulldmhosszokon megjelend éles csticsokbdl &ll (5.15 abra).

A spektrum folytonos Gsszetevoje a klasszikus elmélet szerint is varhato volt. Ugyan-
is a nagy energiaju elektronok az antikatédban, az atommagok elektromos terében
lefékez6dnek, ami elektromagneses sugarzas kibocsatassal jar (fékezési sugéarzas). Vi-
szont a gyorsitd fesziiltséggel szigortian forditottan aranyos minimalis hullamhossza a
spektrumnak nem magyarazhaté meg a sugarzas hullamtermészete alapjan. Azonban
a fotonelmélet igen egyszeri magyarazattal szolgal.

Az eU energiara gyorsitott elektronok az atommagok kozelébe keriilve energiajuk
egy részét foton vagy fotonok formédjaban kisugarozzak. Hataresetben egy elektron
olyan nagy energiaju fotont bocsathat ki, hogy teljes mozgasi energiajat elvesziti. Tehat
kibocsatott foton energiaja nem lehet nagyobb az elektron kezdeti mozgasi energiajanal

eU = hipax = )\h—c (5.37)

min



Innen a minimalis hullamhosza a fékezési rontgensugarzasnak

he

Amin = Wik (5.38)
A fenti képlet tokéletesen megmagyarazza a kisérleti tapasztalatot.

A diszkrét spektrumu rontgensugérzast karakterisztikus sugarzasnak is hivjak, mert

a diszkrét vonalak helyzte kizardlag az antikatéd anyagatol flige. A karakterisztikus

sugarzas hulldmhosszait Moseley kiilonboz6 sorozatokba rendezte, melyket K, L, M

stb. bettikkel jeloliink. Az egyes sorozaton beliili vonalakat K, Kj stb.-vel jeloljik. Az

egyes szinképvonalak hullimszémaira (a hullimhossz reciproka) Moseley a kovetkezo

empirikus Osszefliggéseket allitotta fel

Pk = R(Z—1) (1 - %) (5.39)
v, = R(Z-17,5)? G — %) : (5.40)

A fenti képletek a Moseley-torvényt fejezik ki. Z az antikatod anyaganak rendszama, R
a kovetkezo fejezetben részletesen targyalandé Rydberg-allandé. A K, vonalra n = 2,
a Kg-ran = 3 és igy tovdbb, mig az L sorozat esetében az n minimalis értéke 3.

A Moseley-térvény magyarazata az atomokban létezd diszkrét energiszintek kozotti
elektronatmenetek segitségével lehetséges. A diszkrét spektrum léte az atomok diszkrét
energiaszintjei létezésének egyik bizonyitéka. Erre a témara és az elektronatmenetek
targyalasara egy késobbi fejezetben visszatériink.

Nagyon fontos a Moseley-torvényben, hogy egy adott szinképvonal hullamszaméanak
négyzetgyoke linedrisan véaltozik az antikatéd anyagénak rendszaméval (5.16 dbra).
Ennek alapjan egyszerti hullamhossz-méréssel egy ismeretlen anyag rendszama megha-
tarozhato.

A rontgensugaraknak sok gyakorlati felhasznaldasuk van a gydgyaszatban, a krista-
lyok, makromolekulak szerkezetének a meghatarozasaban stb.

5.4 A Compton-hatas

A Compton-hatés is egy olyan jelenség, melyben az elektromégneses sugarzas részecske-
természete nyilvanul meg.

A fény szérodasat szabad vagy gyengén kotott elektronokon a klasszikus elektrodi-
namika alapjan Thomson tanulményozta. Fzen elmélet szerint a széras nem valtoztatja
meg a fény hullamhosszat. A Thomson-széras képlete lathaté fényre jol egyezik a
kisérleti tapasztalattal. A rontgensugarakkal végzett szorasi kisérletek azonban azt
mutattak, hogy a szort sugarzasban a beesénél nagyobb hulldamhosszisagu sugarzas is
megjelenik. Ennek magyarazata ismét csak a sugdrzas részecsketermészetének feltéte-
lezésével lehetséges.

Az 1920-as évek elején Compton a rontgensugarak szérasat elméletileg és kisérle-
tileg is tanulmanyozta. Feltételezte, hogy ebben a szorodasban a sugarzas részecske-
természete nyilvanul meg. fgy a széras lefrasa a foton-elektron iitkozés targyalasaval
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5.16. abra: A Moseley-diagram.

lehetséges. Ebben a megkozelitésben a szort sugarzas nagyobb hullamhossza természe-
tes, mivel a foton az iikozés soran energiajanak egy részét atadja az elektronnak, ami
hullamhossz-novekedéssel jar.

Az elektront szabadnak és kezdetben nyugalomban lévonek tekintjiik. A foton
kezdeti impulzusa p, a ¢ szoggel valé szérédés utdn p/. Az elektron a 6 szoggel jellemzett
irdnyba indul el p; impulzussal (5.17 dbra). A folyamatra felirjuk az impulzus-és ener-
giamegmaradas torvényét

7= P+ (5.41)
E = E +T. (5.42)

o

5.17. dbra: A foton szdrasa szabad elektronon.



Az 5.17 dbra alapjan

P2 =p*+p” — 2pp cos . (5.43)
Az elektron impulzusat az energiaja segitségével irjuk fel
Ap? = E? —mic* = (T, + moc?)? —mict = T2 + 2moc*T,, (5.44)

ahol F, a teljes relativisztikus energiat, T, a mozgési energiat jeloli. mg az elektron
nyugalmi tomege.
Masrészt a mozgési energia kifejezhetd az (5.42)-bol
T.=hv—hV (5.45)

Az utébbi két kifejezést behelyettesitve az (5.43)-ba, majd néhany egyszerii dtalakitédst
végezve megkapjuk a szért foton és a beesé foton hullamhosszainak kiilonbségét

(hv — h')? 4 2moc® (v — W) = (hw)?* + (h/')? — 2hvh cos ¢ (5.46)

2moc*(hv — hv') = 2hvhy/ (1 — cos ¢) (5.47)

BE(EE) = o 049

(g -
h

N=—X\ = m—oc(l — cos @). (5.50)

Tehat a Compton-szoras soran a foton hullamhosszanak megvaltozasa a kovetkezo
egyszeru képlettel irhaté le
AX = Ao(1 — cos ), (5.51)

ahol
h

Ag=——=2,4-10""m (5.52)
mopcC
a Compton-hullamhossz, ami egy univerzalis allando.

A 5.51 képletbdl leolvashatd, hogy a hullamhosszvaltozéds csak a szérodasi szogtol
fiigg, nem fiigg a sugarzas kezdeti hulldmhosszatdl, és ez a valtozds 10712 m nagysig-
rendl. Innen lathato, miért nem észlelték a Compton-hatast lathaté fény esetén: a
relativ hulldmhossz-valtozéas csak 1075 nagysdgrendii. Rontgensugdrzas esetén viszont
ez a relativ hulldmhossz-valtozas mar szamottevo.

Kisérletileg a Compton-hatas az 5.18 abréan ldthaté berendezéssel mutathato ki.
Egy monokromatikus rontgennyalabot egy céltargyra bocsatanak, majd egy rontgen-
spektrométerrel kiilonboz6 szogek alatt vizsgaljak a szort sugarak spektrumat. Az igy
nyert spektrumokat néhany szérasi szog esetén az 5.19 dbran mutatjuk be. Jol lathato
a hulldmhossz-valtozas novekedése a szorasi szog fliggvényében. Ugyanakkor a szért
spektrum mindig tartalmazza az eredeti hullamhosszat. Ez a tény avval magyardzhato,
hogy a sugarzas nem csak a szabad, hanem az erésen kotott elektronokon is szérodik.
Ebben az esetben a foton az egész atomnak adja at impulzusa egy részét. Mivel az
atom tomege tObb ezerszer nagyobb az elektronéndl, a teljes atomon szérédott fotonok
hullamhossza csak igen kis mértékben valtozik. Ennek a valtozasnak a nagysdgrendje
Ay = h/(mac), ahol my az atom témege, tobb ezerszer kisebb a szabad elektronokon
szorédott fotonok hullamhosszvaltozasanal, ezért elhanyagolhato.
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5.18. abra: A Compton-hatds kisérleti kimutatéasa.
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5.19. abra: A Compton-széras spektruma.




6

Az atomok régi kvantumelmélete.
Az elektron hullamtermészete

6.1 Az atomok optikai spektruma

A szilard testek altal kibocsatott folytonos spektrumu hémérsékleti sugarzassal el-
lentétben egy gz atomjai (egyediilallé atomok) valamilyen médon gerjesztve (elektro-
mos kistilés vagy melegités titjan), vonalas szinképpel jellemezhetd sugérzast bocsata-
nak ki.

Mar a XIX. szazadban megfigyelték, hogy a szinkép a fényt kibocsatd elemre
jellemz6, tehat egy adott atomfajta mindig ugyanolyan hullamhosszakat tartalmazo
szinképet ad. Logikusan kovetkezik, hogy a kibocsatott fény jellege az atom bels6 tu-
lajdonsagaitol fiigg, tehat a szinképek informéciot nydjthatnak az atomok stuktirajara
vonatkozolag. A 6.1 abran harom elem szinképvonalait abrazoltuk a lathato tar-
tomanyhbdl.

Kiilonboz6 elemek szinképei esetén a szinképvonalakat valamilyen modon rendsze-
rezni probaltak, a hullamhosszak kozott matematikai Osszefliggéseket kerestek. A leg-
egyszeriibb szinkép, a hidrogén szinképének vonalai kozott Balmer 1885-ben egyszerii
matematikai Osszefiiggést fedezett fel. A sziképvonalak hullamszéamai megadhatok a
kovetkezo egyszeri képlettel

5:%:R<i—i>7 (6.1)

aholm =2, R =1,0967758 - 10" m~! pedig egy univerzalis &llandé, amit ma Rydberg-
allandénak hivunk. Az n egy 2-nél nagyobb egész szam, kiillonbozo értékei kiilonbozo
szinképvonalak hulldmszamat szolgéltatjak.

Késobb felfedezték, hogy a hidrogénatom ibolyantili és infravoros szinképében 1évo
szinképvonalak hullamszamai is leirhaték a 6.1 képlettel, csak az m helyébe mas egész
értéket kell irni. Minden esetben n > m.

Az egyazon m-hez tartozé szinképvonalak sorozatot alkotnak. Ezeket a soroza-
tokat felfedezojiikrol nevezték el. m = 1 esetén az ibolyantuli tartomanyban taldlhaté
Lyman-sorozatot kapjuk. A lathaté tartoményaban taldlhaté szinképvonalak (m = 2)

61
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6.1. dbra: Az atomos hidrogén, hélium és higany szinképvonalai a lathaté tartomanybol.

a Balmer-sorozatot alkotjdk. Az infravoros tartoméanyban helyezkednek el a Paschen
(m = 3), a Brackett (m = 4) és a Pfund (m = 5) sorozatok.

Az ezeket a sorozatokat alkotd szinképvonalak logaritmikus skdlan az 6.2 adbran
lathatok. Az infravoros tartomanyban taldlhato sorozatok nem kiiloniilnek el, fedik
egymast.

Az atomok vonalas szinképe és a hidrogén vonalai k6zotti mennyiségi Osszefliggések
megmagyarazhatatlanok az atom klasszikus bolygémodelljének keretén beliil.

6.2 A Bohr-féle atommodell

Az atomok stabilitasanak és vonalas szinképének a magyardazatara Bohr 1913-ban egy
1j atommodellt alkotott. Az energia kvantaltsagat, amit Planck a sugarzas leirasara
vezetett be, Bohr az atomokra is altalanositotta. Annak ellenére, hogy kitartott a
Rutherford-modell azon kitétele mellett, hogy az elektronok a mag koriil keringenek (és
az egyszeriiség miatt a palyat kor alakunak vette), két forradalmian 4j posztuldtumot
vezetett be.

I. Az atomok tartésan csak meghatarozott stacionarius allapotokban lehetnek. Ezek-
ben az allapotokban az atomok nem sugdroznak és nem nyelnek el energiat. A sta-
ciondrius allapotoknak megfelel$ energidk diszkrét sorozatot képeznek (E;, E,, Ej,
B, ).

I1. A stacionarius allapotok kozotti atmeneteknél az atomok pontosan meghataro-
zott frekvenciaju sugarzast bocsatanak ki vagy nyelnek el. Az m és n allapotok kozotti
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6.2. dbra: A hidrogén szinképének sorozatai.

atmeneteknél a kisugarzott vagy elnyelt fény v frekvencidjara érvényes a Bohr-féle

frekvenciafeltétel
hv =FE,, — E,, (6.2)

ahol h a mar ismert Planck-allandé.

A fenti posztulatumok ellentétben allnak a klasszikus fizika torvényeivel, de segitsé-
glikkel megmagyarazhatok a kisérlei tények: az atomok stabilitasa és vonalas szinképe.

Ahhoz, hogy a Bohr-modell a mindségi leirdson kiviil mennyiségi oOsszefliggések
lefrasara és ellenérzésére is alkalmas legyen, a staciondrius allapotok energidjanak
értékét kell meghatarozni. Ez tulajdonképpen egy kvantaldsi szabdly bevezetését je-
lenti. Ennek érdekében Bohr a Planck-féle kvantalasi szabdlybol indult ki, amely egy
harmonikus oszcillator energidjanak értékét adja meg

E_ o, (6.3)

v

ahol n természetes szam. Ezt a képletet egy tetszéleges mechanikai harmonikus osz-
cillator esetében is érvényesnek tekintjiik, amelynek egy adott pillanatban a kitérése
q, impulzusa p. Az oszcillator energiajat felirjuk a mozgasi és potencidlis energidk
osszegeként

2 2
p° | kg
— 4+ —=FK 6.4
5 T3 7 (6.4)
ahol m az oszcillator tomege, k£ a rugalmassagi allando. Atirva ezt az egyenletet a
2 2
p q
2 1 6.5
2mE * 2% (65)

forméba, azt latjuk, hogy ez egy ellipszisnek az egyenlete a (p,q) sikban. Az ellip-
szis fél nagytengelye a = V2mkE, a fél kistengelye b = /2F /k. Az ellipszis teriiletét,



mint barmely sikidomét kiszamithatjuk a p-nek a ¢ szerinti korintegraljabol, vagy fel-
hasznalhatjuk az ellipszis teriiletére érvényes wab képletet. Egyenlévé téve a kettot

j{pdq =7V2mE % = 27TE\/§. (6.6)

Felhasznalva, hogy az oszcillator frekvencidja

1 |k
= —4/— 6.7
T\ (6:7)
azt kapjuk, hogy
E
j{pdq = (6.8)

Planck kvantalasi tétele szerint E = nhv, ahol n természetes szam, tehat az impulzus és
energia korintegraljara azt kapjuk, hogy csak a Planck-allandé egész szamu tobbszordse
lehet

j'{ pdq = nh. (6.9)

A fenti egyenlet a Bohr-féle kvantumfeltétel. Ezt az oszcillatorra levezetett Osszefiiggést
Bohr altalanositotta barmely rendszer minden szabadsagi fokara, ahol a p és a ¢
altalanositott koordindtat és impulzust jelolnek.

Bohr modelljében az elektron korpalyan mozog. Polar koordindtakban dolgozva
a radidlis koordindta (r) konstans, az impulzus radidlis Gsszetevéje p, = 0, ebbdl
kovetkezik, hogy a fenti korintegral a radidlis koordinatakra nulla lesz. A kvantalasi
feltételt az elektron helyzetét jellemzo ¢ szogre irjuk fel.

Ekkor az altalanositott koordinata a ¢ szog lesz, az altaldnositott impulzus pedig
L, az elektron impulzusnyomatéka, amelyrdl tudjuk, hogy allandé marad. Ebben az
esetben a korintegral konnyen kiszamithato

2
dego _ L/ dp =27 L. (6.10)
0
Tehat a 6.9 kvantumfeltétel az y
L=n— =nh 6.11
ng_-=n (6.11)

alakba irhato. Ezek szerint az elektron impulzusmomentuma az atomban csak jol
meghatédrozott, diszkrét értékeket vehet fel. Az n természetes szdmot (n > 1) f6kvan-
tumszamnak nevezziik, mely az elektron allapotat jellemzi.

Ebbdl a kvantumfeltételbdl levezethetjiik a sugarra és az energiara vonatkozé kvan-
tumfeltételeket is.

Kiindulva abbdl, hogy a centripetélis er6 szerepét a Coulomb vonzder6 tolti be,

mu? 7Ze?

= 6.12
r dmegr?’ (6.12)
és behozva ebbe a képletebe az L = mur impulzusnyomatékot
L? Ze?
ooz (6.13)

r 4meg



majd felhasznalva a 6.11 feltételt, azt kapjuk, hogy az elektron palyajanak r sugara
szintén az n fokvantumszam szerint kvantalt

n = ———h"n*. 6.14
" Zerm' ( )
A fenti képletekben Z az atommag rendszama (hidrogénre Z = 1), m pedig az elektron
tomege. A legkisebb sugart elektronpélya n = 1-re adddik, ennek szamszerii értéke

r = ap = 0,528-10""m. (6.15)

A fenti érték az alpallapotd hidrogénatom sugardanak tekinthetd, és Bohr-sugarnak
nevezziik.

Figyelembevéve, hogy a mag koril kérmozgast végzo elektron energajat a sugar
fliggvényében a 4.4 képlettel fejezhetjiik ki, megkapjuk a kvantumfeltételt az atomban
1év6 elektron energidjara

Ze? Z%*m 1

E, = — - - 1
STEYTn 32n2e2h? n2 (6.16)

A hidrogén legalacsonyabb energiaju dllapotédnak (alapallapotanak) energiajéra a fenti
képlet alapjan (n = 1 behelyettesitéssel) —13,6 eV adddik. Ez az érték jol egyezik a
kisérletileg mért ionizacids energiaval. A hidrogénatom ionizacids energiajanak értékét
(I = —E)) energiamértékegységként is hasznéljak. Ennek neve a rydberg, és 1 Ry =
13,6 eV.

Az atom gerjesztett allapotait n = 2,3, ... stb. értékeire kapjuk. A hidrogénatom
diszkrét energiaszintjeinek diagramjat a 6.3 abran mutajuk be. Lathatjuk, hogy n
novekedésével az energiaszintek mind jobban stirtisodnek, és kozelednek a nulla ener-
gidhoz. Ha az elektron pozitiv energidra tesz szert, akkor elhagyja az atomot (ioniza-
ci6). A pozitiv tartoményban az energiaspektrum mar folytonos jellegii.

A staciondrius allapotok energidinak fenti képlete alapjan a Bohr-modell mennyi-
ségileg is pontosan ellendrizhet6. A Bohr-féle frekvenciafeltétel alapjan, ha az atom az
n allapotbdl az m allapotba megy &at, a kibocsatott fény frekvencidja

E,—FE
= 2 (6.17)

lesz. A (6.16)-ot felhasznélva a o = v/c hulldmszamra a

B Z%e*m ( 1 1 )

Vnm = 8h37€(2)c (6.18)

m2  n?
kifejezést kapjuk, mely pontosan ugyanolyan alaki, mint a 6.1 képlet. A Rydberg-
allandot igy elméletileg is meg lehet hatarozni, vagyis

e4m

A fenti képletbe az univerzalis dllandok mas uton meghatarozott pontos értékeit behe-
lyettesitve (ahol m az elektron tomege), az R = 1,0973731 - 107" m~! értéket kapjuk,
amely 0,055 szazalékkal nagyobb a kisérleti értéknél.
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6.3. dbra: A hidrogénatom diszkrét energiaszintjei kozotti atmenetek.

Az elméleti szamitast pontositani lehet, ha figyelembe vessziik, hogy a proton
tomege nem végtelen nagy az elektronéhoz képest, és igy az elektron és a proton a
kozos tomegkozéppontjuk koriil keringenek. A két test relativ mozgasara pontosan
érvényesek a fenti képletek, de m nem az elektron tomegét, hanem a két test redukalt
tomegét kell hogy jelentse

memz

(6.20)

m=————
Me + My

ahol m, az elektron, my a mag tomege. Evvel a korrekcioval az elméletileg szamolt
Rydberg-alland6 hat értékes tizedes jegyig megegyezik a kisérletileg kapott értékkel.

Ez az igen jo egyezés az elmélet és a kisérlet kozott a Bohr-posztulatumok helyes
voltat bizonyitotta. S6ét, az energia kvantalasara kapott képlet minden hidrogénszerti
ionra érvényes, tehat olyan ionokra amelyek csak egy elektront tartalmaznak. Pl. a
He' ion esetében (Z = 2), a 6.18 képlettel a Pickering-sorozat vonalait is pontosan
megkapjuk m = 2 esetére. A Pickering-sorozat szinképvonalait el6szor a csillagok
fényében észlelték. Bohr tisztazta, hogy ezeket a vonalakat az ionizalt hélium hozza
létre.

Nagy sikere ellenére a Bohr-modellnek komoly korldtai vannak. Eloszor is nem
érvényes a tobb elektront tartalmazé atomokra. Masoszor pedig, ha a hidrogén szinkép-
vonalait nagy felbontdsu spektroszkoppal vizsgaljuk, azt észleljiik, hogy a szinképvona-
laknak finomszerkezete is van. Ez azt jelenti, hogy minden eddig targyalt szinképvonal
tobb egymashoz kozel allé vonalbdl all. Ez a tapasztalat sem magyarazhaté a Bohr-
modell segitségével.



6.3 A hidrogénszerii atomok Bohr-Sommerfeld mo-
dellje

Sommerfeld a Bohr-modellt természetes mdédon altaldnositotta. A klasszikus mechanika
szerint egy részecske egy r2-el forditottan ardnyos erdtérben nem csak kor, hanem
tetszoleges ellipszis alakd palyan is keringhet. Sommerfeld ellipszis alaku elektronpa-
lyakra alkalmazta a Bohr-féle kvantumfeltételt.

A sikban mozgé elektronnak két szabadsdgi foka van, helyzetét az r és ¢ ko-
ordinatdkkal tudjuk leirni. Mivel most mind a két koordinata véltozik, a 6.9 kvan-
tumfeltételt mindkettore felirjuk

j{p@dso = nph (6.21)

j{prdr = n,h. (6.22)
A fenti képletekben p, = mr?p = L az impulzusnyomaték, mig p, = ms az impulzus

radialis komponense.
A radialis impulzuskomponenst a kévetkezéképpen fejezziik ki

drdop L dr

= M e = m—— 6.23
b mdcp at e dy (6.23)
és az r szerinti korintegralt a ¢ szerinti korintegralld alakitjuk at
L dr L (dr\’
dr = ¢ Lar= ¢ () de 6.24
]{p " r2dy " 72 <dg0> 7 (6:24)
A kovetkezokben felhasznaljuk, hogy polar koordinatakban az ellipszis egyenlete
a(l—é?)
=~ 7 6.25
1 —e€cosy’ (6.25)
ahol
Tmax — Tmin a? —b?
— = 6.26
‘ 2a a ( )

az ellipszis excenticitasa. Amint az a 6.4 dbran lathatd, a és b az ellipszis fél nagy-
illetve kistengelye, rpax €8 rmin pedig az elektron maximalis és minimadlis tavolsaga a
magtol.
Az ellipszis 6.25 egyenletébdl
dr (1 — €e*)easinp

- . 2
dp (1 —€ecosyp)? (6:27)

Ezt és a 6.25 kifejezést behelyettesitve a 6.24 integralba azt kapjuk, hogy

2m sin? o
dr = L 2/ _ Y g 6.28
]{p A (1 —ecosp)? 4 (6.28)



6.4. dbra: Ellipszis alakd palya.

A fenti ¢ szerinti integral analitikusan kiszamithaté. A 6.22 kvantalasi képlet az in-
tegral értékének felhaszndalasaval az

1
j{prdr — ol (ﬁ _ 1) —nh, n, =012, ... (6.29)
— €

alakba frhato. A 6.21 kvantalasi feltételbol az L impulzusmomentum megmaradasat
felhasznélva az h
= n@%’

L n,=1,2,3,... (6.30)

kifejezést kapjuk. A fenti két feltételt kombinalva az

1 n,
—1=— 6.31
= 0, (6.31)

osszefiiggéshez jutunk, ahonnan

n2

l—¢d=—*2_. 6.32

(n, + n¢)2 ( )

Ismert mechanikabdl, hogy az ellipszispalyan kering6 elektron energidjara is érvé-
nyes a 4.4 képlet, de a neveziben az ellipszis fél nagytengelye (a) szerepel

7Ze?

E=— )
8mega

(6.33)

Ugyanakkor az energia, az impulzusnyomaték és az excentricitas kozotti osszefiiggés is

megadhato

mZ2e*(1 — €2)
212 (47T £ 0)2

Ebbe a kifejezésbe behelyettesitve a 6.30 és a 6.32 kvantalasi feltételeket, az energia

kvantalasara azt kapjuk, hogy

E=— (6.34)

Z%e*m 1

E—— .
8h2ed (n, + ny,)?

(6.35)



6.5. abra: Kiilonb6z6 kvantumszamokkal jellemzett elektronpélydk a Bohr-Sommerfeld mo-
dellben.

Mivel az energia csak a radidlis és orbitalis kvantumszam 0Osszegétol fiigg, bevezetjiik
az n = n, +n, szamot, amit f6kvantumszamnak neveziink. fgy a fenti képlet pontosan
meg fog egyezni a 6.16 kifejezéssel. Tehat a Bohr-Sommerfeld modell ugyanazokat az
energiaszinteket szolgaltatja, amit az egyszerti Bohr-modell keretén beliil kaptak.

Mégis, a Bohr-Sommerfeld modell elvi elorehaladast jelent. Kidertilt az, hogy egy
adott energiaallapothoz tobb, kiilonbozé kvantumszamokkal jellemzett allapot tar-
tozhat. Az ilyen energiaszinteket elfajult szinteknek hivjuk. Mivel minden egyes n
értékhez n darab n,,n, szdmpdros tartozik, az F, energiaszint n-szeresen elfajult.
Egy adott energidju elektron mozoghat kérpalyan vagy n — 1 féle ellipszis péalyan (6.5
dbra). Mindig a maximalis n,-vel jellemzett péalya lesz kor alakd.

Abban az esetben, ha az elektronra a kézépponti erén kiviill més erd is hat (pl.
magneses mezében), az energia értéke mar az n,, kvantumszamtdl is fog fiiggeni, tehat
egy energiaszint tobb alszintre bomlik fel. Ezt a jelenséget kisérletileg is észlelték
(Zeeman-hatds). A felbomlds jellegét és mértékét azonban ez az atommodell csak
néhdny esetben jésolja meg helyesen (normalis Zeeman-hatas).

Sommerfeld a 6.21 és a 6.22 feltételekbol kiindulva a relativisztikus hatasokat is
figyelembevéve kiszamitotta az elektron lehetséges energiaértékeit. Azt taldlta, hogy
a relativisztikus korrekciék megsziintetik az egyes energiaszintek elfajultsdgat, és az
elektron energidja az n,-tdl is fog fiiggeni

Z%e*m o’Z? n 3
E,, =— 1 ——11. 6.36
e 8h2ein? [ T2 (nw +1 4)] (6.36)

A fenti képletben
e 1
a= Ameghe 137
a finomszerkezeti allandd, amely egy dimenzié nélkiili univerzalis dllandé. Az a?-
el ardnyos, relativisztikus korrekcids tag miatt, egy n-el jellemzett energiaszint tobb,

(6.37)
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6.6. abra: A Franck és Hertz kisérletéhez hasznalt berendezés.

egymashoz kozeli szintre bomlik fel.

A relativisztikus Bohr-Sommerfeld modell igy mindségi magyarazatot ad a szin-
képvonalak finomszerkezetére, vagyis arra a kisérletileg észlelt tényre, hogy a Bohr-
modellbol adédo szinképvonalak a valésagban tobb, egymashoz kozeli vonalbdl allanak.
Joslata azonban nem egyezik pontosan a kisérleti tapasztalattal.

6.4 Franck és Hertz kisérlete

Az atomok gerjesztése kétféle uton torténhet: foton elnyelés utjan, vagy valamilyen
més részecskével (atommal, elektronnal) vald titkozés kovetkeztében.

Amint azt mar lattuk, az atomok elnyelési és kibocsatasi spektrumai azt mutatjak,
hogy egy atom csak jol meghatarozott energiaadagokat nyelhet el vagy bocsathat
ki fotonok formajaban. A Bohr-modell kidolgozasa utan felvet6dott a kérdés, hogy
fennall-e ez a kvantalds a més részecskékkel valé iitkozés altali gerjesztésre is. Ennek
tisztazasa érdekében Franck és Hertz 1914-ben a kovetkezo kisérletet végezték el.

A 6.6 abran lathato csOben az izzdkatdd elektronokat bocsat ki, melyek a pozitiv
gyorsitéd fesziiltség hatasara az anddra keriilnek. A racs és az andd kozotti kis fékezo
fesziiltségnek az a szerepe, hogy gyorsité fesziiltség nélkiil, vagy a mozgasi energiajukat
valamilyen okbdl elveszitve az elektronok ne jussanak el az anédhoz. Ha a csOben
légiires tér van, az elektronokat semmi sem akadalyozza mozgasukban, és a fesziiltség—
aramerosség karakterisztika a 6.7 abran lathaté, a diddaéhoz hasonlo lesz.

Ha a csovet gazzal toltjik meg, a felgyorsitott elektronok iitkozve a gaz atom-
jaival, gerjeszthetik azokat, és igy energiat veszitenek. Ha a gaz atomjai tetszoleges
energiaértéket nyelhetnének el, akkor az aramerosség szintén monoton modon néne a
fesziiltséggel, csak kisebb értéke lenne a légiires csovel kapotthoz viszonyitva.

Franck és Hertz higanygozzel toltotték meg a csovet. A fesziiltséget fokozatosan
novelve azt észlelték, hogy el6szor 4,1 V-nal, majd mindig pontosan 4,9 V-onként
az aramerOsség hirtelen lecsokken (6.8 dbra). Ez a tény aldtdmasztja Bohr azon
feltételezését, hogy az atomok energiaja csak jol meghatarozott diszkrét értékeket vehet
fel. Ennek alapjan a kisérleti eredmények a kovetkezOképpen magyarazhatok.

A higanyatom elsé gerjesztett dllapota 4,9 eV-ra van az alapéllapottél. Mivel
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6.7. dbra: A légiires cs6 fesziiltség—aramerdsség karakterisztikdja.
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6.8. dbra: Az aramer6sség a fesziiltség fliggvényében Franck és Hertz kisérletében.



kozbenso allapot nem 1étezik, az atom nem nyelhet el 4,9 eV-nél kisebb energiat. Ezért,
amig az elektronok nem érik el a gyorsitdas kovetkeztében ezt az energiat, az elektron-
atom iitkozések mind rugalmasak lesznek. Mivel az atom témege joval nagyobb az
elektronénal, az elektronok az iitkozések kovetkeztében nem veszitenek energidt, és
az aramerosség folyamatosan novekszik. Ha az elektronok a gyorsitds kovetkeztében
elérik a 4,9 eV energiat (ami a kezdeti sebesség és az elektrédok kozotti érintkezési po-
tencial miatt 4,9 V-ndl kisebb fesziiltségen torténik), ezek a higanyatomokkal iitkozve
gerjeszthetik azokat, evvel elveszitve mozgasi energiajukat. Ennek a kiiszobértéknek az
elérését az aramerdség csokkenése jelzi. Tovabb novelve a fesziiltséget, az aramerosség
ismét novekedni kezd, majd az els6é csokkenéshez viszonyitva 4,9 V utan az elktronok
ismét elegendd energiara tesznek szert az atomok gerjesztéséhez, tehat az aramerosség
ismét lecsokken. fgy az egyes minimumok egy elektron egyszeri, kétszeri, haromszori
stb. rugalmatlan litkozésénél jelentkeznek.

Ha a csOben az atomok koncentracidja elég nagy, a megfelel6 energiara felgyorsitott
elektron nagyon rovid tavolsag megtétele utan fog rugalmatlanul titkozni és energidjat
elvesziteni. fgy az atomoknak csak az elsO gerjesztett allapotat lehet kimutatni, az
elektronok nem tudnak felgyorsulni a tobbi allapotba valé gerjesztéshez sziikséges
energiara. Ha azonban csokkentik a csOben az atomok koncentracidjat, az elektronok
atlagos uthossza megno, és evvel a modszerrel a tobbi gerjesztett dllapot is kimutathato.

A Franck-Hertz kisérletnek nagy jelentésége volt az atomfizikaban, mert az atomi
szinképektol fiiggetlen bizonyitékot szolgaltatott a diszkrét energiaszintek 1étéhez.

6.5 Az elektron hullamtermeészete

1924-ben de Broglie a Bohr-elmélet konnyebb értelmezése miatt feltételezte, hogy
a hagyomanyos részecskéknek is, az elektromagneses sugarzashoz hasonléan kettds
természtiik van: részecske és hullam. A hulldmra és a részecskére jellemzé meny-
nyiségek kozott ugyanolyan Osszefiiggéseket tételezett fel, mint a foton esetén (de
Broglie-hipotézis). Igy egy p impulzust részecskéhez rendelt hulldm hulldimhossza
A=l (6.33)
p
A feltételezés azonnali elméleti sikere a Bohr-modell keretén beliill az impulzus-
momentumra megfogalmazott kvantumfeltétel értelmezése volt. E szerint a kor alaku
palyan mozgo elektron palyédja csak akkor lehet stacionarius, ha a hozza rendelt hullam
allohullam (6.9 dbra). Ennek feltétele, hogy a palya keriilete a hulldimhossz egész szamu
tobbszorose legyen

27r = nA. (6.39)
Felhasznalva a 6.38 feltételezést
h
2mr = n— (6.40)
p
h
pro= n— (6.41)
2T



6.9. abra: A stacionarius palyan mozgd elektronhoz rendelt alléhulldm.

megkaptuk a 6.11 kvantumfeltételt.

A hipotézisnek ez az elméleti sikere még nem bizonyitja helyességét. Ehhez valami-
lyen kisérlettel egyértelmiien ki kell mutatni az elektron (vagy mas részecske) hullam-
természetét. Ehhez (a rontgensugaraknal megéllapitottakhoz hasonléan) valamilyen
diffrakciés—interferencia kisérletet kell végezni. A kisérlet megtervezéséhez meg kell
becsiilniink az elektronhoz rendelt hulldim hulldmhosszat. Egy T' mozgési energiaju
elektron esetén ez

(6.43)

lesz. Ha pl. az elektront 50 V fesziiltséggel gyorsitjuk, energidja 50 eV lesz, és a fenti
képlet alapjan a hozza rendelt hullimhossz 1,8- 1071 m. Ahhoz, hogy egy ilyen révid
hullamhosszisagi sugarzas hullamtermészetét kimutassuk, ugyanahhoz a médszerhez
kell nytdlnunk, amelyet a rontgensugarzas esetében mér alkalmaztak: kristalyrdcson
torténo diffrakcidhoz.

Davisson és Germer 1927-ben kiilonboz6 energidkra gyorsitott elektronok szorédasét
vizsgalték egy nikkel kristdlyracson (6.10 dbra). Ha a nikkelt melegités nyoméan mono-
kristdly allapotba hozték, a szort elektronnyalab intenzitasanak bizonyos fesziiltségeken
adott iranyban éles maximuma volt. A 6.11 abréan polar koordinatakban abrazoltuk az
észlelt elektronintenzitast a beesé és a viszavert nyaldb kozotti ¢ szog fliggvényében,
kilénbozo gyorsitod fesziiltségek esetén.

A kapott diffrakcids abréak pontos értelmezése bonyolult. Ennek egyik oka az, hogy
az elektron a fémbe belépve a feliileti potencial kdvetkeztében felgyorsul, a masik pedig,
hogy a kiilonb6z6 Bragg-sikokon szorddott elektron-hulldmok interferalnak egymassal.
A maésodik jelenség azt eredményezi, hogy sok gyorsité fesziiltség esetén egyaltalan
nem kapunk éles maximumot. Mégis, bizonyos gyorsité fesziiltségeknél (pl. nikkel
esetében 54 V-ndl) egy adott irdnyban éles maximumot észleliink, mert egy adott
Bragg-sikesaladrél szorodott elektronok domindlnak. Ezekben az esetekben a hullam-
hossz meghatédrozasat ugyanavval a Bragg-képlettel (5.13) lehet elvégezni, mint a ront-
gensugarak szorodasa esetén. A konkrét példanal maradva U = 54 V gyorsito fesziilt-
ségnél az éles maximum ¢,, = 50°-ndl adédik. A beesd és a visszavert nyaldbnak
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6.10. dbra: Davisson és Germer kisérlete.
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6.11. abra: A szort elektronnyaldb intenzitdsa a szérddasi szog fiiggvényében polar ko-
ordinatakban.



a ,visszaver8” Bragg-sikkal bezart szoge 0 = (180° — ¢,,)/2 lesz. A 5.13 képletet
alkalmazva (minimalis utkiilonbség, n = 1 esetén)

A = 2dsin 6. (6.44)

A kristalysikok kozotti d tavolsagot rontgendiffrakcids mddszerrel meg lehet hatarozni.
Az adott esetben d = 0,91 A. Innen kiszdmitva az elektronhoz rendelt hulldim hulldm-
hosszéra A = 1,65 A adédik. Ez az érték nagyon jé egyezést mutat a de Broglie

képletébol szamolt
h

A= —— (6.45)
2melU
képletbol szamolttal. Az elektron hulldimtermészete igy kisérleti bizonyitést is nyert.

De Broglie képlete nem csak elektronra, hanem minden anyagi részecskére is érvé-
nyes. Ezt kisérletileg neutronokra, protonokra, sot, egész atomokra is kimutattak.
Természetesen a makroszkopikus testekhez rendelt hullamhossz olyan kicsi, hogy ezek
hullamjellegét lehetetlen kimutatni.

Bar az elektron hullamtermészetének feltételezése latszélag alatamasztotta a Bohr-
modellt, egyben annak tulhaladdsat is jelentette. A stacionarius allapotban 1évé6 elekt-
ronhoz rendelt allohullam mar azt jelenti, hogy az atomi elektron pélyaja egy értelmet-
len fogalom. Tobbek kozott de Broglie feltételezése vezetett el a kvantummechanika
kidolgozasdhoz, mely a mikrorészecskék viselkedését 1ij elvek szerint targyalja. Ugyan-
akkor a kvantummechanika szilard elvi alapot biztositott az atomfizikanak, amely a
Bohr-modellnél hianyzott.






7

A hidrogénatom
kvantummechanikai leirasa

A kvantummechanikat 1925-ben egymastol fiiggetleniil alkotta meg Heisenberg és Schro-
dinger. Ez az 1j elmélet lehetévé teszi a mikrorészecskék viselkedésének koherens
leirésat.

7.1 Az elektron mozgasa gombszimmetrikus ero-
térben. Az impulzusmomentum sajatértékei.

A kvantummechanika alapegyenlete a Schrodinger-egyenlet. Ha egy elektron (vagy
barmilyen més részecske) mozgasat egy rogzitett konzervativ mezében szeretnénk vizs-
gélni, akkor a Schrodinger-egyenletet erre az egy részecskére kell felirnunk. Ha két test
viszonylagos mozgasat tekintjitk (pl. az elektronét és a protonét a hidrogénatomban),
akkor ez a klasszikus mechanikabol ismert modszerrel redukalhaté egy részecskének a
mozgasara, ahol a képletbe a tomeg helyébe a kétrészecske-rendszer redukalt tomegét
kell irnunk. A tovabbiakban a Schrodinger-egyenletben szereplé m tomeg az elektron—
atommag rendszer redukalt tomegét jelenti.

Ha az elektron stacionarius allapotait keressiik, akkor a stacionarius Schrédinger-
egyenletet irjuk fel

Hy () = By (), (7.1)

ahol ¢ a részecske hulldmfliggvényének csak a térbeli koordinataktol figgd része, E a
részecske energidja az adott allapotban, H pedig a részecske Hamilton-operatora. A
Hamilton-operator a mozgasi energia és a potencialis energia operatorainak 6sszege

. K2
H= —%A + V(7), (7.2)

ahol A a Laplace-operator. Gombszimmetrikus er6térben a potencidlis energia csak a
centrumtol mért tavolsagtdl fiigg, tehat V(i) = V(r). Az egyenletet atrendezziik

2m

Ay + =

[E—=V(r)]y=0. (7.3)

7



Gombi koordinatdkban dolgozunk, mert igy gombszimmetrikus erotér esetén a Schro-
dinger-egyenlet szeparalhaté harom, egyvaltozés differencidlegyenletre.
A Laplace-operatort gombi koordinatdkban kifejezve a Schrodinger-egyenlet alakja

10 [ ,00 1 0 (. 0Y 1 0% 2m

— - — 00— ————+ = |E -V =0 (7.4

r2 or (T 87’) * r2sin 6 00 (sm 00 * r2sin% @ Oyp? - 1> : ()Y (7.4)
lesz. Mivel ez a harom valtozés differencialegyenlet szeparalhato, a megoldast a

Y(r,0,0) = R(r)0(0)®(p) (7.5)

alakban keressiik. Behelyettesitve ezt a szorzatot a Scrodinger-egyenletbe, szeparalhat-
juk eloszor a p-t6l, majd a 0-t6l fliggd részét az egyenletnek, és a kovetkezd harom
egyvaltozos differencidlegyenlethez jutunk

2D
1 d (. doe mj
Snfdo (Sme d@) * ll(l +1) sm29] © =0 (7.7)
1d ( ,dR 2m W+, _
aar ( %) " ln_ E=VI) == 1 =0 ¥

A fenti kifejezésekben az m? és az I(I + 1) egyel6re tetsz6leges allanddk.

A részletes szamitas azt mutatja, hogy a fenti egyenleteknek egyértéki és a teljes
értelmezési tartomanyban véges megoldasai a fenti allandoknak és az energianak csak
bizonyos j6l meghatdrozott értékeire lesznek. Igy jutunk el a kiilonbozé kvantaldsi
feltételekhez.

A ¢-t0l fiiggd 7.6 egyenlet konnyen megoldhatd

d(p) = A, eFme (7.9)

Ahhoz, hogy a fiiggvény a tér barmely pontjdban egyértékii legyen, vagyis ®(p) =
O(p + 2m), az m; allandé csak egész értékeket vehet fel

my=0,+1,42 £3, ... (7.10)

Ezt az egész szamot, amely egyik jellemzbje a megoldasként kapott hullamfiiggvénynek,
magneses kvantumszamnak nevezziik.
A 7.7 egyenletnek a megoldésai az altalanositott Legendre-polinomok

©(0) = By P™ (cos ), (7.11)

ahol By, egy normélasi dllandé. Ezek a megoldasok csak akkor léteznek, ha [ egész
szam, és | > |m|. Az l-et atomok esetén mellékkvantumszamnak nevezziik, altaldnos
esetben orbitalis kvantumszamnak.

Amint a 7.6 és a 7.7 egyenletekbdl kittinik, a hullamfliiggvény orbitalis része, a
O(0)P () nem fiigg a V' (r) potencial konkrét alakjatél. Ebbél kovetkezik, hogy barmely



gombszimmetrikus potencial esetén a hullamfiiggvény orbitalis része mindig ugyanolyan
jellegti.

A hullamfiiggvény orbitélis részének a leirasara bevezették gombfliggvényeket, me-
lyek mindkét szogtol fliggenek

A e ™2 By, P (cos 0) = Y™ (6, 0). (7.12)

A gombfiiggvények ortogonalis fligvényrendszert képeznek, és igy értelmezik Oket, hogy
1-re legyenek normaltak

27 T i
/ dip / sin 0d0Y;™ (6, 0)Y," (6, ) = St Srmmy- (7.13)
0 0

A gombfiliggvények ugyanakkor az impulzusmomentum-négyzet (f/2) és az impulzus-
momentun Oz irdnyu komponense (ﬁz) operatoroknak is sajatfiiggvényei. Ez egyenes
kovetkezménye annak, hogy a H, [?ésaz L, operatorok felcserélhetdk, és ezért kozos
sajatfiiggvény-rendszeriik van.

A tovébbiakban az impulzusmomentum-operatorok sajatértékeit hatarozzuk meg.
Az impuzusmomentum-négyzet operator alakja gombi koordinatakban

2 2| L0 (el ) 4 L O
Lr=—h [sineae 055 )t s oe | (7.14)

Felirjuk az impulzusmomentum sajatérték-egyenletét

L2(r, 0, 0) = L*)(r, 0, ¢). (7.15)

A 7.7 egyenletet beszorozva (—h*)R(r)®(yp)-vel, majd felhasznlva a 7.6 és a 7.14
osszefiiggéseket, azt kapjuk, hogy

Z?;b(r, 0,0) =11 + 1)R*)(r, 0, ), (7.16)

ahonnan kovetkezik, hogy az impulzusmomentum négyzetének sajatértéke az orbitalis
kvantumszammal fejezhetd ki

L? = 1(1 4+ 1)R?, (7.17)

mig a sajatfliggvények a gombfiiggvények és egy tetszdleges radialis hullamfliggvény
szorzataként frhatok fel
(0, ¢) = R(r)Y," (6, ¢). (7.18)

Ezek alapjan a hidrogénatomban 1évo elektron impulzusnyomatéka a kovetkezo kvanta-
lasi szabalynak tesz eleget

L= \/l(l+1)h, (7.19)

amely nem egyezik a Bohr-modell kvantumfeltételével. Példaul [ = 0 esetben az elekt-
ron impulzusnyomatéka nulla, és ez az allapot nem képzelhet6 el ugy, hogy az elektron
kering a mag koriil.

Az elektron 7.18 hullamfiggvény altal leirt allapotat orbitalnak is nevezziik. A
mellékkvantumszamok hatarozzak meg az atomi orbital tipusat. Azl =0,1,2, 3,4 sth.
értékek esetén az orbitalok jelolése s, p,d, f, g és igy tovabb.



Az impulzusmomentum Oz tengelyre esé vetiiletének operatora az

N 0
L. =—ing (7.20)

alakban irhato fel. A sajatérték-egyenlet

i,ﬂﬂ(ﬂ 87 @) - sz(rr? 07 90) (721)

kénnyen megoldhaté. A fliggvény egyértékiiségét biztositoé sajatértékek
L, =mh, (7.22)

ahol m; egy egész szam, és megegyezik a mar bevezetett méagneses kvantumszammal.
Az impulzusmomentum Oz irdnyd kvantalasanak fizikai értelme az, hogy az impulzus-
momentum irdny szerint is kvantalt, tehat egy kitiintetett irdnnyal csak jol meghataro-
zott szogeket zarhat be. Adott [ esetén, mivel |m;| <[, a mégneses kvatumszam 2[ + 1
értéket vehet fel, —I-t6l +I-ig, igy egy kitiintetett iranyhoz viszonyitva az impulzus-
nyomaték 20 4+ 1 iranyba allhat be. Kitiintetett iranyt pl. kiils6 magneses tér jelenthet,
ezért a magneses kvantumszam elnevezés. Kitlintetett irany hidnyaban az impulzus-
momentum irdny szerinti kvantaldsa nem mutathato ki, mert semmilyen megfigyelheto
fizikai mennyiség nem fiigg az impulzusmomentum iranyatél. A jelenség targyaldsara
a kovetkezo fejezetekben még visszatériink.

Az L, operétor sajatfiiggvényei, amint azt mar emlitettitk, megegyeznek a H és az
L? operdtorok sajatfiiggvényeivel. Ezek -t6l fiiggd része e™¥, amely megegyezik a
gombfiiggvények ¢-tol fiiggd részével.

Ezen alfejezet befejezéseként megadjuk az elsé néhdany gombfiiggvény konkrét alak-
jat, melyek gyakran sziikségesek a gyakorlati alkalmazasokban.

0o _ 1. o _ /3
Yo = o= Y = /4 cosf
Vit = F\/Zsinfet?; VY = 3/2Bcos?0—1)
1 _ 15 +ip. +2 1 [15 24 +i2p
Y55 = Fy\/gosinfcosbe™; Y57 = ;,/5>sin”fe

7.2 A hidrogénatom radialis Schrodinger-egyenle-
te. Az energia sajatérékei és a sajatfiiggvények

A hidrogénatomban az elektron a proton elektrosztatikus terében mozog, ezért a po-
tencidlis energia

Vi) = (7.23)

Ha figyelembevessziik a mag mozgasat is, akkor az elektron és a proton relativ mozgasa-
ra vonatkozo 7.8 radidlis egyenletben m a két részecske redukalt tomegét jelenti. A
radialis egyenletet a kovetkezo alakba irjuk at

2 2
dR+g@_l(l+1)R+2_m<E+ ¢ )R:O. (7.24)

drz o dr r2 I 4dmegr



Negativ energia, vagyis kotott allapotok esetén ennek a differencidlegyenletnek csak
jol meghatéarozott energiaértékekre van korlatos megoldasa. FEzek az energiaértékek
egy egész szamtoél fiiggenek, mely az n > [ értékeket veheti fel, és fokvantumszamnak
hivjuk. A lehetséges energiaszintekre ugyanazokat az értékeket kapjuk, mint a Bohr-

modell keretén belil

me* 1

32m2e2h* n?’
A hidrogénatom energiaszintjei altalaban elfajultak, tehat egy energia-sajatértékhez
toébb sajatfiiggvény (amelyeket az n, [, m; kvantumszamokkal jellemezhetiink) tar-
tozik. ElOszor, mivel a radidlis egyenlet nem fligg a magneses kvantumszamtol, egy
adott n és [ érték esetén 2! + 1 ugyanolyan energiaju kvantumdéllapotunk lesz. Ez a
(20 + 1)-szeres elfajulds barmely gémbszimmetrikus erétér esetén fennall. Mésodszor, a
Coulomb-potencial jellegébdl adoddan, az energia-sajatértékek nem fiiggenek a mellék-
kvantumszamtél sem. Adott n esetén a mellékkvantumszam 0 és n—1 kozott valtozhat.
Ezek alapjan kiszamithatjuk egy adott fékvantumszammal jellemzett energiaszint elfa-
jultsaganak mértékét

E, = (7.25)

g:§(21+1):2@+n:n2, (7.26)

1=0
vagyis egy adott energidju elektron n? kvantumallapotban lehet.

A radialis hullamfliggvények, amelyek az n és az [ kvantumszamoktdl fiiggenek, az
L Laguerre-polinomok segitségével fejezhetok ki

__r 2
Ry(r) = Nyrle meo L2} (—T) : (7.27)
nagp
A fenti kifejezésben
Aregh?
a =% (7.28)

a mar ismert Bohr-sugédr, mig N,; egy normalési tényez6. A radidlis hullamfliggvény
normalasat az aldbbi kifejezés adja

/ R2pdr = 1. (7.29)
0
Példaként megadjuk a hidrogénatom néhéany radidlis hullamfiiggvényét
2
RlO = 3—/26 @0 (730)
g
R 1 (1 i ) ~i (7.31)
= I — e @0 *
20 \/5@8/2 2(1,0
1 o
Ry = ———=xre . 7.32
21 2\/6@3/2 ( )

A 7.1 dbran a ezeket a hullamiiggvényeket abrazoltuk a radialis koordindta fiiggvényé-
ben. Amint az abran is lathatd, egyes hullamfiiggvényeknek csomdpontjaik, vagyis
zérushelyeik is vannak. A csomdpontok szama a radidlis hullamfiiggvény egyik jellem-
z6je, amelyet a radialis kvantumszam ad meg

n.=n—101—14¢é n,=0,1,2,... (7.33)
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7.1. abra: A hidrogénatom radiélis hullamfiiggvényei.

7.3 Az elektron megtalalhatosagi valdszintisége és
az orbitalok

Az elektron hullamfiiggvénye a hidrogénatomban az el6bbiek alapjan a kovetkezéképpen

irhaté
(1,0, ¢) = an<r>@lm(e>%ew (7.34)

A megtaldlhatésagi valdszinliségsiirtiség a tér egy adott pontjaban a hullamfiiggvény
moduluszanak négyzete

P(r0,0) = [0 = o Ru(r)6,(6). (7.35)



Amint lathaté, ez a valdszintiségsiliriség nem fiigg az azimutélis szogtol, a p-t6l. Ez azt

jelenti, hogy egy kitlintetett irdany létezése esetén a megtalalhatosagi valoszintiségsiiri-
ség erre az iranyra nézve hengerszimmetrikus.

A 7.2 dbran a hidrogénatom alap és kiillonbozé gerjesztett allapotaiban abrazoltuk
az ,elektronfelnOk” metszteit egy, a foggdleges Oz tengelyt tartalmazé sikkal. Ahol
a ,felhd” siiribb (sotétebb), ott az elektron tartézkodasi valdszintlisége is nagyobb.
Lathatjuk, hogy mivel az s tipusi orbitalok esetében a hullamfiiggvény nem filigg a
0 polaris szogtol, az elektronfelhék gombszimmetriat mutatnak. p, d és f orbitalok
esetén a megtaldlhatdsdgi valésziniiségsiirtiség 0-t6l vald fiiggését az |Y;™ (0, ©)|? adja
meg.

Erdekes megfigyelni, hogy az alapallapot (1s dllapot) esetében a valdszintiségsiiriiség
az atommag helyén maximalis. Ezt konnyt belatni, mivel

1
Y100 = 7\/%&3/26 a0 (7.36)
ool? = —e i (7.37)
= ——F€ 9 .
100 ﬂ_a% )

tehdt a [1100|* az r = O-ban a legnagyobb.

Mivel gémbi koordinatarendszerben a csak a radialis koordinata szerint differencia-
lis térfogatelem, dV = 4nr?dr, né a sugdrral, ez nem azt jelenti, hogy az elektron
legvalésziniibb tavolsdga a magtol 0. Ha a legvaldszinlibb sugarat akarjuk kiszamitani,
vagyis azt a radialis koordinatat, melynek szomszédsagaban az elektron legnagyobb
valoszintiséggel tartézkodik, akkor a

1 2r

dv _2r
P, = WlOOPW = W—age ag 4772 (7.38)

kifejezés maximumat kell keresniink. Egyszerti derivalassal megallapithato, hogy a
hidrogén alapallapotaban a legvalészintibb sugar ag, vagyis megegyezik a Bohr-sugarral.

A kémiai kotések létrejottének szémléltetéséhez és a hullamfliggvények szimmetria-
janak tanulmanyozasahoz sok esetben elegendé a hullamfiiggvény orbitalis részével fog-
lalkoznunk. A hullamfiiggvény orbitélis részét polar koordindtakban iranydiagramok
segitségével szoktak abrazolni, ami azt jelenti, hogy egy adott 6, ¢ szogekkel jellemzett
irdnyba felmérjuk a 6, ¢ helyen az orbitélis hullamfiiggveny moduluszat. fgy az or-
bitdlok szemléletes, térbeli abrajat kapjuk.

Ezeknek az orbitaloknak a metszetei lathaték a 7.3 abran.

Az s orbital gombszimmetrikus. A hérom p orbital koziil az m; = 0 esetet kozvetle-
niil dbrazoltuk, mert ez a hullamfiiggvény valés. Mivel az orbitalis hullamfiiggvénynek
az Oz tengely irdnydban van maximalis értéke, ezért ezt az orbitdlt p.-vel jeloljik. A
hullamfiiggvény elojelét is feltiintettiik.

Az Y710, ) és az Y{ (0, ¢) komplex orbitalis hulldmfiiggvényekbdl valés, szemléle-
tesen abrazolhato orbitalokat &llitunk eld. Ezeket p,-el illetve p,-al jeloljik, attdl
fliggden, hogy melyik tengely mentén van a maximumuk.

1 3
Py = E(YI_I —Y}) = ”E sin 6 cos ¢ (7.39)
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7.2. abra: Az elektron térbeli megtaldlhatdsagi valdszinliségstiriisége a hidrogénatom
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kiilonbo6z6 allapotaiban. A sotétebb satirozas nagyobb valészintiségsiirtiséget jelent.
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7.3. abra: Az s, p és a d orbitdlok iranydiagramjai.

1 B 3 . .
p, = _E(Yll_FYll):UEsmé’smgp. (7.40)

A d orbitalokat is hasonléképpen abrazoltuk. Az m; = 0 esetben a hullamfiiggvény
valés, ezért kozvetlenill 4brdzolhattuk. Ez a ds,2_,2 orbitdl. A jelolés logikdja az Yy
gombfiiggvény ardnyossdga 3cos?6 — 1 = (322 — r?)/r?-el. A rajzon lathaté negativ
gytri koriiloleli a pozitiv el6jelii részt.

Az m; = %1 esetben a p, és a p, orbitdlokhoz hasonléan szintén valds linedris
kombinécidkat allitunk el

1 /15
d,, = ﬁ(yz—l_y;): Esin@cos@cosgo (7.41)

1 B 15 . )
dy, = —E()g L1Y)) = Uﬂsmﬁcos@smgp. (7.42)



7.4. dbra: Korpalyan mozgd toltott részecske impulzusnyomatéka és mégneses nyomatéka.

my = 2 esetében a valds orbitalok a kovetkezok lesznek

1 15
dp2,p = E(Yf +Y57%) =/ Ton sin? f(cos® ¢ — sin? ) (7.43)

1 15
dpy = — (Y2 =Y, 2) = /—sin?0si . 7.44
v = Y- |/ g sin’ fsinp cos o (7.44)

A fenti orbitalis hullamfiiggvények tobbféle térbeli szimmetridaval rendelkeznek. Az
origora valé inverzidt tekintve ezek parosak vagy paratlanok attél fiiggden, hogy a
(=) = () vagy ¥ (—7) = —(7). Megfigyelhetd, hogy [ = 0 és | = 2 esetén az
orbitalok parosak, mig [ = 1 esetén paratlanok. Ez a tulajdonsdg altalanosan is bebi-
zonyithaté a gombfiigvények képletének felhasznédlasaval, vagyis paros orbitalis kvan-
tumszam esetén paros hullamfiiggvényt, paratlan [ esetén péaratlan hullamfiiggvényt
kapunk.

7.4 Az elektron orbitalis mozgasabdl szarmazé mag-
neses nyomatéka. A normalis Zeeman-hatas

Egy mozgd toltott részecske impulzusnyomatéka és magneses nyomatéka kozott klasszi-

kusan is levezethetd Osszefliggés 1étezik. Tételezziik fel, hogy egy M tomegi, g toltési

test r sugard korpalyan egyenletesen kering (7.4 dbra). A rendszer mégneses nyomatéka
a mozgod toltésnek megfelelo elektromos aramerdsség és a korbeirt tertilet szorzata

q o 4r q q

=I1S=—mr*="-v=—Mvur=—1L, 7.45

H T 2" T oM oM (7.45)

ahol T a keringés peridédusa, v pedig a sebessége. A p magneses nyomaték és az L

impulzusnyomaték kozotti osszefliggés vektorialisan is felirhato

. q =
- 17 7.46
A= 537 (7.46)

Ez a klasszikusan levezetett Osszefliggés bizonyos korlatok kozott az atomi elektronokra
is alkalmazhato. m-el jelolve az elektron—mag rendszer redukélt tomegét és figyelem-
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7.5. dbra: A méagneses nyomaték és a magneses indukcié vektorai.

bevéve, hogy az elektron toltése —e, azt irhatjuk, hogy

e -
= ——1L. 7.47
A= (7.47)
Az e/2m ardanyossagi tényez6t giromagneses hanyadosnak nevezziik.
Ha magneses nyomatékkal rendelkezé atom magneses mezdébe keriil, energidja fog
fliggeni a magneses nyomaték iranyatol. A i nyomtéku magneses dipdlus kolesonhatasi
energiaja a magneses mezovel

W, = —jiB = —puB cos 0, (7.48)

ahol B a magneses tér indukciGja, 6 a B és i dltal kozrezért szog (7.5 dbra). Bz
a kolcsonhatdsi energia befolydsolja az elektron teljes energidjat ami kiilénboz6 (pl.
spektroszképiai) mddszerekkel kimutathato. fgy az energia fiiggeni fog a mégneses
nyomaték és az impulzusnyomaték iranyatol.

Amint azt mar megjegyeztiik, kitiintetett irany hianyaban az impulzusnyomaték
irdny szerinti kvantaltsaga nem mutathaté ki kisérletileg. A kiils6 mégneses tér irdanya
azonban mar kitiintetett iranyt jelent. Egyezményesen ezt a kitiintetett iranyt szoktak
az Oz tengelynek tekinteni. Az impulzusnyomaték evvel a tengellyel a 7.22 kvantalasi
feltétel értelmében csak jol meghatarozott szogeket zarhat be.

Erdekes megjegyezni, hogy mig az impulzusmomentum L, komponensének jol meg-
hatdrozott értékei (m;h) vannak, az L, és L, meghatarozatlanok maradnak. Ez abbdl
a ténybol kovetkezik, hogy az L, és az L, vagy az f/y operatorok nem felcserélhetok.
Vagy mésképp magyarazva, ha az L irdnya pontosan meghatarozott lenne, akkor az
elektronnak egy, erre a vektorra meréleges sikban kéne lennie, ami azt jelenti, hogy az a
helykoordinédta, melynek egységvektora az L irdnyba mutat, pontosan meghatarozott.
A Heisenberg-féle hatarozatlansagi Osszefiiggés kovetkeztében az L-el egy egyenesbe
esO impulzuskomponens bizonytalansaganak végtelennek kéne lennie, ami adott, véges
mozgasi energidju részecske esetén lehetelen. Tehdt az L, és L, komponensek nem
lehetnek meghatarozottak.

Az elektron impulzusnyomatékanak viselkedése szemléletesen irhaté le az atom
vektormodelljének keretén beliill. A vektormodell egy félklasszikus modell, amely az
elektron impulzusnyomatékanak és magneses nyomatékanak targyalasahoz nem ezen



7.6. dbra: Az impulzusmomentum lehetséges iranyai [ = 2 esetén.

mennyiségek kvantummechanikai operatorat hasznélja, hanem a klasszikus vektorokat.
Ugyanakkor a vektorok nagysdganak és iranyanak meghatarozasahoz figyelembe veszi
a kvantaldsi szabdlyokat.

Ebben a modellben az elektron mégneses nyomatéka és impulzusnyomatéka jol
meghatarozott szoget zar be a magneses erovonalakkal, mikozben az impulzusmomen-
tum (magneses momentum) vektor a tér irdnya koriil precesszids mozgdst végez. Igy, a
kvantummechanikaval 6sszhangban, az L.-nek meghatarozott értéke lesz, mig a masik
két impulzusnyomaték-komponensnek nem. Idében atlagolva az L, és L, értékeit nullat
kapunk.

A 7.6 dbran az impulzusmomentum kiilonb6z6 lehetséges helyzeteit és precesszios
mozgasat abrazoltuk [ = 2 esetén. Ekkor az impulzusnyomaték modulusza L =
VI + 1)k = \/6h, és az L, ot értéket vehet fel az L irdnyainak megfeleléen.

Az impulzusnyomaték és a magneses nyomaték kozotti 7.47 dsszefiiggésbdl kifolyolag
a magneses nyomaték nagysaga és iranya is kvantalt. A magneses nyomaték modulusza

I
p=-—r=2\Jiu+1) (7.49)

2m 2m

lesz, mig ennek a nyomatéknak az Oz irdnyu vetiilete

e eh
Mz = _—Lz = ———mMy = —upmy (750)
m 2m

alakban irhato fel, ahol pp, a Bohr-féle magneton, egy univerzalis allandé, és értéke
pup =9,27-10"*Am? (7.51)
A 7.48 kifejezés alapjan a magneses térrel valé kolcsonhatasi energia

W,, = —jiB = —j,B = upBmy (7.52)



alakban irhato fel, és a magneses kvantumszam értékétol fiige. Ez a kolesonhatas
megsziinteti egy energiaszintnek az m; szerinti elfajultsagat, minden egyes energiaszint
2l + 1 alszintre bomlik fel. Az energiszintek magneses mezében valé felhasadasét
Zeeman-hatasnak nevezziik.

A fenti, félklasszikus levezetéssel nyert erdmény jo kozelitéssel megegyezik a kvan-
tummechanikai levezetéssel kapott eredménnyel. Mégis, a teljesség kedvéért, és a
kiilonbségek megvilagitasa végett vazoljuk a kvantummechanikai modszert is.

AV skalarpotencidlban és az A vektorpotencidlban mozgd elektron Hamilton-
operatora a kévetkezoképpen irhato fel

. 1 .
H=—(p+eA)? ). .
2m(p—|—e )+ V(P (7.53)

A magneses indukcié és a vektorpotencial kozotti altalanos Osszefiiggés B =rotA. Be-
bizonyithatd, hogy homogén mez6 esetén

—

1 -
A= §(B X T). (7.54)
Elvégezve a Hamilton-operator elso tagjaban a négyzetreemelést azt kapjuk, hogy

(D +eA)?2=p*+ e(fffa + PA) + €2A% = P2 + 2e AP + 2 A2 =

P2 +e(Bx )P + S (B x 7)> = p* + eB(F x p) + £ B>, (7.55)

ahol felhasznaltuk a

—
A~

= —ihVA+ Ap = Ap
=0 (7.57)

SN

p
\Y%
Osszefliggéseket.

A harmadik tag, ahol a B a négyzeten szerepel, az r? kicsinysége miatt nagyon
er0s magneses terek esetén is elhanyagolhaté a masodik tag mellett. Ez csak akkor
jatszik lényeges szerepet, ha az atom sajat magneses nyomatéka nulla, mert ekkor a
masodik tagban 7 x p = L operdtor is nulldt eredményez. A B2-el ardnyos tag az atom
diamagneses tulajdonsagaiért felel, evvel a jelenséggel azonban a tovabbiakban nem

foglalkozunk.
A fentiek alapjan az elektron Hamilton-operatora a kovetkezoképpen irhaté

~ 52 ~ e ~
i= Qp—m + 2—BL + V(i) = B+ 5—BL., (7.58)
ahol a B Oz irdny.

A fenti képletben a méagneses indukcidt tartalmazo tagot perturbaciénak tekintjiik,
és az energiakorrekciot a perturbalatlan energiaszintekhez viszonyitva perturbaciosza-
mitassal hatarozzuk meg.

Amint mar lattuk, a a perturbalatlan energiaszint legalabb 2/ + 1-szeresen elfajult.
Altaldnos esetben az elfajult szintekre a perturbécidszamitds elég bonyolult, de ebben
az eseben igen egyszertien kapjuk meg az eredményt, mert a Hésaz L, operatoroknak
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7.7. dbra: A normalis Zeeman-felhasadas.

kozos sajatfiggvény-rendszeriik van. Jeloljik a perturbdlatlan sajatfiiggvényeket 1" -
el. Az energiakorrekciét elsorendli perturbacids kozelitésben az

1 € mi| T m €
Ef) = o B <Y NL:|g" >= oy, Bhm (7.59)

képlet adja. Amint latjuk, ebben a kozelitésben a kvantummechanikai szamitasok
ugyanazt az eredmény szolgdltatjdk, mint a klasszikus médszer (7.52 képlet).

A 7.7 dbra a Zeeman-felhasadast mutatja két kiilonbozo energiaszint esetén. A két
szint kozotti atmenet magneses mezd hianyaban egy vy frekvenciaju szinképvonalat
eredményez. Mivel az dtmenetekre érvényes a Am; = 0,+1 kivdlasztasi szabaly, a
szinképvonal méagneses mezoben harom vonalra hasad fel, amelyek frekvenciai

e _h e
VW = 1y — %BE =1y — 47TmB (760)
Vo = 1) (761)
e _h e
- B B. 62
Vs Vo + om " h Vo + - (7 6 )

A gyakorlat azonban azt mutatja, hogy az ily médon leirt Zeeman-hatas (amelyet
normélis Zeeman-hatdsnak neveziink) csak néhdny atom esetében észlelheté (pl. Ca,
Hg). Mas atomok szinképe mégneses mezében egészen mésképp néz ki (7.8 abra).
Mivel ezeket a szinképeket a fent vazolt modell alapjan nem lehet megmagyarazni, a
jelenséget anomalis Zeeman-hatasnak nevezik.

Az eddig leirt kvantummechanikai modellnek az anomaélis Zeeman-hatés sikertelen
lefrasan kiviil mas hidnyossaga is van. Megfigyelték azt, hogy a legtobb szinképvonal
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7.8. dbra: Néhany példa az anomadlis Zeeman-felhasadésra.

nagy felbontasu spektroszképpal figyelve tébb, egymashoz kozeli szinképvonalbdl all,
vagyis finomszerkezetet mutat. Pl. hidrogén esetén a Balmer sorozat H,, vonala (E3 —
E, atmenet) els6 kozelitésben két, egyméstol 0,14 A-mel elvdlasztott hullimhosszisaga
vonalbdl all. Az anomalis Zeeman-hatds és a szinképvonalak finomszerkezetének ma-
gyarazata az elmélet tokéletesitését igényli.

7.5 Az elektron spinje

Annak érdekében, hogy az anomalis Zeeman-hatést és a szinképvonalak finomszerkeze-
tét megmagyarazzak, 1925-ben Goudsmit és Uhlenbeck avval a feltételezéssel éltek,
hogy az elektronnak egy sajat, intrinszek impulzusmomentuma is van, amely fliggetlen
az orbitalis mozgastol. Mivel annak idején ezt az elektron sajat tengely korili forgasa-
nak tulajdonitottak, ezt az sajat impuzusnyomatékot spinnek (perdiiletnek) nevezték
el.

A tovabbiakban a spin vektort g—el, ennek Oz tengelyre eso vetiiletét S.-vel jeloljik.
A spinhez tartozé magneses nyomatékot, mely az elektron intrinszek magneses nyo-
matéka, pg-el jeloljilk, és spin-magneses nyomatéknak nevezziikk. Ennek az Oz irdnyu
komponense a g, .

Az elektron spinjére kozvetlen kisérleti bizonyitékot szolgaltatott a mar 1921-ben
Stern és Gerlach altal elvégzett kisérlet. Ezt eziistatomokkal végezték el, amelynek
a kiilsé héjan egy elektron talalhatd, az is az s allapotban, tehat az atom orbitalis
impulzus és magneses nyomatéka nulla. Az eziistatom mégneses nyomatékat igy teljes
egészében az elektron spin-magneses nyomatéka adja.

Amint az a 7.9 abran lathaté, a kemencébdl kilépo eziistatomokat el6szor kol-
limaljak, majd inhomogén magneses mezébe vezetik. Az inhomogén magneses mezdben

a magneses dipélusra

0B
Fo= ey (7.63)

eré hat, ha az Oz tengelyt a mégneses er6vonalak irdnyaban vettiik fel. A klasszikus
fizika szerint a magneses dipdlus tetszéleges iranyaba allhat be, igy a p,, folytonosan
valtozhat. A kisérlet azonban azt mutatta, hogy az eziistatomokbdl all6 nyaldb az
inhomogén magneses mezon vald dthaladas utan egyértelmiien két nyalabra bomlik. Ez
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7.9. dbra: A Stern-Gerlach kisérlet.

azt jelenti, hogy a ps,-nek két lehetséges értéke van, vagyis a magneses kvantumszam,
amely a spin magneses nyomaték z komponensét meghatarozza, két értéket vehet fel.

Maésrészt, ha a spint jellemz$ kvantumszamot (spinkvantumszém) s-el jeloljiik,
akkor (az orbitdlis kvantumszammal analég médon) a mégneses spinkvantumszam (m)
2s + 1 értéket vehet fel. Az elektron esetében tehat

1
2s+1=2 => s=35 (7.64)
és a magneses spinkvantumszam lehetséges értékei

Az elektron spinkvantumszamanak értékét tehat egyszertien abbdl a ténybol hataroztuk
meg, hogy az eziistatomokbol all6 nyalab inhomogén méagneses mezdben két nyalabra
bomlott fel.

A spin értéke igy

V3
s = s+ or="Ln (7.66)
S, = msh:i%h (7.67)

lesz. Az, hogy a spinre is ugyanazok a képletek érvényesek, mint az orbitalis impulzus-
nyomatékra, az impulzusmomentum &ltaldnos elméletébol kovetkezik. A 7.10 dbran a



7.10. abra: A spin impulzusnyomaték lehetséges irdnyai.

spin vektor két lehetséges irdanya és vetiilete lathaté. A vektormodell alapjan ezek a
vektorok is precesszids mozgast végeznek a kitlintetett Oz tengely koriil.

A spin-magneses nyomaték mennyiségi meghatdrozasa arra az eredményre vezetett,
hogy a giromagneses arany a spin esetében 2-szer nagyobb, mint az orbitdlis mégneses
nyomaték esetében. Ennek alapjan azt irhatjuk, hogy

ji, = ——3, (7.68)

illetve " "
oy = -8, = Dy =+ = +pp, (7.69)
m m 2m

A spin impulzusnyomaték és a spin-méagneses nyomaték fenti tulajdonsigai egzakt
modon a Dirac altal 1928-ban megalkotott relativisztikus kvantummechanika keretében
targyalhatok.



7.6 A spin-palya kolcsonhatas félklasszikus modell-
je és a teljes impulzusmomentum

Az atomok energiaszintjeinek finomszerkezeti felhasadasa az elektron sajat, és a palya-
menti mozgasabdl szarmazo méagneses nyomatékainak kolecsonhatasabdl szarmaztatha-
t6. Ezt a kolesonhatast spin-palya kolecsonhatasnak nevezziik.

Az aldbbiakban egy félklasszikus modell alapjan mutatjuk be a spin-pélya kolcson-
hatast, mely mindségileg helyes eredményt szolgaltat. Mennyiségileg pontos leiras csak
a relativisztikus kvantummechanika keretén beliil lehetséges.

Félklasszikus modelliinkben tekintsiik gy, hogy az elektron korpalyan kering az
atommag koriil. Ha most ezt a mozgast az elektron sajat rendszerében nézziik, akkor a
Ze toltéstt atommag mozog az elektronhoz viszonyitva, és ennek a mozgasnak kovetkez-
tében az elektron egy B indukciéjui méagneses mezot ,érez”. Az elektron spin-magneses
nyomatékanak kolecsonhatési energiaja evvel az orbitalis mozgas altal generalt magneses
mezovel

— € ==
Wrs = —jisB = —SB. (7.70)
m
A mégneses indukcié nagysagat a Biot-Savart torvénybdl hatarozzuk meg

_ poZev
A2

(7.71)

ahol o a léglires tér magneses permeabilitdsa, v a mag sebessége az elektronhoz
viszonyitva, r az elektronpalya sugara. Az elektron orbitdlis impulzusnyomatéka az
L = —muor alakban irhaté, ahol a negativ el6jel azért szerepel, mert v a mag sebessége,
amely ellentétes irdnyba mutat, mint az elektron maghoz viszonyitott sebessége. Innen

poZel L 1 Ze

4mr3 mc? r 4megr?’

B:

(7.72)

ahol ¢ a fénysebesség, € pedig a légiires tér elektromos permittivitdsa. Bevezetve a

Ze
Vir) = 7.73
(T) 4megr ( )

elektrosztatikus potencialt, a magneses indukciéra azt kapjuk hogy

L 1dV
B=——. 7.74
me? r dr (7.74)
Ezt a kifejezést behelyettesitve a 7.70 egyenletbe, megkapjuk a spin-palya kdcsonhatas
energiajat. A relativisztikus kvantummechanikai szdmitasok azonban ehhez az ered-
ményhez viszonyitva 2-szer kisebb értéket szolgaltatnak, igy a helyes végeredmény

1dV -
¢ 1dVap

Wi = —o— -
LS = om2ezr dr

(7.75)

Lathaté, hogy egy adott elektronpalya esetén a spin-palya kolcsonhatasi energia az
SL skalaris szorzat értékétol, vagyis a két vektor altal kozrezart szogtol fiigg. Annak



érdekében, hogy megvizsgaljuk, hogy ez a szorzat adott S és L esetén milyen értékeket
vehet fel, tanulményozzuk a tovabbiakban az elektron teljes ipulzusnyomatékanak a
lehetséges értékeit.

A teljes impulzusnyomaték az orbitalis nyomaték és a spin vektoridlis osszegeként
irhato fel

J=L+85. (7.76)

A teljes impulzusnyomaték nagysdgara és Oz tengelyre vald vetilletére a mar ismert

kvantalasi szabalyok érvényesek
J=1/j(j+ 1D, (7.77)

ahol j a teljes impulzusmomentumot jellemz6 kvantumszam, illetve
J., = mjh, (7.78)

ahol az m; magneses kvantumszdm —j és +j kozott egyesével valtozhat, 25 +1 lehetsé-
ges értéket véve fel.
A 7.76 vektoregyenletet levetitjiikk az Oz tengelyre

J.=1L,+8S., (7.79)

majd felhaszndlva mindegyik komponensre a kvantalasi feltételt, a mégneses kvan-
tumszamok kozotti osszefiiggéshez jutunk

mj = my; + ms. (7.80)

A tovabbiakban megvizsgaljuk, hogy adott [ és s esetén a j kvantumszam milyen
értékeket vehet fel, vagyis az L és az S egymadssal milyen szogeket zarhatnak be.
A j maximalis éretéke az m; maximumaval lesz egyenld, amelyre irhatd, hogy

Jmax = max{m,;} + max{ms} =1+ s, (7.81)
ugyanakkor a minimalis érték az [ és s kvantumszamok kiilonbségének modulusza lesz
Jmin = | max{m;} — max{m}| =l — s|. (7.82)

Osszefoglalva
l—s] <j<l+s, (7.83)

ahol j a minimalis és maximalis érték kozott egyesével valtozhat. A fenti egyenlétlen-
ségbdl az is belathatd, hogy mivel [ egész szam, és egy elektron esetén s = 1/2; a
j értéke feles szam lesz, éspedig j = [ +1/2 (ha [ = 0, csak a + jel lehetséges).
Tobb elektronbdl allé rendszer esetén, amikor az s egész szam is lehet, természetesen
a teljes imulzusnyomatékot jellemzé kvantumszam is lehet egész. Adott [ és s estén a
j kvantumszam 2s + 1 értéket vehet fel, ha [ > s, illetve 2] + 1 értéket, ha s > [.

A 7.83 Osszefliggés egzakt médon az impulzusnyomatékok Osszeaddsanak kvan-
tummechanikai elméletébdl kovetkezik, de nagyon jél illusztralhaté a vektormodell



i=l+s=3/2

i=l—-s=1/2

7.11. dbra: A spin és palyanyomatékok csatoldsa [ =1 és s = 1/2 esetén.

segitségével is. A 7.76 egyenléség alapjan a harom vektor egy haromszoget kell hogy
alkosson (7.11 dbra). A hdromszog oldalaira érvényesnek kell lennie az

IL-S|<J<L+S (7.84)

egyenlOtlenségnek, ahonnan figyelembevéve, hogy a kvantumszamok csak egész és feles
értékeket vehetnek fel, kovetkezik a 7.83 egyenlétlenség. Ezért a 7.83 Osszefiiggést
haromszog-egyenlotlenségnek is hivjuk.

Kiils6 erétér hidnyaban az elektron teljes 1mpulzusnyornateka megmarado meny-
nyiség. Ugyanakkor a spin-palya kolcsonhatas kovetkeztében az L ésaz S nem marad-
nak meg kiilon-kiilon. Ezért a vektormodell alapjan ugy tekinthetjiik, hogy az L és az
S Gsszehangolt precesszids mozgést végez a J koriil (7.12 dbra).

Térjiink most vissza a spin-palya kolcsonhatas energidjanak 7.75 kifejezésére, és
vizsgaljuk ennek csak az Lés S viszonylagos helyzetétol vald fliggését. frjuk fel ezt a
kifejezést egyszeriisitve

— =

SL
2
ahol A egy adott, n, [ és s kvantumszamokkal jellemzett elektronpdlya esetén allandé.
A skalaris szorzat fiigg a két vektor altal kozrezart szogtol (SL = SL cos ar), amelyet az
impulzumomentumok altal alkotott haromszogbdl ki tudunk fejezni a J fiiggvényében.

L* + 5% +2SLcosa = J?, (7.86)

Wis = A (7.85)

ahonnan
SLcosa — %(ﬂ 29— %hz[j(j 1) = U+ 1) — s(s + 1)), (7.87)

A spin-palya kolcsonhatasi energia ezek alapjan adott m, [ és s esetén csak a teljes
impulzusmomentum j kvantumszamatol fligg

Wis = é[j(j—kl) —I(l+1)—s(s+1)], (7.88)



7.12. abra: Az L és az S precesszids mozgasa a megmarado6 J koril.

és egy energiaszint annyi alszintre hasad fel a spin-pélya kolcsonhatas kovetkeztében,
ahany értéket a j felvehet. Ha a j két értéket vehet fel, mint pl. a hidrogénatom [ # 0
gerjesztett szintjei esetén, dublettrdl beszéliink. Altaldnos esetben a finomszerkezetet
mutato energiaszinteket multiplettnek nevezziik.

Két szomszédos, j-vel illetve j — 1-el jellemzett finomszerkezeti energiaszint kozotti
kiilonbség

r .. | . .
AEjj1 = 5Aj(j+1) = 5A(G — 1)j = 4 (7.89)

lesz. Ez a Landé-féle intervallumszabaly. Az energiakiilonbség a két szomszédos finom-
szerkezeti szint kozott 4,5 - 107° eV a hidrogén 2p szintje esetén. A finomszerkezeti
felhasadds né a nagyobb rendszdmu atomok esetén, pl. a Na 3p szintje AE = 2,1-1073
eV-al hasad fel, ami a kibocsétott fényben 6 A hullimhossz-kiilonbségnek felel meg a
3p — 3s dtmenet esetén. Ez a két egymashoz kozeli, sdrga szinképvonal igen jellemzo
a natrium szinképére.

Abban az esetben, amikor az atom kiils6é héjan egy elektron talalhatod, vagy a kiils6
elektronhéj felénél kevésbé betoltott, A > 0. Ekkor normalis multiplettrél beszéliink.
Ellenkez6 esetben, ha a héj felénél jobban betdltott, A < 0, és a multiplett forditott
lesz.

Amint 14ttuk, egy atom elektronjidnak (vagy elektronrendszerének) impulzusmo-
mentum-allapota, melytol az energidja is fligg, harom kvantumszammal fejezheto ki,
az |, az s és a j-vel. Fzekhez még hozzavessziik az n fokvantumszamot, amely a
kiils6 elektronhéjat jellemzi. A tovabbiakban olyan egyezményes jelolést (term-jeldlést)
vezetlink be, amelybdl ezek a kvantumszamok leolvashatdk, és amely igy egyértelmiien
jellemzi az elektronrendszer allapotat.

A term-jelolés alapja az [ kvantumszamot kifejez0 nagy betii, mely az elektron-
rendszer teljes orbitalis nyomatékat jellemzi. Ez analdg az orbital-jeloléssel, vagyis
[=0,1,2,3,4... esetén a S, P, D, F, G stb. Ehhez a betlihoz bal fels6 indexnek a 2s+ 1



multiplicitast frjuk, amely kifejezi, hogy szinglettrol, dublettrol vagy triplettrdl stb.
van sz0. Jobb alsé indexnek a teljes impulzusmomentum ; kvantumszama keriil, és az
egész jelolés elé esetleg beirjuk az n fokvantumszamot

n 2 (7.90)

A fentiek alapjén példaul egy s = 1/2,1 = 1, j = 3/2- el jellemzett impulzusmomentum-
allapotot 2P o-¢l jeloliink, vagy a Na atom alapéllapota 325 .

Itt jegyezziik meg, hogy nagyon nagy felbontasi spektroszkép egy finomszerkezeti
vonalnak tovabbi strukturdjat mutatja ki. A finomszerkezeti vonalak tovabbi fel-
hasadasat hiperfinom-szerkezetnek nevezziik. A hiperfinom szerkezet magyarazata
az, hogy az atommagnak is van mégneses nyomataka, bar harom nagysdgrenddel
kisebb, mint az elektroné. Az elektron teljes magneses nyomatéka a mag magneses
nyomatékahoz viszonyitva kiiltinbozo iranyokba allhat be, kiilonboz6 kolesonhatasi e-
nergidkat eredményezve. Ennek, a mag és az elektron magneses nyomatékai kozotti
kolesonhatasnak kovetkeztében jelenik meg az energiaszintek hiperfinom-szerkezete.
A tipikus energiakiilonbség a hiperfinom-szerkezeti vonalak kozott 1076 eV, amely a
szinképben 1072 A hulldmhossz-kiilonbségnek felel meg.

7.7 A hidrogénatom relativisztikus és kvantumelek-
trodinamikai leirasanak kovetkezményei

Ebben a fejezetben, anélkiil hogy elmélyednénk a hidrogénatom relativiszikus vagy
kvantumelektrodinamikai targyalasaban, ezeknek a leirasmoédoknak néhany jellemzo
kovetkezményére, illetve ezeknek a kisérleti megerdsitésére hivjuk fel a figyelmet.

Lattuk a 6.3 fejezetben, hogy mar a Bohr-Sommerfeld modell keretén beliil felmeriilt,
hogy a szinképvonalak finomszerkezeti felhasadasat relativisztikus hatasokkal magya-
razzak. A kovetkezd probélkozas a Klein-Gordon egyenlet segitségével tortént, amely
a Schrodinger-egyenlet relativisztikus megfelel6je, de nem veszi figyelembe az elektron
spinjét. A stacionarius Klein-Gordon egyenlet a hidrogénatomra a koévetkezdképpen
irhato fel

Ze?

1
V(7)) + 272

TEQT

2

(E + moc? + ) — m§c4] Y(F) =0, (7.91)
ahol my az elektron nyugalmi témege. Ez az egyenlet is, akarcsak a Schrédinger-
egyenlet, szeparalhatd orbitdlis és radialis részre, ahol az orbitalis rész megoldasai
a jol ismert gombfiiggvények. A radialis egyenletnek csak akkor van elfogadhatd
megoldéasa, ha az energianak jol meghatarozott értékei vannak, amelyek az n, radidlis
kvantumszamtol és az [ orbitalis kvantumszamtdl fliggenek. Az energia sajatértékei a
kovetkezo képlettel adhaték meg

SIS

AT

(nr +1+ \/(l+ %)2 - Z2a2>2

B, =moc? |1+ — moc?, (7.92)




ahol a = €2 /(4megch) a finomszerkezeti dllandé. Ha sorbafejtjiik a fenti kifejezést Z2a?
szerint csak az els6 két tagot megtartva, és n, + [ + 1 helyébe az n fékvantumszamot
irjuk, azt kapjuk, hogy

hZ2 2z2
E,, — -1 [1+O‘ < - —§>1, (7.93)

n? n? \l+1/2 4

ahol R a Rydberg-allandé. fgy a Klein-Gordon egyenlet alapjan a hidrogénatom ener-
giaszintjei a mellékkvantumszamtol is fiiggenek. Ez az [ szerinti felhasadas pl. n = 2
esetén, a Balmer-sorozat dublettjei kozott

B §Rca2
3 16

frekvenciakiilonbséget josol. A megfigyelt felhasadas méréke azonban ennél az értéknél
szinte haromszor kisebb.

Az el6z6 fejezet fényében vildgos, hogy a hiba abban van, hogy a Klein-Gordon
egyenlet nem veszi figyelembe az elektron spinjét. A spint is figyelembevevo rela-
tivisztikus hullamegyenlet a Dirac-egyenlet. E szerint a relativisztikus elektronhoz
rendelt hullamfiiggvénynek négy komponse van, az alabbiakban szerplé W egy négy
elembdl all6 oszlopmatrix alakjaban irhaté fel. A Dirac-egyenlet alakja

oV .
—— = HpW .
7 81& DY, (7 95)

Av (7.94)

ahol Hp az elektron Hamilton-operatora. Ez szabad részecske esetén
Hp = épe+ Bmoc?, (7.96)

ahol & = (&, Gy, &) és 3 hermiti operdtorok, melyek csak a spinvaltozékra hatnak, p
pedig az impulzus operatora. Elektromos és magneses mezében a Hamilton operator a

Hp = eV +a(p — eA)e + fmoc?, (7.97)

alakl lesz, ahol V' az elektrosztatikus potencidl mig Aa méagneses vektorpotencial.
A 7.95 Dirac-egyenletet a hidrogénszer ionokra megoldva, a lehetséges energiaér-
tékekre az

ZQ 2 _%
B, = moc® [1 + ﬁ] — mgc? (7.98)
J
kifejezés addédik, ahol
1 1\?
ej:j+§—\/(j+§> — Z%a? (7.99)

és a a finomszerkezeti allandé. Fontos megfigyelni, hogy az energia ebben a modell-
ben nem fligg az orbitalis kvantumszamtol, hanem csak a teljes impulzusnyomatékot
jellemzd j kvantumszamtél. H a a fenti kifejezést a Z2a? szerint sorbafejtjiik, és csak
masodrendig irjuk ki a tagokat, az

RheZ? AT n 3
E, =— 1 - 1
n,J) n2 [ + n2 (] + 1/2 4>‘| (7 00)
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7.13. dbra: A hidrogénatom energiaszintjei a Dirac-elmélet alapjén.

egyszeribb kifejezéshez jutunk.

A fenti megoldas csak abban az esetben létezik, ha a Z rendszam kisebb egy adott
kritikus értéknél, amelyre az energia elérné a —mqgc? értéket. (pl. j = 1/2 esetén Z <
137). Ennél nagyobb t6ltésli mag esetén az elektrosztatikus mezé elektron-pozitron
parokat keltene, tehat az ilyen nagy rendszamu atom nem lehet stabil.

A (7.100) szerint, ha az elektron orbitalis kvantumszama, [ > 1, minden egyes
n,l-el jellemzett energiaszint két alszintre bomlik fel. Mivel a hidrogénatomban a
nemrelativisztikus kvantumelmélet szerint az energiaszintek [ szerint elfajultak, egy
energiaszint harom vagy tobb alszintet is tartalmazhat, attél fliggéen, hogy adott n
esetén a j hany értéket vehet fel. Ugyanakkor a kiilonbozé mellékkvantumszdmmal
de azonos j-vel jellemzett szintek a Dirac-elmélet szerint a hidrogénatomban pontosan
egybeesnek, tehat az elfajultsag nem szlinik meg teljesen.

A 7.13 dbran a hidrogénatom elsé harom energiaszintjének finomszerkezetét tiintet-
tiik fel, ahogy az Dirac elméletébdl kovetkezik. Amint latjuk, a 25,9 és a 2p; /o szintek
pontosan egybeesnek, mig a 2ps/» szint magasabb energidji lesz. Az n = 2 energiaszint
a 7.100 képlet alapjan a kovetkezo mértékben hasad fel

E(2s12)  E(2py2)  Re a’ 3
nn 1 HZ(Q_Z) (7.10)
E(2p32)  Rc a? 3
P R HZ(l_Z) (7.102)
2
Ay — E(253/2) . E(2;1/2> _ RC% _ 17095 . 104MHZ, (7103)

tehat a H, szinképvonal (n = 3 — n = 2 dtmenet) két {6 finomszerkezeti vonala
kozotti frekvenciakiilonbség Av lesz. Ez az érték, amint latjuk, kisebb a Klein-Gordon
egyenlet altal josoltndl, és nagy pontossdggal megegyezik a kisérleti tapasztalattal.

Annak kovetkeztében, hogy az n = 3 szint is felbomlik, a H, szinképvonal tobb
finomszerkezeti vonalbdl all, azonban az n = 3 szint felhasadasa kisebb mértéki. Mivel
az optikai atmenetekre érvényes a Aj = 0,+1 kivalasztasi szabdly, a Dirac emélete
szerint a hidrogén Balmer-sorozatanak o vonala 5 finomszerkezeti vonalbdl all. Ezeket
kisérletileg is kimutattédk.
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7.14. dbra: A Lamb-eltolédas kimutatasara szolgdld kisérleti berendezés. 1-wolfram kemence;
2—elektronnyalab; 3-radiofrekvencids elektromos mezo; 4-céltargy; 5—galvanométer.

A jé kiséleti egyezés ellenére is felmeriilt a kétség, hogy a Dirac-elmélet nem irja
le pontosan a hidrogénatomot, és a 2s;/5 és a 2p;/» energiaszintek nem esnek telje-
sen egybe. Ezt a feltételezett kiilonbséget azonban optikai modszerekkel nem lehet
kimutani, mivel a Al = +1 kivalasztasi szabaly miatt nincs olyan allapot, amelybdl
optikai dmenet torténhet gy a 25/, mint a 2p; j» dllapotba. A 2s;/, allapot metastabil
allapot, és a kozvetlen atmenet az 1s;/, alapallapotba csak nagyon kis valészinfiséggel,
két foton tutjan, vagy elektronnal valé litkozéssel valésulhat meg. Lehetséges viszont
elészor a 2p; /o allapotba valé dtmenet, ahonnan aztdn mdr optikailag megengedett az
alapallapot elérése.

Lamb és Rutherford 1947-ben ezt a feltételezett 251/ — 2p; /o dtmenetet mutattak
ki. Mivel a két szint kozotti feltételezett kiillonbség igen kicsi, a kibocsatott sugar-
zas frekvencidja a radidfrekvencidk tartomanyaba esik. Ezért ennek az atmenetnek a
kimutatasa radidspektroszkopias modszert igényel.

Lamb és Rutherford a 7.14 dbran lathatd kisérleti berendezést hasznéltak. A ke-
mencébdl 1sy, dllapotban 1évé hidrogénatomok lépnek ki. A keresztirdnyu elektron-
nyaldb gerjeszti az atomokat, egy résziiket a 2s,/o dllapotba. A gerjesztett atomok a
céltargynak atadjak energiajukat, elektronokat szabaditva ki a fémbol. Ezt az elekt-
ronaramot a galvanométer kimutatja. Ha viszont a céltargyba alapallapotban 1év6
atomok litkoznek, ezek energidja nem elegendd ahhoz, hogy elektronokat szabaditsanak
ki a fémbol.

A radiéfrekvencids elektromdgneses rezgéssel indukdlni lehet a 2s;/5 — 2p; /5 dtme-
netet. Az atmenet akkor lesz a legvalésziniibb, ha az indukald rezgés frekvencidja
megfelel a két szint kézotti atmenet frekvencidjanak, v = AE/h. A 2p,, allapot
atlagos élettartama igen rovid, az atomok alapéallapotba mennek &t, még mielott elérnék
a céltargyat. Az alapallapotban a céltargyba csapdédé atomok pedig mar nem késztetik
kilépésre az elektronokat. fgy a radiéfrekvencias rezgés bekapcsolasanak csokkentenie
kell a mért dramerosséget, és ennek akkor lesz minimuma, amikor a rezgés frekvenciaja
megegyezik a 2519 — 2p;/2 atmenet frekvencidjaval.

Ugyanakkor a radiéfrekvencids rezgés a 2sy, — 2p3/p dtmenetet is indukdlhatja.
[ly médon nagy pontossaggal mérhetok az egyes allapotok kozotti energiakiilonbségek.
A kiséletek ereményét a 7.15a dbran tiintettiik fel, osszehasonlitva a Dirac-elmélet
joslataval (7.15b abra). Amint lathato, a valésdgban a 254/, dllapot nagyobb energiaj,
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7.15. dbra: A hidrogénatom n = 2 energiaszintjének szerkezete kisérletileg (a) és a Dirac-
elmélet szerint (b). A rajzon a szintek kozotti frekvenciakiilonbséget tiintettiik fel MHz-ben.

mint a 2p; /o, a kozottiik 1étrejové optikai dtmenet frekvencidja 1058 MHz, ami A = 28
cm hullamhossznak felel meg.

Ezt az eltolédast a két szint kozott Lamb-eltolédasnak nevezziik. A Lamb-elto-
l6das elméleti magyarazata a kvantumelektrodinamikai hatésok figyelembevételével
torténhet. Az erre vonatkozo elméleti szamitast 1949-ben végezték el. Ez a Lamb-
eltolodas energidjara

AE = 0,41myc*a” (7.104)

értéket jésol, ami nagyon jol egyezik a kisérleti értékkel. A kvantumelektrodinamikai
hatasok a magasabb energiaszintek [ szerinti elfajultsagat is megsziintetik.
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A tobbelektronos atom

Amint az el6z6 fejezetben lattuk, a hidrogénatom elméleti targyaldsa igen nagy pon-
tossaggal lehetséges. Joval bonyolultabb a tobb elektront tartalmazé atomok leirasa.
Egyrészt a tobbtest-problémat még klasszikusan sem lehet egzakt médon megoldani,
masrészt pedig az elektron-spinek kovetkeztében mas tipusu elektron—elektron koleson-
hatasok is megjelennek.

8.1 A Pauli-féle kizarasi elv

A hidrogénatom nemrelativisztikus kvantummechanikai lefrasa nyoman azt gondol-
hatnank, hogy egy tobbelektronos atom alapallapotaban minden elektron a legalacso-
nyabb energiaju allapotban taldlhato. A tapasztalat azonban azt mutatja, hogy ez nem
igy van, egy adott energiaszinten csak meghatarozott szamu elektron foglahat helyet.

A tobbelektronos atomok spektrumat tanulményozva 1925-ben Pauli megfogal-
mazta a kizarasi elvet. E szerint egy atomban nem létezhet két elektron ugyanabban a
kvantumallapotban. Mivel egy elektron allapotat az atomban négy kvantumszammal
jellemezhetjiik (n,l,m;, my), a Pauli-féle kizdrasi elv ugy is megfogalmazhatd, hogy
ugyanabban az atomban talalhato két elektron esetén a jellemz6 kvantumszamok koziil
legaldbb az egyiknek kiilonboznie kell.

Annak érdekében, hogy a Pauli-féle kizardsi elv mélyebb okat megvilagitsuk, te-
kintsiink egy n elektront tartalmazé rendszert. Ha elhanyagoljuk az elektronok kozotti
kolesonhatasokat (fliggetlen-elektronos kozelités), a rendszer hullamfiiggvénye az egyes
elektronok hullamfliggvényének szorzataként irhaté fel

\11(517(7277@%) :¢a(€71)¢b(672)%(67n)> (81)

ahol ¢; az ¢ indexli elektront jellemzo koordinatak Osszességét jelenti, amely a spin-
allapotot leiré koordinatat is tartalmazza. Vizsgaljuk az elektront leiré hullamfliggvény
szimmetriatulajdonsagait a részecskék felcserélésére nézve. Az egyszeriiség kedvéért
vegylink csak egy két-elektron rendszert, ahol az egyik elektron az a allapotban, mig
a masik a b allapotban taldlhatd, és egyszeriisitsiik a koordinatak jelolését (¢; helyébe
i-t frunk)

U(1,2) = ¢a(1)1hs(2). (8.2)
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Azonban a két elektron azonos részecske, amelyek a kvantummechanikaban megkiilon-
boztethetetlenek. Ezért az elektronok megtalalhatésagi valoszintiségstirtisége nem val-
tozhat, ha a hullamfiiggvényben az 1. részecske koordinatait felcseréljiik a 2. részecske
koordinatéival

[T(1,2)* = [¥(2,1)]” (8.3)

A fenti egyenl6ség megkoveteli, hogy a hullamfiiggvény szimmetrikus vagy antiszim-
metrikus legyen a két részecske felcserélésére nézve

U(2,1) = ¥(1,2) (8.4)

vagy
U(2,1) = —U(1,2). (8.5)

A 8.2 szorzat-fiiggvény se nem szimmetrikus (ha a # b) se nem antiszimmetrikus, ezért
a hullamfiiggvényt szimmetrizalni kell. Legyen

U = Y (1)¥(2) 8.6)
U = ¥a(2)Y(1). (8.7)

E két szorzat linearis kombinacidjaval lehet szimmetrikus és antiszimmetrikus hullam-
fliggvényeket eldallitani

vy = %[waa)wb@)wa(mwb(m (3.8)
1
v, = ﬁ[%(l)?ﬁb(z)—?/Ja(QWb(l)]a (8.9)

ahol az 1/+/2 faktor a hulldimfiiggvény norméldsat biztositja.
Ha feltételezziik, hogy a két részecske ugyanabban a kvantuméllapotban van (a =
b), akkor

Ve = %(1)%(2) (810)
U, = 0, (8.11)

tehat az antiszimmetrikus hullamfiiggvény nem létezhet két, ugyanabban az allapotban
talalhaté részecske esetén. Ez azt jelenti, hogy az antiszimmetrikus hullamfiiggvénnyel
rendelkez6 részecskerendszerek esetén két részecske nem lehet ugyanabban a kvan-
tumallapotban, tehat ezekre érvényes a Pauli-féle kizarasi elv. Ugyanakkor a szim-
metrikus hullamfiiggvénnyel rendelkezd részecskerendszerek esetén akarhany részecske
lehet ugyanabban az allapotban.

A kvantummechanikaban bebizonyitjak, hogy az azonos részecskéket tartalmazd
rendszer Hamilton-operatora felcserélhet6 a részecskék permutéciojat megvaldsité ope-
ratorral. Ennek egyenes kovetkezménye az, hogy egy részecskerendszer szimmetridja
megmaradd mennyiség, tehat a rendszer minden allapota ugyanolyan szimmetridju
lesz (szimmetrikus vagy antiszimmetrikus). [gy a rendszer szimmetridja az 6t alkotd
részecskék belso tulajdonsagatol fiigg.



Azokat a részecskéket, amelyekbol all6 rendszer hullamfiiggvénye antiszimmetrikus,
fermionoknak nevezziik. Ilyenek az elektronok, és minden mas olyan részecske, amely-
nek spinje feles értékii (protonok, neutronok, neutrindk, feles spinii atommagok stb.).
Azokat a részecskéket, melyek szimmetrikus hullamfiiggvénnyel leirhaté rendszert alkot-
nak, bozonoknak nevezziik. A bozonok spinje egész szam, ilyenek a fotonok, mezonok,
egész spinii atommagok stb.

A Pauli-féle kizarasi elv tehat minden fermionbdl allé rendszerre érvényes. Ezek
hullamfiiggvényét, igy az elektronokbdl allo rendszer hullamfiiggvényét is, mindig anti-
szimmetrikus alakban kell felirnunk, tehat két részecske-koordinata kicserélése mindig
a hullamfiiggvény el6jelének megvaltozasat kell hogy eredményezze. Egyszerti modja
az antiszimmetrikus hulldmfiiggvény felirdsanak (tetszéleges szdmu, n részecskét tar-
talmazé rendszer esetén) a Slater-determindns

%(1) %(1) o %(1)
%(2) %(2) o %(2)
) . . (8.12)

baln) oln) - u(n)

ahol az a,b,...,v allapotok szama megegyezik az elektronok szamaval. Ez a felirasi
moédja a hullamfiggvénynek tartalmazza a Pauli-féle kizarasi elvet: ha két allapot meg-
egyezik, vagyis a determinans két oszlopa azonos, akkor a hullamfiiggvény identikusan
nulla lesz, tehat ilyen rendszer nem létezhet.

8.2 Elektron-konfiguracidk

A tobbelektronos atom strukturajat az aldbbi alapveto szabalyok hatarozzak meg:

e Egy részecskerendszer akkor stabil, ha a teljes energidja minimadlis (energiamini-
mum elve).

e Egy adott kvantuméllapotban nem lehet tobb egy elektronnal (Pauli-féle kizarasi
elv).

fgy az atomban az energiszintek a névekvo energia sorrendjében toltédnek fel. Egy
adott kvantumallapot energiajanak kiszamitasahoz tobb kozelité modszer 1étezik.

A mag—elektron kolcsonhatdson kiviil figyelembe kell venniink az elektron—elektron
kolesonhatéasokat is. Egy elektron kolcsonhatdsa az Osszes tobbivel elég jol leirhato
a tobbi altal keltett atlagolt elektromos potencial (drnyékolasi potencidl) segitségével.
Ezekre a kozelité modszerekre a kovetkezo fejezetekben visszatériink. Tekintsiik most
ismertnek a kvantumaéllapotok energiait, és koncentraljunk az energiaszintek elektro-
nokkal valé feltoltédésének sorrendjére.

Az azonos fékvantumszdammal (n) jellemezhetd elektronok koériilbelill ugyanolyan
atlagos tavolsagra talalhatok a magtol, ezért energidjuk is hozzavetlegesen mege-
gyezik. Az azonos fokvantumszamu elektronok alkotjék az elektronhéjat. A héjakat



nagy betiikkel szoktuk jelolni

n =123 45
héj K L M N O

Egy tobbelektronos atom esetén az elektron energidaja az arnyékolasi potencial
kovetkeztében a mellékkvantumszamtél (1) is fliigg. Kis [ esetén az elektron atlagosan
kozelebb talalhato az atommaghoz mint nagyobb orbitdlis nyomaték esetén. Ezért egy
adott héjon beliil az elektron energiaja né az [ névekedésével.

Az azonos n, | szampéarossal jellemezhetd elektronallapotok alkotjak az alhéjat. Az
alhéj jelolése megegyezik az 6t alkot6 orbitalok jelolésével (s, p,d, f), amely elé beirjuk
a f6kvantumszamot (pl. 1s vagy 2p).

Egy adott alhéjon beliil az elektronok energidja csak kis mértékben fligg az m; és
az mg kvantumszamok értékétol. Ezért elsé kozelitésben egy adott alhéjon talalhato
elektronok energidja azonosnak tekintheto.

Egy alhéjon a Pauli-féle kizarasi elv értelmében legtobb 2(20+1) elektron lehet, mert
a magneses kvantumszamnak mind a 2/ 41 értékére az m, mégneses spinkvantumszam
két értéket vehet fel. fgy a kiillonboz6 orbitdlokon talalhato elektronok maximalis szama
a kovetkezo tablazattal foglalhato Gssze

orbitdl max e~

s 2
P 6
d 10
f 14.
Egy adott héjon maximélisan
n—1
23 (20 +1) =2n" (8.13)

=0

elektron talalhato, tehat a telitett héjak

K — 2
L — 8
M — 18
N — 32

elektront tartalmaznak.

A 8.1 abrén a kiilonb6z6 alhéjakon talalhato elektronok kotési energiajat abrazoltuk
a rendszam fiiggvényében. A diagramrdl fentrol lefelé (a novekvd energia, csokkend
kotési energia irdnyaban) haladva kénnyen leolvashaté barmely atom esetén az alhéjak
feltoltédési sorrendje. Ismerve az egyes alhéjakon taldlhato elektronok maximalis sza-
mat, egy atom alapallapoti elektronkonfiguraciéja konnyen meghatarozhaté. Elektron-
konfiguracié alatt egy tobb elektronbdl 4ll6 rendszeren beliil az egyes elektronok allapo-
tanak (hullamfliggvényének) a rogzitését értjilk. Egy rendszer csak a Hartree-Fock
kozelitésben (lasd a kovetkezd fejezeteket) jellemezhets egyetlen konfigurdcié segitsé-
gével, de ez egy nagyon jo kozelités.
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8.1. dbra: A kiilonbozé alhéjakon taldlhaté elektronok kotési energigja (1 Ry = 13,6 eV).

Egy adott konfiguracio felirasa esetén az alhéj jele mellé jobb felsé indexnek felirjuk
az illet6 alhéj betoltési szamat, vagyis hogy hany elektron taldlhaté az alhéjon. Telitett
alhéj esetén ez a mar kiszamitott maximalis elektron-szammal egyenlo. Alapallapotban
minden bels6 héj és alhéj telitett, az energiaminimum elvének értelmében.

Ily médon példaul a nitrogén atom (Z = 7) alapallapoti konfiguraciéja

15%2s22p3
lesz, mig egy nagyobb rendszamu elem konfiguracidja a kovetkezoképpen kezddédik
15225%2p%3523p%45%3d"4p° . ..

Amint a 8.1 dbrén lathatd, a 3d és a 4s szintek sorrendje fiigg a rendszamtdl (a gorbék
keresztezik egymadst). Ezért a Cr (Z = 24) és a Cu (Z = 29) esetén a kiilsé alhéjak
konfiguraciéi 4s'3d° illetve 4s5'3d'°, tehat a 4s alhéj nincs teljesen betoltve.

Az alhéjak egymashoz viszonyitott energidit enrgiadiagramon is szoktdk abrazolni.
Egy tipikus nehezebb atom elektronallapotainak energiadiagramja a 8.2 abran lathato.
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8.2. dbra: Egy tipikus nehezebb atom alhéjainak energiadiagramja.

Az egyes alhéjakon beliil a feltoltédés sorrendjét a Hund-szabaly alapjan lehet
megallapitani. Ez kimondja, hogy ha lehetséges, egy alhéjon beliil az elektronok spinjei
parhuzamosan allnak be. Mas széval, az m, kvantuszamok, amig ez lehetséges, mind
azonos elojeltiek lesznek, gy, hogy az elektronrendszer teljes spinje maximalis legyen.

Ennek a szabdlynak az okat két elektron esetén vilagitjuk meg. Egy két-elektron
rendszer hulldmfiiggvénye mindig felirhaté egy, csak a térbeli koordinatéktdl (7;) fiiggd,
és egy csak a spintdl fliggd fliggvény szorzataként

\11(1,2) :u(ﬂ,f"g)s(al,@), (814)

ahol o; a spinkoordindtakat jeloli. Ha a két elektron spinje ugyanolyan iranyitasu,
akkor a teljes spin maximalis (S = 1), és a spintél fiiggd hullamfiiggvény szimmetrikus
lesz, mert ha a két részecske koordinatait felcseréljiik, ez a fiiggvény nem valt eléjelet.
Ebbdl kévetkezik, hogy a térbeli koordinataktol fliggd hullamfiiggvény ebben az esetben
antiszimmetrikus kell hogy legyen. Ha pedig egy antiszimmetrikus hullamfiiggvénybe
a két elektronnak ugyanazt a koordindtét irjuk be (ami azt jelenti, hogy a két elek-
tron a térben ugyanott tartézkodik), akkor a hullimfiiggvény, és ebbdl kovetkezéen a
tartozkodasi valdszintiség, nulla lesz. Ezért antiszimmetrikus térbeli hullamfiiggvény
esetén az elektronok egymadashoz viszonyitott atlagos tavolsdga nagyobb, mint a szim-
metrikus hullamfiiggvény esetén, ami alacsonyabb energidju allapotot eredményez.

A fenti gondolatmenet altalanosithaté tobb elektron esetére is: minél nagyobb a
rendszer teljes spinje, a térbeli hullamfiiggvények gy valtoznak, hogy az elektronok
egymashoz viszonyitott atlagos tavolsdga nagyobb legyen, tehat annél alacsonyabb lesz
a rendszer teljes energidja.

A spineknek a Hund-szabdly alapjan torténé parhuzamos bealldsa magyarazza a
vas, a kobalt és a nikkel ferromagneses tulajdonsdgait. Masrészt, ha egy alhéj teljesen



betoltott, akkor ugyanannyi elektronunk lesz mg = +1/2-el mint my; = —1/2-¢l, tehét
egy betoltott alhéj esetén az elektronrendszer teljes spinje nulla lesz.

8.3 Az elektron impulzusmomentumainak csatolasa

A tobbelektronos atom teljes impulzusnyomatéka az egyes elektronok spin-és palyanyo-
matékaibdl tevédik Gssze. Az impulzusmomentumok Osszetevédésének vagy csatold-
sanak médja az egyes impulzusmomentumok kozotti kolesonhatas nagysagatol figg. A
megfelel6 impulzusmomentum-csatolasokkal elkészitett hullamfiiggvényekkel pontosab-
ban, egyszeriibben végezhetiink szamitasokat.

Az egyes elektronok orbitalis-és spinnyomatakait L;-vel illetve S;-vel jeloljik. Az
elektronrendszer teljes orbitalis impulzusnyomatéka L, a teljes spinje S. Az egyes elekt-
ronok teljes impulzusnyomatékat J;-vel, mig a rendszer teljes impulzusnyomatékat J-
vel jeloljik. Szigorian véve, az elektronok kozotti kiillonbozo kolesonhatasok kovetkez-
tében egyediil a J megmaradd mennyiség, és csak ez jellemezhetd egyértelmiien egy
kvantumszammal (a j j6 kvantumszam). Ugyanakkor, ha a kdlcsénhatdsok elhanya-
golhatoan kicsik, a tobbi, fent felsorolt impulzusnyomaték értékérol is van értelme
beszélni.

A kiillonboz6 elektronok palyamomentumai kozotti kolesonhatas elektrosztatikus
tipusu. L kiillonboz6 értékeinek az egyes elektron-orbitalok kiilonbozo térbeli ori-
entacidja felel meg, amely az elektronok kozotti atlagos tavolsagot is befolyasolja.
A spinek kozotti kolesonhatds, ha indirekt médon is, de szintén elektrosztatikusnak
tekinthet6. Amint azt a Hund-szabaly megokoldsandl kifejtettiik, a rendszer teljes
spinjének az S értéke szintén befolyasolja az elektronok kozotti atlagos tavolsagot,
tehat az elektrosztatikus energiat.

Masrészt, egy adott elektron pdlyamomentuma és spinje kozotti kolesonhatds (a
spin-pélya kolcsonhatds) a magneses nyomatékok kozotti kblesonhatésra vezetheté visz-
sza, ami egy relativisztikus hatas.

Konnyti atomok esetén a spin-pélya kolecsonhatds mindig kisebb az elektrosztatikus
(spin-spin vagy pélya-pélya) kolesonhatasoknal. Az elektronrendszer impulzusmomen-
tum-allapotanak lefrasakor ezért elso kozelitésben elhanyagoljuk a spin-pélya koéleson-
hatést, és igy a rendszer teljes palyamomentuma (L) és spinje (S) kiilon-kiilon is meg-
maradnak. Az ilyen tipusu 0Osszekapcsolédésat az impulzusmomentumoknak Russel-
Saunders (vagy LS) csatoldsnak nevezziik.

Az LS csatolas esetében igy meghatarozhatjuk az elektronrendszer teljes palyamo-
mentumat. Ez az egyes elektronok palyamomentuménak vektoridlis 0sszege lesz

L= L. (8.15)
A teljes palyanyomatékot jelolé kvantumszam legyen [. A kvantalasi szabaly értelmében

L=/I(l + 1)k (8.16)

Az elektronok adott palyanyomatékai esetén az [ az impulzusnyomatékok Osszegzési
szabdalya &ltal meghatarozott értékeket vehet fel. Ha az egyes elektronok orbitalis



kvantumszamat [;-vel jeloljik, akkor az [ minimuma az [;-k tetszéleges eléjellel vett
algebrai 0sszege moduluszdnak minimalis értéke lesz

Imin = min | Z +1;, (8.17)

maximalis értéke pedig egyszertien az egyéni orbitalis kvantumszamok osszege
lnax = Y _ . (8.18)

Ezen hatarok kozott az [ minden egész értéket felvehet. A fenti hatarok abbdl kovet-
keznek, hogy a (8.15) alapjan a palyanyomatékoknak egy sokszoget kell alkotniuk.

Az LS csatolds esetén az elektronrendszer teljes spinjének is van értelme. Az S-et
az egyes elektronok spinjének vektoridlis 0sszegeként kapjuk

S=%8. (8.19)

A teljes spint jellemz6 kvantumszamot s-el jeloljiik, mig az egyes elektronok spinjeit
s;-vel, ahol természetesen s; = 1/2. A teljes spin kvantalasi feltétele

S =4/s(s+ 1)h. (8.20)
Az s minimalis értéke

Smin = min | Y _ +s;, (8.21)
i=1

amely paros szdmu elektronra s,;, = 0, mig paratlan szamu elektronra sy, = 1/2. A
maximalis érték

Smax = Z S; = g (822)
i=1

lesz. Ezen hatarokon beliil az s értéke egyesével valtozhat, tehat paros szamu elektron
esetén egész, ellenkezé esetben feles értékeket vehet fel.

A 8.3 dbran példaképpen két adott palyamomentumu elektron impulzusnyomaté-
kainak lehetséges csatolasait mutatjuk be, a vektormodell alapjan.

Egy adott impulzusmomentumt elektronokat tartalmazé elektronrendszer esetén,
amint azt a Hund-szabdly targyalasanal megallapitottuk, annak az allapotnak lesz
minimalis az energidja, amelynek a spinje maximadlis. Ugyanakkor ha s adott, akkor
a kolonbozo [-ekkel jellemzett allapotok koziil annak lesz legkisebb az energidja, a-
melyre a teljes orbitédlis impulzusmomentum maximalis. Ez utébbi szabalyt ugy lehet
szemléletessé tenni, ha elképzeljiik, hogy ha L maximalis, akkor minden elektron or-
bitalis nyomatéka kozel ugyanabba az irdnyba mutat, ami a félklasszikus kép alapjan
ugyanabba az iranyba , kering6” elektronoknak felel meg. Ez pedig azt jelenti, hogy az
elektronok atlagosan tavolabb vannak egymastél, mint mas esetben.

Az atom elektronrendszerének teljes impulzusnyomatékat LS csatolas esetén a teljes
palyanyomaték és a teljes spinnyomaték osszegeként kapjuk

J=L+S. (8.23)



S=1 S=0

8.3. abra: Két elektron impuzusmomentumainak lehetséges Osszekapcsoldédédsai LS csatolds
esetén, ha [l = 1, ls = 2 és természetesen s; = s9 = 1/2.

A teljes impulzusnyomatékot jellemz6 j kvantumszam lehetséges értékeire ebben az
esetben is érvényes az egy elektronra felallitott 7.83 Gsszefiiggés, csak itt természetesen
az s kiillonbozhet 1/2-tél. fgy a jJ értéke egész lesz, ha s egész szam (paros elektron
esetén), és feles, ha s feles szam (pératlan elektron esetén).

Ha most figyelembevessziik az L és az S kozotti spin-péalya kolecsonhatést, az L és az
S mér nem lesznek egzakt médon megmarado mennyiségek, hanem lassan precesszalni
fognak a J koriil, amint azt a 7.12 dbran mar bemutattuk. Adott s és [-el jellemzett
kvantumallapotok energiaja enyhén fog fiiggeni a j értékétol, amint az a 7.88 képletbol
kiolvashaté. Ha az elektronhéj felénél kevébé betoltott, akkor A > 0, és akkor kapunk
minimdlis energidt, ha j minimdlis, vagyis j = |l — s| (normdlis multiplett esete).
Ha az elektronhéj tobb mint felénél betoltott, akkor A < 0, és minimélis energidja a
maximaélis j-vel jellemzett allapotnak lesz, vagyis j = [+ s (forditott multiplett esete).

Nehezebb atomoknal a relativisztikus hatdsok mind jelentosebbek lesznek, és nehéz
atomokndl a spin-palya kolcsonhatas nagyobb lesz, mint a spin-spin vagy a palya-
palya kolesonhatds. Ebben az estben nincs értelme az atom teljes palyamomentumardl
vagy teljes spinjérdl beszélni, ezek nem megmaradé mennyiségek. Az erGs spin-palya
kolesonhatés kovetkeztében minden elektron jellemezheté a teljes impulzusmomen-
tumaval

Ji=Li+85;, (8.24)

amint az a 7.6 fejezetben leirtuk. Az egyes elektronok kozotti elektrosztatikus koleson-
hatéds a J;-k kolesonhatasaban nyilvanul meg. A rendszer teljes impulzusmomentuma

T=>1J (8.25)

lesz. Az ilyen tipusu csatoldsat az elektronok impulzusmomentumainak jj csatolasnak
nevezziik. A vektormodell szerint az elektrosztatikus kolcsonhatasok kovetkeztében a
J; vektorok precesszids mozgast végeznek a J koriil.

A jj csatolas a legnehezebb atomoknal sem valésul meg tiszta formaban, mert az
elektrosztatikus kolcsonhatasok nem lesznek elhanyagolhatéak a spin-palya kolesénha-
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8.4. dbra: A J precessziés mozgdsa gyenge magneses mezoben.

tashoz viszonyitva. Ezért ezen elektronrendszerek allapotai csak a mindkét tipusu
kolesonhatést figyelembevevd vegyes csatolas segitségével irhatok le.

8.4 Az atom gyenge magneses térben. Az anomalis
Zeeman-hatas

A 7.4 fejezetben megallapitottuk, hogy a legtobb atom szinképvonalai magneses mezo6-
ben nem a normalis Zeeman-hatas szerint hasadnak fel. Ebben a fejezetben a vektor-
modell segitségével a Zeeman-hatds altaldnos leirasat adjuk meg, amely az anomélis
Zeeman hatasra is magyarazatot ad.

Feltételezziik, hogy a kiilsé magneses mezo elég gyenge ahhoz, hogy ne befolyasolja
az elektronok impulzusmomentumainak csatolasat. Ez azt jelenti, hogy LS csatolds
esetén, az atom magneses nyomatékanak a kiilsé magneses mezovel valé kolecsonhatasa
kisebb a spin-palya kolcsonhatdsnal, vagyis

— =

|Bjiiy| < Al;b—f (8.26)
Ebben az esetben az atom teljes 1mpulzusny0mateka (J) egy értelmezett mennyiség
marad, és a J lassan fog precesszélni a B koriil, mig az Lésaz S gyorsabb precesszios
mozgdst fognak végezni a J koriil (8.4 dbra).

Az anomalis Zeeman-hatas leirasahoz az atom teljes magneses nyomatékanak a
kiils6 magneses mezdvel vald kolesonhatési energidjat kell meghataroznunk. A 8.5
abran feltiintettiik az elektronrendszer impulzus-és magneses nyomatékait, amelyek a
palyamenti mozgéasbdl, illetve a spinbol szarmaznak. A teljes impulzusnyomatékot és
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8.5. abra: Az elektronrendszer impulzus-és mégneses nyomatékai.



a teljes magneses nyomatékot a kovetkezd vektorialis Osszegek adjak

= L+S (8.27)
= fir + ils. (8.28)

= Kq

Az orbitalis magneses nyomatékrol és a spin-magneses nyomatékrol tudjuk, hogy

€

e
s = ESzQ,uB\/s(s—kl). (8.30)

Mivel az ardnyossagi tényz6é az impulzusnyomaték és a mégneses nyomaték kozott
kolonbozik az orbltahs mozgas és a spin esetén, a ji irdnya nem fog megegyezni a J
iranyaval. Igy az L-el és az S-el egyltt a [i is precessz1os mozgast fog végezni a J
koriil. Mivel ez a precesszié joval gyorsabb, mint a J vektornak a B kériili mozgasa,
a [{ magneses nyomaték nem tekintheté megmaradé mennyiségnek, vagyis nem lehet
jellemz6, ha a kiils6 magneses mezovel valé kolesonhatast vizsgaljuk. Megmarad vi-
szont a J-vel egyiitt a magneses nyomatéknak a teljes impulzusnyomaték iranyara esé
vetiilete (py). Igy a magneses mezével vals kolesonhatdsi energia ettél a mennyiségtol
fiigg, —BJi; lesz, amint azt a (8.26)-ben mar megelélegestiik.

Ennek kiszamitasahoz hatarozzuk meg eloszor, a 8.5 abra alapjan, a fig és a jig
nyomatékok J irdnyaba es6 Osszetevijét

Mmsg = MgCOSK (831)
prs = prcosp, (8.32)

ahonnan
[y = fhsy + [iLg = Jg COS v + fif, cos [3. (8.33)

Felhaszndlva a mégneses nyomatékok 8.29 és 8.30 kifejezéseit, valamint az impulzus-
nyomaték-haromszogben a koszinusz-tételt

J2+ 82— j+1)+s(s+1)—1(1+1)

cosa = 2JS 256 + D s(s 1 1) (8.34)
azt kapjuk, hogy
o T
I+ 12 +21\};jl:li)1l)(l—:s +1)
= i +1) ll LG+ +2j((§:11))—l(l+ 1) (8.36)



A fenti kifejezés a kovetkezd, a 7.47 és a 7.68 képletekkel analdg forméba irhatéd
e
7 _ J 8.37
Ky = 2ng ( )

ahol
JU+1) +s(s+1)—1(l+1)

2j(j +1)
a Landé-faktor. Konnyen ellenorizhetéek a mar ismert sajatos esetek

g =1+ (8.38)

ha s=0 => j=1 => g;=1, és
ha =0 => j=s5 => g;=2.

Ha az atomot gyenge, Oz iranyi magneses mez6be helyezziik, akkor a magneses nyo-
maték Oz irdanyu vetiiletének lehetséges értékei

e

fhy. = _%QJJZ = —gjlpm; (8.39)

lesznek, ahonnan a magneses mezovel valé kdcsonhatés energiaja
Wp = —DBiy = —Buy, = Bgyjupm,;. (8.40)

Mivel a teljes impulzusmomentumhoz tartozé m; magneses kvantumszam 2j +1 értéket
vehet fel —j-t6l j-ig, magneses mezében az atom energiaszintjei 25 + 1 szintre hasad-
nak fel. A felhasadas mértéke Bg up lesz, amely a g;-n keresztiil fiigg a felhasado
szint jellemz6 kvantumszamaitol. Ezért az anomalis Zeemann-hatés esetén egy atom
kiilonboz6 energiaszintjei kiillonbozé mértékben hasadhatnak fel, sok esetben bonyolult
optikai spektrumot eredményezve. Esetiinkben, amikor a 8.26 feltétel teljesiil, a kiilsé
magneses mezo6 okozta felhasadds mértéke kisebb, mint a finomszerkezeti szintek kozotti
tavolsag.

8.5 Az atom eros magneses térben. A Paschen-
Back hatas

Erés magneses térben a mégneses momentumok kolcsonhatési energidja a magneses
mezovel nagyobb, mint a spin-péalya kolcsonhatas. Ebben az esetben a kiils6 magneses
mez0 felszakitja az S és az L kozotti csatolést. Ezért az atom teljes impulzusnyomatéka
értelmetlen mennyiség lesz, a palyanyomaték és a spin kiilon-kilon 1ép kolesonhatésba
a magneses mezével. A vektormodell szerint a Lésal egymastdl fliggetleniil pre-
cesszalnak a B koriil (8.6 dbra).

Az elektronrendszer magneses nyomatékanak kolcsonhatési energiaja a magneses
mezovel az orbitalis momentumtdl és a spintdl fiiggd tagok Osszege lesz

Wm = —gﬁs - gﬁL = B,uBml + B,uBQmS = B,uB(ml + 2ms). (841)

Az adott [ és s kvantumszamokkal jellemzett energiaszint felhasaddsakor a felhasadas
mértéke (a szomszédos, kiillonb6z6 m, + 2my Osszeggel jellemzett szintek kozotti ener-
giakiilonbség)

AFE = Bug (8.42)



8.6. abra: Az L és az S precesszidés mozgdsa er0s magneses mezdben.

lesz, ugyanolyan alaki, mint a normaélis Zeeman-hatés esetén. Ezt a jelenséget Paschen-
Back hatasnak nevezziik.

A spin-pélya kolcsonhatas minden egyes [, s, m; + 2mg-el jellemzett energiaszint
esetén perturbacioként kezelheto. Mivel az Lésasl mennyiségeknek csak az Oz iranyu
(magneses erévonalakkal parhuzamos) komponense marad meg, az erre meréleges kom-
ponensek atlagértéke nulla lesz, és a spin-palya kolcsonhatas energiaja a

LZSZ
WLS =A h2 = Amsml (843)

lesz.

Nagyon erds magneses térben a magneses mezovel valé kolcsonhatasi energia na-
gyobb lehet a spin-spin és a palya-palya kolcsonhatasoknal is. Ebben az esetben mér
csak az egyes elektronok spinjének és orbitalis impulzusmomentumanak van értelme,
ezek mind egymastdl fiiggetleniil fognak precesszalni a B koriil. A teljes kolesonhatasi
energia ekkor az egyes elektronok magneses mezovel valé kolesonhatasi energidjanak
az Osszege lesz

8.6 Az atom elektromos mezoben. A Stark-hatas

Homogén elektrosztatikus mezoben az elektromos dipélusnak a mezével valé koleson-
hatasi energidja
Wg = —dE (8.45)

alakba frhat6. Az atomok d elektromos dipdlus-nyomatéka altalaban nulla, de a kiilsé
tér nullatol kiillonbozé dipdlus-nyomatékot indukal. Egy elektronrendszer dipélus-



nyomatéka az elektronok 7; helyzetvektoraitol fiigg

d=—e> 7, (8.46)

és az Oz iranyu E térerosséggel jellemzett elektromos mezdvel a kolecsonhatasi energia
Wp=eEY Fi=eEY z (8.47)
i i

lesz, ahol z; az i-ik elektrton z koordinatdja.
Irjuk fel a fenti kolesonhatasnak megfelel6 kvantummechanikai operdtort

Ve=eEY %, (8.48)

ahol ezt a kolecsonhatast perturbacionak tekintjiik egy adott atomi energiaszint esetén.
Az n és | kvantumszamokkal jellemzett energiaszint perturbalatlan allapotait jeloljiik
Y0, -val. A szint energidjanak elsérendfi perturbéciés korrekcidja

Wi =< Y Vol >= B Y < Uil 2l > (8.49)

lesz. Altaldban egy adott energiszint jol meghatarozott [ orbitalis kvantumszammal
jellemezhetd, ezért a 12, hullamfiiggvény meghatdrozott parossdgu (paros, ha [ péros,
és paratlan, ha [ paratlan). Mivel z; paratlan fiiggvény, a (8.49)-ben szereplé integral,
amelyet az egész térre ki kell terjeszteni, nullat eredményez. Ez azt jelenti, hogy az
atomoknal altaldban nem észlellink linearis Stark-hatést, vagyis az E-vel aranyos kor-
rekcidja az energianak nulla.

Kivétel a hidrogénatom, ahol az energiaszintek [ szerint is elfajultak, és egy adott en-
ergiaszinthez rendelt hullamfiiggvény a kiilonb6z6 mellékkvantumszam-értékekkel ren-
delkezhet. fgy ennek az energiadllapotnak nem lesz meghatarozott parossaga, és alkal-
mazva a perturbaciés mddszert ezekre az elfajult szintekre, az elsorendii perturbacios
korrekcié nullatél kiilonbozo lesz. Tehat a hidrogénatom energiaszintjei elektromos
mezében az E-vel aranyos mértékben hasadnak fel. FEzt a jelenséget linearis Stark-
hatasnak nevezziik.

A tobbelektronos atomok esetében a kiilso elektomos mezével valé kolcsonhatés
csak masodrendii perturbéaciés kozelitésben eredményezi az m; szerint elfajult ener-
giaszintek felhasadasat. Bebizonyithatd, hogy a méasodrenti korrekcio

W = (P + Qm?)E? (8.50)

alakban ifrhato fel. Az energiaszintek eltolédédsa és a felhasaddas mértéke az elektro-
mos térerosség négyzetével aranyos. Ez a jelenség a Stark-hatds, vagy a négyzetes
Stark-hatas. Az elektromos mezével valé kolesonhatds nem sziinteti meg teljesen a
szintek elfajuldsat, mert a korrekcié m?-t()'l tigg, igy a +mj-vel és a —m;-vel jellemzett
allapotoknak ugyanaz lesz az energidja.

A 8.7 dbran a Stark-hatast szemléltetjiik a natrium atom n = 3 energiaszintjei
esetén. Amint latjuk, a j = 1/2 szintek nem hasadnak fel, de eltolédnak, és a j = 3/2
szint két alszintre hasad fel.

A Stark-hatast altaldban bonyolultabb értelmezni, mint a Zeeman-hatast, ezért az
atomi spektrumok kiértékelésénél ritkan hasznaljak.
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8.7. 4bra: A Stark-hatds a Na atom estén.

8.8. dbra: A héliumatom két elektronjanak a maghoz viszonyitott ¥y és i helyzetvektorai,
valamint a viszonylagos helyzetiiket megadd 71s.

8.7 A perturbacids és variacios médszer alkalmaza-
sa a hélium alapallapotara

A kovetkezo fejezetekben azt fogjuk tanulméanyozni, hogy a spin-pélya kolcsonhatas el-
hanyagolasaval (nemrelativisztikus kozelitésben) hogyan hatarozhaték meg a tobbelek-
tronos atomok energiaszintjei és hullamfliggvényei. Tanulmanyozasunkat kezdjiik a
héliumatommal, amelyen két, gyakran hasznélt kozelito modszert mutatunk be.
Modelliinkben a He atommagot mozdulatlannak tekintjiik, és a rendszer Hamilton-
operatoranak a felirdsakor csak a két elektron mozgasat vessziik figyelembe. A Hamil-
ton-operator a 8.8 abran lathaté jelolésekkel a kovetkezdképpen irhaté fel

A K2 h2 72 762 2
H=——v2-_y2_ 22 2% . ° (8.51)

2m om 2 Amegry  Amegry  4Ameoria

ahol figyelembevettiik az elektron-mag és az elektron-elektron kolcsonhatasokat.
A képletek egyszeriisitése végett, vezessiik be az atomfizikdban gyakran hasznalt
atomi egységeket. Az atomi mértékrendszerben a kovetkezd univerzalis allanddk



értékét konvenciondlisan 1-nek vesszik
h=1, m=1; e=1; dngy = 1, (8.52)

ahol m az elektron tomege. Ezekben az egységekben a hidrogénatomban a Bohr-palya
sugara (6.14) alapjan ap = 1, a hidrogén alapéllapoti energidja (6.16) szerint E; =
—1/2. Az energia mértékegysége atomi egységekben a hartree, 1 hartree = 27,2 eV.
A Bohr-péalyan keringo elektron sebessége szintén egységnyinek adodik, a fénysebesség
atomi egységekben 137. A 8. fejezet hatralevd részében ezeket az egységeket fogjuk
hasznalni.

Ezek utan irjuk fel a 8.51 Hamilton-operatort atomi egységekben

- 1
H:—§v§ V2———— —. (8.53)

A héliumatomra felirt Schrédinger-egyenlet
HU = EU (8.54)

az r12-t6l valo fliggés miatt nem oldhaté meg pontosan.

Az egyik kozelité moédszer, amit a megolddsban hasznalhatunk, a perturbacids
modszer. A perturbalatlan Hamilton-operdtor a két elektronnak az atommag koriili
fiiggetlen mozgésat irja le
1 Z  Z
)V (8.55)

2 T D)

~ 1
B= - Vi~

mig az elektron-elektron kolecsonhatast perturbaciénak tekintjiik

L1
V= (8.56)

7’12

A HO operdtor sajatfiiggvényei egyelektron-hullimfiiggvények antiszimmetrizalt szor-
zataként irhatok fel

(7, 7, 01,02) = %[%(ﬂ)a(al) ou(72)B(02) — a(T2)(02) Gp(71)B(01)],  (8.57)

ahol 7;-vel a térbeli koordinatdakat, mig o;-vel a spinkoordindtakat jeloltiik az i elektron
esetén. Az egyik elektron az a térbeli és az a spin-dllapotban taldhaté, mig a masik a
b, 7 allapotban.

Foglalkozzunk a tovabbiakban csak a legalacsonyabb energiaju dllapottal. A hélium-
atom alapéllapotaban a két elektron térbeli hullamfiiggvénye megegyezik (a = b = 1s),
mig a spinallapotoknak a Pauli-féle kizarasi elv értelmében kiilonbozniiik kell. Ebben
az esetben a kételektron-rendszer térbeli és spin-hullamfiiggvénye szeparalhato

(7, 7, 01,02) = ¢1S(F1)¢13(F2)%[04(01)5(02) — a(02)B(01)]. (8.58)

Mivel kozelitésiinkben a héliumatom Hamilton-operatora fliggetlen a spintdl, a tovabbi-
akban a hullamfiiggvény spintél fliggd, antiszimmetrikus részével nem foglalkozunk.



A térbeli koordindtaktol fiiggé perturbédlatlan hullamfiiggvény egyszeriien a két, egy-
elektron hullamfiiggvény szorzata lesz

U071, ) = ¢1s(71) drs (7). (8.59)

Mivel a perturbalatlan Hamilton-operator felirhaté két, egy-elektron operator 6ssze-
geként

H° = [ + HY, (8.60)
a A
HOU® = Eg0° (8.61)
Schrodinger-egyenlet szeparalhatd két, egy elektronra felirt Schrodinger-egyenletre
H6:14(73) = Eiprs(7i); 0= 1,2 (8.62)
vagy részletesebben kiirva
1 Z
(592 = 2) 6ul) = B (7 i= 1,2, (363
T

A fenti egyenlet a hidrogénszerii ionra felirt Schrodinger-egyenlet, amelynek sajatérté-
keit és sajatfiiggvényeit jol ismerjiik (7.2 fejezet). Az alapallapotra

Z2

3
G15(75) = \/ée‘z”. (8.65)

fgy a héliumatom alapallapotanak energiaja nulladrendii kozelitésben
Ey=FE\+ By, = —7% (8.66)

lesz.
Szamitsuk ki az alapallapot energidjanak elsérendi perturbécios korrekcidjét

- = 3 - = x (= x [ = 1 — — - 71—
EY =< \110(7’1,7“2)|V|\110(7"1,7’2) >:/ ¢18(7’1)¢18(7’2)r—2¢18(r1)¢18(r2)d7"1dr2. (8.67)
1

A fenti hatszoros integral a hullamfiiggvények 8.65 alakjat felhasznalva analitikusan

kiszamithatd. A korrekeid értéke .
B0 -7 (8.68)

A héliumatom alapéllapotanak energidja ebben a kozelitésben
5
E=-7°+ gZ = —2,750 hartree = —74, 83 eV (8.69)

lesz. A kisérleti érték ennél kisebb,

Ey = —2,9033 hartree = —79,00 eV. (8.70)



A szamitasokat elvégezték magasabb rendii perturbéaciés korrekcidkat is figyelem-
bevéve. Mdésodrendli kozelitésben az energia —2,91 hartree-nak addédott, mig 13-ik
kozelitésben az eredmény —2,90372433 hartree. Ez az eredmény mar csak azért kii-
lonbozik a kisérleti értéktol, mert ebben a modellben nem vették figyelembe a mag
mozgasat és a relativisztikus hatésokat.

A perturbéacidos moédszeren kiviil a masik gyakran hasznalt kozelité modszer az e-
nergiaszintek és a hullamfiiggvények meghatarozasara a variacidos modszer. A variacids
modszer esetén egy adott alakt préobafiiggvényt vezetiink be a hullamfiggvény kozelité-
sére. Ezeket a paramétereket a variaciés elv alapjan, az atom alapéllapoti energidjanak
minimalizalasaval hatarozhatjuk meg.

Tekintsiink példaként egy egyszerii, egy paramétertdl («) fiiggd, szorzat alakban
felirt probafiiggvényt

U (7, T, ) = ¢(11, @) p(1a, ), (8.71)

ahol az egyelektron-probafiiggvényeknek hidrogénszerii alakjuk van. Varidcios paramé-
ternek azt a toltést tekintjiik amelynek terében az elektronok mozognak

o(ri, ) = \/ge‘o‘”. (8.72)

E(a) =< U|H|T > (8.73)

Az allapot energidja az

alakba frhatd, amelynek a minimumat keressiik az « fiiggvényében.

A fenti matrixelem kiszdmitasdhoz felhasznaljuk, hogy a ¢(r;, a) fiiggvény egy «
magtoltéssel rendelkez6 hidrogénszerii ionra felirt Hamilton-operator sajatfiiggvénye
—a?/2 sajatértékkel

1, « a?
— 3V T — 1) = T4 I3 . 74
(—572=2) olri.0) = ~So(ri,0) (3.74)
A héliumatom 8.53 Hamilton-operatorat oly mddon irjuk fel, hogy a fenti el6nyos
tulajdonsdgot fel tudjuk hasznalni

. 1 a 1 a a—2 o—2 1
H=_-Vv2____y2_"—= —_ 8.75
21 r 2 2 T9 + 1 + T9 + 19 ( )

Felhasznalva a 8.74 sajatérték-egyenletet és a hullamfiiggvények normélasat, a matrix-
elemre azt kapjuk, hogy

2 2 3\ 2 -9 -9 1
| (O‘—> ¢~2alrira) (O‘ TR —) diydF
2 2 s 1 T 712

3 —2ar 5
— a2 —20‘—/6 a7+ 2
a” + 2(a )7T . 7‘—1—804

< U|H|V >

o
= —a®+2(a—2a+ 3

= o’ — o (8.76)



Az utolsd, r12-t6l fliggd integral ugyanolyan tipusi volt, mint a (8.67).
A fenti szamitasbol megkapott energia kifejezésének a minimumat derivaldssal haté-
rozzuk meg

dF 27
L —2a—-2=0 8.77
da TR ’ ( )
ahonnan
27 27\ 2
a= 15 E=- <E) = —2, 8477 hartree (8.78)

Latjuk, hogy a kapott energiaérték a hélium alapallapotara kozelebb van a kisérleti
értékhez, mint az elsérendit perturbaciés kozelités eredménye. Az o paramétert ugy
értelmezhetjiik, mint azt az effektiv toltést, amelyet az elektron mozgasa sordn ,érez”.
Amint lathatd, az « értéke kisebb mint 2, mert a masik elektron a mag toltését részben
learnyékolja.

Mas alaku, tobb variaciés paramétert tartalmazo probafiiggvény hasznalataval a
kapott eredmény pontosithaté. Ha megtartjuk a prébafiiggvény 8.71 szorzat alakjat,
de az energiat az egyelektron-hullamfiiggvények teljes osztalyan minimalizaljuk, az
energidban eljutunk a Hartree-Fock hatarhoz. A Hartree-Fock médszert, amely a
fenti minimalizalast megvaldsitja, a kovetkezd fejezetekben fogjuk tanulmanyozni. A
Hartree-Fock hatéar értéke

Eyr = —2,8617 hartree. (8.79)

Ha ennél jobb koézelitést szeretnénk elérni, a probafiiggvénynek tartalmaznia kell az
elektronok egymashoz viszonyitott helyzetét megadd rio koordinatat. Az ilyen tipusu
hullamfiiggvényeket Hylleras-tipustiaknak nevezziik. A legteljesebb varidcids szamitést
a Hylleras-tipusi hullamfiiggvénnyel 1078 paraméter bevezetésével végezték, és az
eredmény, F = —2,90372437, gyakorlatilag egybeesett a legjobb perturbacios szadmitas
eredményével.

Tobb elektront tartalmazé atom esetén azonban a magasabbrendii perturbécids sza-
mitasok, vagy a Hylleras-tipusu hullamfiiggvények hasznélata gyakorlatilag lehetetlen-
né valnak.

8.8 A Hartree-Fock modszer alkalmazasa a hélium-
atomra

A Hartree-Fock médszer lényege, hogy a tobbelektronos rendszer hullamfiiggvényét
egyelektron hullamfiiggvények szorzataval, vagy, a Pauli-elvet is figyelembevéve, az
ezekbol Gsszedllitott Slater-determinanssal kozeliti. Az egy elektron térbeli koordinata-
jatdl fiiggo hullamfiiggvényeket orbitdloknak is nevezik. Az elektronok mozgasat ebben
a kozelitésben a tobbi elektron altal keltett, atlagolt elektromos mezoében irjuk le.

A héliumatom alapallapota esetén, amint azt az el6z6 fejezetben lattuk, a hulldm-
fliggvény térbeli koordinataktol fiiggd része egyszert szorzat alakjaba irhaté

(1, m2) = ¢(11) (). (8.80)



Az 1-es elektron, az atommagon kivil, kolcsonhatdsban van a masik elektron altal
keltett, p(75) toltésstiriiséggel jellemzett elektronfelhével, melyet a Hartree-Fock kozeli-
tésben rogzitettnek tekintiink. A 2-es elektron altal keltett effektiv potencial az

e — p F2 — * [ — 1 — —

UIH(TI) = ( )d7“2 = /925 (%) — (%) dry (8.81)
712 712

moédon irhaté fel. Mivel a 2-es elektron térbeli megtalalhatésagi valdszintisége gomb-

szimmetrikus, az U; potencidl is gombszimmetrikus lesz. Az 1-es elektron Hamilton-

operatora, a masik elektron altal 1étrehozott potencialt rogzitettnek tekintve igy

. 1 A
Hi" = -V — — + Ui"(n) (8.82)
2 1
lesz. A Schrodinger-egyenlet R
H"o(7) = e1¢(7) (8.83)

igy egy részecskének gombszimmetrikus er6tében valé mozgasara vonatkozik. Ebben
az esetben a hullamfiiggvény felirhaté a radialis és az orbitalis hullamfliggvények szor-
zataként, ahol az orbitalis részt a gombfiiggvények adjak meg

o(m1) = R(r1)Y;™ (01, 1) (8.84)

A radialis egyenlet a (7.8) ismert alakba irhaté

1 d (,d\ Z 1(+1) . 4 B
[_Q—ﬁd—ﬁ <’f’1d—rl> - E + 27’% + Ul (7’1) R(’f’l) = ElR(T’l). (885)

A fenti egyenlet, azonban a latszat ellenére, nem egyszert differencialegyenlet.
Ugyanis az U™ potencial tartalmazza a keresett ¢ (és az R) fiiggvényt. Az ilyen
tipusi egyenleteket az Onkonzisztens tér moddszerével oldjuk meg. Ez azt jelenti,
hogy elsé kozelitésben az UST kiszamitasdhoz egy tetsz6leges probafiiggvényt (pl. egy
hidrogénszerti ion 1s hullamfiiggvényét) hasznéljuk, megoldjuk a differencidlegyenletet,
és 1gy az R-re egy jobb kozelitést kapunk. Az eljarast addig folytajuk, amig a hullam-
fliggvény korrekcidja elhanyagolhat6 lesz, tehat a differencidlegyenlet megoldasa konzisztens
lesz a USf-ben szerepld hullamfiiggvénnyel. Az igy kapott hullamfiiggvényeket Hartree-
Fock orbitaloknak nevezziik.

A 8.83 egy elektronra felirt Scrodinger-egyenlet, amit Hartree-Fock egyenletnek is
nevezink, a varidciés elv alapjan is levezethet6. A rendszer energiaja Hartree-Fock
kozelitésben

5 _ <¢(F1)¢(7?2) ‘—%V% — %V% — % — % + é ¢(f2)¢(7:*1)>
- < () (7) [ 6(F) B(71) >
2(s|-3v2 = £|o)  (00]]¢0)
- < Plo > T olo >2 7 (8.86)

lesz, ahol elhagytuk az elektronokra vonatkozé indexeket. A nevezében a hullamfiigg-
vény normaja jelenik meg, amit a ¢ fliggvény meghatarozasa el6tt nem rogzithetiink.



Ahhoz, hogy az energianak a ¢ fliggvények teljes osztalyara nézve minimuma legyen,
teljesiilnie kell a variacids feltételnek

OE
o<¢|

0. (8.87)

A variaciét elvégezve azt kapjuk, hogy

(-3V2=2)|p>< ¢l > —|p > (¢|-3V2 - £

¢)

2
< Plp >?
2(o|L|0) |6 >< dlo >? —2 < 4|6 > |6 > (90 | 1| 40)
+ 0. (8.88)
< Plg >*
Most mar figyelembevehetjiik, hogy a ¢ fliggvények normaltak
< @l >=1, (8.89)
és ezutan a kovetkez6 egyenlethez jutunk
1 A 1
(=22
r 12
1, Z 1
~{o|-5v"=2|6) 16> — (90| —| 89} o >=0. (390
T T12
Eszrevessziik, hogy a
1 B off /
(s]=|0) = [ ¢ I—omar=v(7) (891)
712 712

matrixelem a 8.81 egyenlettel értelmezett effektiv potencidl, és igy a fenti egyenlet a
8.83 egyenlettel ekvivalens lesz

Z

—%vz’ -+ Ueff(F)} ¢ >= (<¢ ‘_%W - %’ ¢> " <¢¢ 1

T12

60))lo > (8.92)

A fenti egyenletben 7 akar 7-el, akar r5-vel is helyettesithet6. Az elektron energidja,
amit orbital-energidnak neveziink, két tag 0sszege lesz

e=1+Jp. (8.93)

Az els6 tag egy elektron mozgési, és a maggal valé kocsonhatési energidjat tartalmazza,
maés széval ez a hidrogénszerli ionban egyediil mozgo elektron energiaja

= (o) - [ (e D oo

A masodik tag a két elektron Coulomb kolcsonhatasanak energidjat adja, ez az igyne-
vezett Coulomb-integrél

Bia = (90| —|00) = [[ & (F)o" (F)—omolmdrdr  (8.95)

T12



Az e orbital-energia egy elektronnak az atomon beliili (negativ) energidjat adja, jo
kozelitésben. Ahhoz, hogy az atomot ionizaljuk, legalabb akkora energiat kell atadnunk
az elektronnak, hogy az energidja nullara néjon, tehat szabadda valjon. Az ionizacids
energia ezért

EION = —€ (896)

lesz. Ez a Koopman-tétel.
A héliumatom teljes energidjat a 8.86 kifejezés adja, ahol figyelembevéve a normalast
és az 1j jeloléseket
E =21+ Jpy (8.97)
lesz. Erdemes megjegyezni, hogy a két elektron orbitdl-energidinak Gsszege nem lesz
egyenld a kételektron-rendszer energiajaval, mert az Osszegben kétszer vennénk fi-
gyelembe az elektronok kolcsonhatasi energidjat

€1+€2:Il+J12+]2+J12:2]+2J12:E+J12. (898)



8.9 A Hartree-Fock modszer alkalmazasa tobbelekt-
ronos atomok esetén

Ha az atom t6bb mint két elektront tartalmaz, hullamfiiggvénye mar nem irhato fel egy,
csak a térbeli koordinataktol fiiggo, és egy, csak a spintol fliggo fliggvény szorzataként.
Ezért a 8.12 Slater-determinanst kell hasznalnunk. Masrészt, csak zart héju ato-
mokkal foglalkozunk, amelyeknek teljes spinje nulla. A nyilt héju atomok esetén a
hullamfiiggvény tobb Slater-determinans linearis kombinacidja lesz, a spin kiilénb6zo
orientacidinak és a J, a teljes impulzusmomentum kiilonbozo értékeinek megfelelGen.

Tekintsiink egy atomot, amelyben 2N elektron N orbitalt tolt be. Minden or-
bitdlon két elektron talalhatd, a spin két kilonbozé orientdcidjanak megfelelGen. A
két lehetséges spin-allapotot jeloljiik a-val és B-val, mig a térbeli koordinataktol fliggd
orbitalokat ¢;-vel, ahol i = 1, N. Az elektronrendszer hulldmfiiggvénye igy a kovetkezd
Slater-determinanssal fejezhet6 ki

W(1,2,. . ON) =
2N)!
sDall)  eAY ox(Da(l)  on(D)B()
S22 6(2)502) on2a2)  on(B(2)
X : : : : (8.99)
H2N)a(2N) 62N)FEN) - ox(2N)a(2N) ox(2N)B(2N)

Az elektronrendszer energiajat az
E=<U|H|V > (8.100)
matrixelem adja, amely egy 3 x 2N-szeres integralt jelent a térbeli koordinatak szerint,

és 2N-szerest a spin-koordinatak szerint. A rendszer Hamilton-operatora

1 2N 2N 7 2N

FI:—@ZV?—Z;JrZZi- (8.101)

i=1 Ti =1 j>i Tij

Az energia kiszamitasahoz a Slater-determinanst kifejtjik az egyik, a i-ik sor szerint.
A ¢;(i), j =1, N fiiggvények a

. 1 Z
HYO = _—vy2_Z 8.102
PV (8102
operator sajatfiiggvényei. Ha csak ennek az operatornak a métrixelemét szamitjuk, az
. 1 X
< U|H)W >= WQZI]- (8.103)

j=1
lesz, ahol

. Z
L=< g3li000; >= [ 637 (—5V2 - 2) 6s()ars. (8104



Az 1/(2N)-es faktor a hullamfiiggvény normalasi tényez6jébol, a 2-es faktor a két kiilon-
b6z6 spinallapot figyelembevételébol adodik, ahol felhasznéltuk gy az orbitalok mint
a spinfliggvények ortonormaltsagat.

Figyelembe véve most mar a 8.101 Hamilton-operatort alkoté tobbi PA[ZO ,i=1,2N
operatort, valamint az elektron-elektron kolecsonhatasokat is, a rendszer teljes energidja
a kovetkez6 alakba irhaté

N N N
E=23"1L+Y 3 (27 - Ky). (8.105)
j=1 i=1j=1
Itt

Ty = [ 61606}(7) = ou(ro, () dridr, (8.106)

a mar ismert Coulomb-integral, mig

Ky = [ 61000570, ()om)dridr: (8.107)

a kicserél6dési integral. A hélium esetében ez a két kifejezés egyenld volt egymassal,
mert csak egy orbitalunk volt.

Hasonléképpen, ahogyan a hélium esetében is megmutattuk, az elektron-orbitalokra
felirt Hartree-Fock egyenletek az energiara felirt variaciés elvbol vezethetok le

oF
o

ahol el kell tekinteniink a ¢; hullamfiiggvények normaltsagatol. A varidcids elv alkal-
mazasa a kovetkez6 Hartree-Fock egyenletekhez vezet

=0; i=1LN (8.108)

Fip; = ;b i=1,N. (8.109)
Az F; Hartree-Fock operator az
A N A A
P+ (24 — Kyy) (8.110)
j=1
alakba irahaté, ahol
Kii(ih) = ¢j(7?1)/¢ (7 ) ¢z( 5)drs. (8.112)

A 8.109 egyenletrendszer N darab csatolt dlfferen01alegyenletb61 all. Megoldani
szintén az dnkonzisztens tér modszerével szoktak, vagyis addig folytatjak a ¢;-k iterativ
kiszdmitdsdt, amig konzisztens lesz a Coulomb és a kicserélédési integralokkal. Igy
megkapjuk a kiilonbozd orbitalokon taldlhato elektronok hullamfiiggvényeit és az ¢;
orbital-energiat. Az orbital energiaja

N
+ > (2J;; — Kij) (8.113)
j=1



lesz, és Koopman kozelitésében az ¢ orbitalrél vald ionizacié eneregidja
i —
ION = —€i- (8.114)

Az elektronok orbital-energidinak Osszege ebben az esetben sem lesz egyenlo a teljes
energiaval.

Ha a 8.108 egyenletrendszert pontosan megoldjuk, az atom E energidjara a Hartree-
Fock hatart (Eyr) kapjuk. Mivel a 2N elektronbdl allé rendszer hullamfiiggvényét a
8.99 Slater-determinénssal kozelitettiik, ez az energia nagyobb lesz a valddi, kisérletileg
meghatdrozott Fey, energianal. A ketté kozotti kiilonbséget korrelacids energianak
nevezzik

FExorr = Eexp — B, (8.115)

és azt az elektronok kozotti kolesonhatédst, amelyet nem foglal magaba az Uy atlagolt
potencial, korrelaciénak.

Ha egy atom leirasakor a korrelaciét is figyelembe akarjuk venni, akkor a Slater-
determinansnal bonyolultabb alaku hullamfiiggvényekkel kell dolgoznunk.



9

Atomi spektrumok

A legtobb informéaciot az atomok szekezetérol az atomok jellemzé spektrumabdl vagy
szinképébol nyerhetiink. Ebben a fejezetben az atomok optikai ameneteit fogjuk tanul-
manyozni, vagyis azokat az elektronatmeneteket, amelyek foton kibocsatassal vagy
elnyeléssel jarnak.

9.1 Foton elnyelés és kibocsatas

Bohr masodik posztulatuma megadja az optikai atmenetek alkalmaval kibocsatott vagy
elnyelt elektromagneses sugarzas frekvenciajat
E,—E,
vV=—-:. 9.1
. 91)
Ez a feltétel az atmenet kvantummechanikai tanulmanyozaséval is levezetheto.
Felirjuk az atom elektronrendszerére az idotdl fiiggd Schrodinger-egyenlet

L, 0 -
i = HU. (9.2)

Ennek az egyenletnek a staciondrius (dllandé energidji) dllapotot leir6 megoldédsaiban
kilonvalaszthatjuk a csak az id6tol figgd, periodikus részt

U, = thpe it (9.3)

ahol v, csak a térbeli koordinataktdl fiiggd, az n allapotot jellemzdé hullamfiiggvény.
Egy ilyen stacionarius allapotban egy elektron valamely (g-val jel6lt) koordinatdjanak
atlagértéke idoben allandé

<g>= / VE U dr = / b qndT, (9.4)

mert a hullamfiiggvény id6tél fiiggd része eltlinik (7 az elektronrendszer koordindtdinak
Osszességét jeloli). Ez azt jelenti, hogy az ,elektronfelhd” kozéppontja nem mozdul el,
és az atom stacionarius allapotban nem sugaroz.
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Ha az elektron két staciondrius allapot kozott megy at (n — m), akkor a rend-
szer hullamfliggvényét a két stacionarius allapotra jellemzé hullamfiiggvény linedris
kombinaciéjaként irjuk fel

U =aV¥, +0V,,. (9.5)

Az dtmenet el6tt a = 1 és b = 0, mig az atmenet utan az egyiitthaték a = 0 és b =1
lesznek. Az a és b ebbdl kovetkezden fiiggenek az id6tol, de feltételezziik, hogy ezek
viszonylag lassan valtoznak. Az atmenet alatt az elektron koordinatajanak atlagértéke

<g>= / (@0 + 60" )g(a®,, + bW, )dr (9.6)
lesz. Behelyettesitve az id6tol is fliggo hullamfiiggvények 9.3 alakjat, azt kapjuk, hogy

<g> = |a|2/¢2q¢ndr+ |b|2/¢fnq¢mdr
/@b i e lp,dT + af b/w e %tqe_iETmtwde

= Ial2 <q >y +\b|2 <q>n

/;bqupndm Buntn +a*b/¢ gt e BT (9.7)

ahol < ¢ >, és < ¢ >,, a koordinata atlagértékét jelolik a stacionarius n illetve m
allapotban. Bevezetjiik a

a / W qndT = Me™® 9.8)

jelolést, és evvel a < g > atlagérték egyszerlibb alakba irhaté
2 2 Em - En
< q>=lal” < q >, +|b]* < q >, +2M cos Tt + ). (9.9)

Ha a fenti kifejezésben csak az els6 két tag lenne, az elektron koordinataja az a és
b egyutthatok altal meghatarozott médon, lassan atmenne < ¢ >,-bol < ¢ >,,-be.
Azonban a harmadik tag az atmenet alatt (amikor gy a mint b kiillonboéznek nullatél),

egy gyors,
=" (9.10)

korfrekvencidju rezgést hoz be. Mivel az elektron koordinatajanak atlagértéke ennek
megfelelden az dtmenet alatt v = (FE,, — E,)/h frekvencidval rezeg, az atom ilyen
frekvenciaju sugarzast bocsat ki vagy nyel el. Visszakaptuk tehdat a 9.1 Bohr-féle
frekvenciafeltételt.

Mig egy jellemz& optikai dtmenet egyik staciondrius allapotbdl a mdsikba 1078 s
ideig tart, addig a kibocséatott (vagy elnyelt) sugdrzas frekvencidja lathat6 fény esetén
10*° Hz nagysagrendii. Okkal mondhattuk tehét, hogy az a és a b id6ben lassan valtozo
fliggvények.



9.2 Kivalasztasi szabalyok

Az el6bbi fejezetben bebizonyitottuk, hogy ha egy atom az egyik stacionarius allapotbol
a masikba megy at, az atmenet alatt egy elektron valamely koordinatajanak az atlagér-
téke nagy frekvenciaju rezgémozgast végez, ami elektromagneses sugarzas kibocsatasa-
val vagy elnyelésével jar. Ez a tétel azonban csak akkor érvényes, ha 9.9 kifejezésben
a koszinusz fiiggvény egyiitthatéja nem nulla, vagyis a (9.8)-ben szerplé matrixelem
kiilonbozik zérétol. Ha

az atom az adott atmenet soran nem bocsat ki vagy nyel el elektromagneses sugarzast.
Az ilyen atmenetek csak mas részecskékkel vald kolcsonhatds tutjan lehetségesek, és
optikailag tiltott atmeneteknek nevezziik 6ket. Ha

G = / W qiondr £ 0, (9.12)

az atmenetet optikailag megengedettnek nevezziik.

Az, hogy a 9.11 matrixelem értéke nulla vagy nem, az atom kezdeti és végsd sta-
ciondrius hullamfiiggvényének szimmetriatulajdonsagaitdl fiigg. Altalanos szabélyokat
fogalmazhatunk meg, amelyek megszabjak, hogy az optikai atmenetek milyen allapotok
kozott lehetségesek. Ezek a kivalasztéasi szabalyok.

Egy ilyen kivélasztasi szabdly levezetésének érdekében tekintsiink egy olyan ato-
mot, amelynek a kiils6é héjan csak egy elektron van, és vizsgaljuk csak ennek az egy
elektronnak a lehetséges optikai dtmeneteit (egy-elektron dtmenetek). Ugy tekintjik,
hogy az atom bels6, zart héjain az elektronok hullamfiiggvénye az atmenet soran nem
valtozik. A kiils6 elektron allapotat leird, térbeli koordinataktdl fiiggd hullamfiiggvényt
az n,l, m; kvantumszamokkal jellemezhetjiik.

Tekintstik a

wnlml - wn’l’mg (913)

atmenetet. Vizsgaljuk meg az = koordindta (9.11)-hez hasolé métrixelemét az adott
atmenet esetén

Lapyy! = /¢;lml$¢n/umgdﬁ (914)

Gombi koordinatakban dolgozunk, és kiilonvalasztjuk a hullamfiiggvény radialis, a 6
és a p sz0gtol fiiggd részét

Unimy = Bt (1) Ot (0) Py (), (9.15)

azaz az Y™ gombfiiggvényt a 0-t6l és a p-tél fliggd rész szorzatdra bontva irjuk fel.
Felhasznéljuk, hogy

r = rsinfcosyp (9.16)
di = r*sinfdrdfdey, (9.17)

és igy a matrixelemet harom integrél szorzataként irhatjuk fel

0o s 2
Loy :/0 TBRZan/l/dr/O sin? 9@fml@l/mid9/0 cos p®y, @, dep. (9.18)



Foglalkozzunk csak a ¢ szerinti integrallal. Tudjuk, hogy ha ® normalt fliggvény,
akkor

1 .,
b, = —e"? 9.19
l or (9.19)

1 )
o = e 9.20
my \/%6 ( )

és felhasznéljuk a
1 . .

cos p = i(ew +e7%) (9.21)

osszefliggést. Az integral igy a kovetkezdképpen alakul

/27r cos p®;, Py dp = 1 /%[e—i(ml—mi—l)cp + e—i(mz—miﬂ)so]d@ (9.22)
0 47 Jo
Az m; — mj £ 1 = k mindig egész szam. Az exp(—ikyp) figgvény integralja 0-t6l 27-
ig pedig minden egész k-ra nullat eredményez, kivéve ha k = 0. Ezért kijelenthetjiik,
hogy az s métrixelem csak azokra a magneses kvantumszamokra kiilonbozik nullatdl,
amelyekre

my—m;+1=0, (9.23)

vagyis a magneses kvantumszam csak az
m; —my = Amy; = £1 (9.24)

értékkel valtozhat. Az elektron tehat csak ezekben az esetekben rezeghet az x irdanyban,
ami erre az iranyra meroéleges fénykibocsatast tesz lehet6vé.

Az y koordindta métrixelemét kiszdmitva ugyanezt a feltételt kapjuk, tehdt az y,,
matrixelem csak Am; = 1 esetén killonbozhet nullatél. A z koordinata métrixelemére
(z = rcos®) pedig a kovetkezo kifejezést kapjuk

Zpy = / Yty 21} AT

oo us 2T
= / T3R21Rn/l/dr/ sin 6 cos 9@7ml@l/m;d9/ @7, Ppydp. (9.25)
0 0 0

A @-t6l fiiggd integral
2

. 1

2,
/ el mi=me de (9.26)
0

csak akkor lesz nullatol kiillonbozo, ha a magneses kvantumszam véltozasa

Tehat az elektron csak akkor rezeghet az Oz kitiintetett tengely irdnyaban, erre merole-
ges iranyu sugarzast bocsatva ki, ha az atmenetkor a magneses kvantumszam nem
valtozik.



Osszefoglalva, egy adott Ynim; — Yy optikal atmenet csak akkor lehetséges, ha
a magneses kvantumszam valtozésa

Amy = 0, £1, (9.28)

amint azt a normalis Zeeman-hatas targyalasakor mar emlitettitk. Magneses mezében
a Am; = 0-nak megfeleld szinképvonal a mégneses er6vonalak, tehat az Oz tengely
irdnyaban nem észlelheté, mig a Am; = +1-nek megfelel¢ szinképvonalak minden
irdnybdl valé vizsgalatnal megjelennek.

Megvizsgalva a 9.18 és a 9.25 integralok 0-tol fliggd részét, és tudva, hogy Oy, =
P™(cos ), az ltaldnositott Legendre-polinomok tulajdonsdgainak felhasznaldséval be-
bizonyithatd, hogy a métrixelemek csak abban az esetben kiillonbozhetnek nullatol, ha
a mellékkvantumszam véltozasa

Al = +1. (9.29)

A radidlis koordinata szerinti integral nem vezet semmilyen kivalasztasi szabalyhoz,
az n fokvantumszam egy optikai atmenetkor barmekkora értékkel valtozhat.

Ha figyelembevesziik a spin-pélya kolcsonhatast is, a szamitasok azt mutatjak, hogy
optikai atmenet csak azon finomszerkezeti szintek kozott lehetséges, amelyeknél a teljes
impulzusmomentumot jellemzo kvantumszam legtobb egységnyivel valtozik

Aj=0,=+1. (9.30)
Két-vagy tobbelektronos atmenetekre a kovetkezo kivélasztasi szabalyok adodnak

Aj = 0,+1 (9.31)
Am; = 0,=£1. (9.32)

LS csatolas esetén, amikor a palyanyomaték és a spin kiilon kezelhetd, ezeket kiegé-
szithetjiik a

Al = 0,+1 (9.33)
As = 0 (9.34)

feltételekkel.

9.3 Egy-elektron atmenetek

Amint azt mar emlitettiik, az atomi elektronok allapotardl, a lehetséges energiaszin-
tekrdl a legpontosabb informacidkat az atomok altal kibocsatott vagy elnyelt elekt-
roméagneses sugarzas spektrumabdl nyerjiikk. A 7. fejezetben sokat hivatkoztunk a
hidrogén spektrumdra. Abrdzoljuk most mar a hidrogénatom kiilonbozé &llapotai
kozotti lehetséges atmeneteket a kivalasztasi szabalyok ismeretében.

A 9.1 diagramon a hidrogénatom kvantumaéllapotainak energiait dbrazoltuk. Az
energia nullszintjét az atom alapéllapotaban vettiik fel. Ha elhanyagoljuk a spin-palya
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9.1. dbra: A hidrogénatom energiadiagramja és az egyes kvantumallapotok kozotti lehetséges
atmenetek.

kolesonhatast, az allapot energidja csak a fékvantumszamtol fiigg. Az dtmenetek beraj-
zoldsakor figyelembevettiik, hogy Al = 41, de mivel az energiaszintek [ szerint elfajul-
tak, ennek a hidrogénnek a 6.1 altalanositott Balmer-képlet altal leirt spektrumaban
nincs jelentdsége.

A spin-pélya kolecsonhatast, amely megsziinteti a j szerinti elfajulast, és az [ sze-
rinti elfajulast is megsziinteté kvantumelektrodinamikai hatasokat csak az n = 2 és az
n = 3 szintekre szemléltettiik. A kinagyitva berajzolt atmenetek a Balmer-sorozat H,,
vonalanak a finomszerkezetét adjak. Figyelembevéve, hogy Al = £+1 és Aj = 0,+£1, a
H, vonal hét finomszerkezeti vonalbdl all. Ezeket kiséletileg is sikertilt kimutatni.

Hasonlé moédon adhatdok meg a lehetséges optikai atmenetek az alkélifémek esetén
is, amelyeknek a kiils6 héjan egy elektron talalhaté. Fontos kiilonbség az energiaspekt-
rumban viszont, hogy a belsd, zart héjakon 1évo elektronok elektrosztatikus hatasa
megsziinteti az energiaszinteknek a mellékkvantumszam szerinti elfajuldsat.

A 9.2 4brén a nétriumatom energiszintjeinek diagramjét rajzoltuk fel. Osszehason-
litasképpen jobb oldalon a hidrogén atom energiaszintjeit is feltiintettiik. Jol lathato,
hogy az azonos fokvantumszammal jellemzett allapotok energidja n6 az [ novekedésével.
[smert atmenet a natriumban a 3p — 3s, amely élénk sarga szinli szinképvonalat
eredményez. Ha figyelembevessziik a 3p szintnek (az dbran nem feltiintetett) finom-
szerkezeti felhasadését a magasabb energidji 32 P s, és az alacsonyabb energidjt 32 P
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9.2. abra: A natriumatom energiadiagramja és az egyes kvantumallapotok kozotti lehetséges
atmenetek.

szintekre, két, egyméstél AN = 6 A hulldmhosszkiilonbséggel elvalasztott szinképvona-
lat kapunk, amelyek mar egy egyszerii spektroszképpal is jol megfigyelhetok. Nagyobb
rendszamu alkalifémeknél ez a finomszerkezeti felhasadas jéval nagyobb mértékii.

9.4 Két-elektron atmenetek

Ha az atom kiilsé héjan két elektron talalhato, ezek kolcsonhatésa lényegesen be-
folyasolja az egyes energiaszintek kozotti atmeneteket. Akkor is, ha csak az egyik
elektront gerjesztjiik, az arnyékolasi potencial 1ényeges valtozasa miatt a masik allapota
is megvaltozik.

Ha a két elektron impulzusmomentumai az LS csatolas szerint kapcsolédnak Ossze,
akkor, amint azt a 9.2 fejezetben emlitettiik, a két-elektron rendszert jellemz6 kvan-
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9.3. dbra: A héliumatom energiadiagramja és a lehetséges optikai dtmenetek.

tumszamokra a kovetkez6 kivélasztédsi szabélyok érvényesek

Al = 0,%1 (9.35)
Aj = 0,%1 (9.36)
As = 0, (9.37)

de a j = 0 — j = 0 atmenet nem lehetséges. Fontos megjegyezni, hogy optikai atmenet
soran a rendszer spin-allapota nem valtozhat. Ha az atmenetben csak egy elektron vesz
részt (egyszeres, és nem kétszeres gerjesztésrél van sz6), akkor a mellékkvantumszamra
vonatkozo kivalasztasi szabdly szigoribb

Al = +1. (9.38)

A 9.3 dbran a legegyszeriibb kételektronos atom, a hélium energiadiagramjat tiintet-
tik fel. A gerjesztett allapotok mind egy-elektron gerjesztést jelentenek, tehat a masik



elektron as 1s alapallapotban marad. A kétszeresen gerjesztett allapotoknak az (dbran
nem feltiintetett) energidja az egyszeres ionizaciés energianél nagyobb.

A szinglett allapotok (s = 0) és a triplett allapotok (s = 1) kozott nem lehetséges
az optikai dtmenet. A He atom alapéllapota (1'Sy) kotelezéen szinglett allapot, mert
mindkét elektron az 1s orbitalon van, és a Pauli-féle kizarasi elv értelmében az egyik
elektron az my, = +1/2, mig a mésik az m; = —1/2 éllapotban kell hogy legyen.
Ha a héliumatomot valamilyen médon (pl. toltott részecskével vald iitkozéssel) egy
triplett allapotba gerjesztjiik, akkor a triplett allapotbdl nem fog optikai atmenettel
szinglett alapallapotba dtmenni. Ezért a héliumnak legalacsonyabb energiji, 235,
tiplett allapota hosszi életii, metastabil allapot. Innen az alapallapotba csak egy
nagyon kevéssé valészinii két fotonos kolcsonhatéas, vagy mas részecskével valo titkozés
utjan lehetséges az atmenet.

Mivel a hélium esetén két teljesen kiilonbozo spektrumot észleltek, a hélium két
allapotanak kiilon nevet is adtak. A szinglett allapotban 1év6 héliumot parahéliumnak,
mig a triplett allapotban 1évot ortohéliumnak nevezziik.

Az abran is lathaté, amit a Hund-szabaly megfogalmazédsakor megjegyeztiink, hogy
a triplett allapotok alacsonyabb energidjiak az ugyanolyan térbeli hullamfiiggvénnyel
jellemzett szinglett dllapotokndl. A triplett-szinglett dtmeneteken kiviil a 215, — 115,
Atmenet is tiltott. Ezért a 215, 4llapot is metastabil, de révidebb élettartamii, mint a
2351.

Szintén két elektron van a kiilsé héjan a Z = 80 rendszamu higanyatomnak. A
9.4 abran a triplett szintek finomszerkezeti felhasadédsat is feltiintettiik, ami az ilyen
nagy rendszamu atomokndl mar jelentés. A lényeges kiilonbség a hélium szinképéhez
viszonyitva az, hogy az erés spin-palya kolcsonhatas miatt az elektron momentumai
ko6zott mar nem tisztan LS csatolds valosul meg, hanem az LS és a jj csatolas keveréke.
Ezért a As = 0 kivalasztasi szabaly mar nem érvényes, és lehetséges a triplett és a
szinglett allapotok kozotti &tmenet. Jellemzd szinképvonala a higanynak a 63P; — 619
atmenetnek megfelel6, mely az ibolyantili tartomanyban talalhato.

9.5 Rontgenspektrumok

Az atomok kiils6 héjan 1évé elektronok atmenetei esetén az energiaszintek kozotti
tavolsdg néhany elektronvoltndl nem nagyobb (maximum 24,6 eV a hélium esetén).
Ezen atmenetek soran kibocsatott fény a lathaté vagy a kozeli ibolyantili tartomanyba
esik.

Mas a helyzet akkor, ha az dtmenet az atom egyik bels6 elektronhéjara torténik.
Ezeken jéval nagyobb az elektron kotési energidja, igy az energiszintek kozotti kiillonb-
ség tobb ezer elektronvolt is lehet. Ilyen optikai atmenetek esetén az atom rontgensu-
gérzast bocséat ki. Ez a 5.3 fejezetben mar emlitett karakterisztikus rontgensugarzas.

A viszonylag konnyt, Z = 11 rendszamu Na atom esetén az egyes elektronhéjakrol
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9.4. abra: A higanyatom energiadiagramja és a lehetséges optikai atmenetek.

torténo ionizacio energiaja a kovetkezdképpen alakul

3s — 5,13 eV
2p — 31 eV
2s — 63 eV
ls — 1041 eV.

A nagyobb rendszamu elemeknél még nagyobb kotési energidakat kapunk, az 1s szint
energiaja hozzévetSlegesen Z2-el ardnyos.

A rontgencsoben felgyorsitott elektronok az antikatéd atomjainak a belsd héjairdl
elektronokat titnek ki. Az igy keletkezett szabad allapotokat az atom kiils6 héjain
talalhaté elektronok foglaljak el, mikozben a f6losleges energidt fotonok (réntgensugér-
zés) formdjaban bocsathatjak ki. Az alapéllapotot az atom &ltaldban tobb, egymés
utani atmenet utjan éri el.

Egy nehéz atom elektonhéjainak energidit a 9.5 dbran szemléltettik. Eltekintettiink
az energianak a mellékkvantumszamtoél és a spin-palya kolcsonhatastol valo fliggésétol.
A legalacsonyabb energiaji, K héjra valé atmenetek alkotjak a rontgenspektrum K
sorozatat, az L héjra valé atmenetek az L sorozatot, és igy tovabb. Egy adott n
fokvantumszammal jellemzett héj energiajat durvan a Bohr-modellbol adédé képlet
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9.5. abra: Lehetséges rontgenatmenetek egy nehéz atomban.

alapjan lehet megadni

7%t
En _ eff

—_—. 9.39
327122k n? (9:39)

Zor az elektron altal ,érzett” effektiv toltés, amely figyelembeveszi a belso elektronok
toltés-arnyékold hatasat. Az effektiv toltés a kovetkezOképpen irhato fel

Zg =2 — o, (9.40)

ahol o az arnyékoldsi tényez6. Ennek értéke a K sorozat esetén o = 1 (csak az 1s
elektron arnyékol), az L sorozat esetén o = 7,5 (2 db. 1s elektron teljes, és 7 db.
2s + 2p elektron részleges arnyékolasat kell figyelembevenni).

Egy adott n — m atmenetkor kibocsatott sugarzas hullamszaméat a Bohr-féle



frekvenciafeltételbol hatarozhatjuk meg

En - Em _
he N

R(Z - o)? (i - i) . (9.41)

U =
m?2  n?

Amint latjuk, a fenti meggondoléds alapjan megkaptuk a kisérletileg feldllitott Moseley-
torvényt (5.39-5.40 képletek).

Figyelembevéve a héjakon taldlhaté elektronok energidjanak az [ mellékkvantum-
szamtol és (a spin-péalya kolcsonhatds kovetkeztében) a j teljes impulzusmomentumtol
valé fliggését, minden 6 energiaszint 2n — 1 szintre hasad fel. Felhasznédlva a Al = £1
és a Aj = 0, £1 kivalasztasi szabalyokat, meghatarozhatjuk a lehetséges dtmeneteket.
fgy példaul a K sorozat szinképvonalai mind két finomszerkezeti vonalbdl allanak. Ezek
jelolése Ko, Ka2, Kpi, Kpo és igy tovabb.
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Mennyiség Jelolés, egyenlet Szamérték
fénysebesség c 299 792 458 m/s
Planck-allandé h 6,626 075 5(40)-10734 Js
redukalt Planck-allandé h=h/27 1,054 572 66(63)-10734 Js
elemi toltés e 1,602 177 33(49)-1071° C
elektron témege Me 0,510 999 06(15) MeV /c?

= 9,109 389 7(54)-1073! kg
proton témege mp 938,272 31(28) MeV/c?

= 1,672 623 1(10)-10~27 kg
atomtomegegység 1 u=1 amu = mgi2/12 931,494 32(28) MeV/c?
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légiires tér permittivitasa €0 8,854 187 817...-10712 F/m
légiires tér permeabilitdsa po = 1/(goc?) 471077 N/A?

= 12,566 370 614...-1077 N/A?

finomszerkezeti allando

elektron elektromégneses sugara
Compton-hulldmhossz
Rydberg-allandé (mmag = 00)
Bohr-sugar (mmag = 00)
Rydberg-energia

Bohr-magneton

a = e?/(4neghc)

re = €2 /(4megmec?)
A/(27) = R/(mec)

Roo = mee/(8e3h3c)

oo = 4megh? [ (mee?)
heRoo = mee*/(32m%e2h?)
i = eh/(2m,)

1/137,035 989 5(61)

2,817 940 92(38)-107*° m
3,861 593 23(35)-1013 m

10 973 731,572(4) m~*

0,529 177 249(24)-1071% m
13,605 698 1(40) eV

5,788 382 63(52)-10~ ! MeV/T

).
).

Avogadro-féle szam

Boltzmann-allando

Wien-féle eltolodasi allandé

Stefan-Boltzmann dllando

Ny
k

b= AmaxT'
o = n2k*/(60h3c?)

6,022 136 7(36)-10%¢ kmol ~*

1,380 658(12)-10~23 J/K
= 8,617 385(73)-1075 eV/K

2,897 756(24)-1073 m K
5,670 51(19)-10~8 W/(m2K*)

gravitacios allando

Gn

6,672 59(85)-10~11 m3/(kg s2)
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