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1.2.4 Elektronkonfiguráció
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.3 A periódusos rendszer
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.3.1 Az elemek csoportosítása a periódusos rendszeren belül
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.3.2 A fizikai tulajdonságok periodikus váltakozása
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.3.3 Fizikai tulajdonságok változása a periódusos rendszerben
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.3.4 A kémiai tulajdonságok változása a periódusos rendszerben
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4 Kémiai kötés, molekulák
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.1 Ionos vegyületet képezõ elemek
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.2 Az ionos vegyületek rácsenergiája
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.3 A kovalens kötés
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.4 Az elektronegativitás
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.5 Molekulageometria
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.6 A dipólusmomentum
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


1.4.7 A kvantummechanikán alapuló kötéselméletek
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2. Az anyag makroszkopikus felépítése, anyagi halmazok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.1 Gázok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.1.1 A gázok nyomása
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.1.2 Gáztörvények
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.1.3 A gázok kinetikus molekuláris elmélete
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.1.4 Gázok diffúziója
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.1.5 Eltérések az ideális viselkedéstôl, reális gázok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.2 Folyadékok és szilárd anyagok, intermolekuláris erôk
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.2.1 Az intermolekuláris erõk
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.2.2 A folyadék halmazállapot
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.2.3 A szilárd halmazállapot
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3 Fázisátalakulások
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3.1 Víz-gôz egyensúly
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3.2 Párolgáshô, forráspont
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3.3 Kritikus hômérséklet és nyomás
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3.4 Folyadék-szilárd egyensúly
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3.5 Szilárd-gôz egyensúly
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.3.6 Fázisdiagramok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4 Oldatok fizikai tulajdonságai
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.1 Az oldódási folyamat molekuláris szinten
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.2 Folyadék-folyadék oldatok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.3 Folyadék-szilárd oldatok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.4 Koncentrációegységek
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.5 A szilárd anyagok oldhatóságának hômérsékletfüggése
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.6 Gázok oldhatóságának hômérsékletfüggése
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.7 Nyomás hatása a gázok oldhatóságára
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.8 Híg oldatok törvényei
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


2.4.9 Elektrolit oldatokra vonatkozó törvények (kiegészítõ anyag)
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3. Kémiai reakciók
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.1 A kémiai reakciók tömegviszonyai
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.2 Termokémia
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.2.1 Alapfogalmak
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.2.2 A kémiai reakciók energiaváltozásai
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.2.3 Az entalpia
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.2.4 Képzõdéshõ és reakcióhõ
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.2.5 Az oldódáshõ
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.3 Entrópia és szabadentalpia
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.3.1 Spontán folyamatok és az entrópia
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.3.2 A termodinamika II. fõtétele
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.3.3 A Gibbs-féle szabadentalpia
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.4 A kémiai egyensúly
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.4.1 Az egyensúlyi állandó
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.4.2 A kémiai egyensúlyt befolyásoló tényezõk
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5 A kémiai reakciók sebessége
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.1 A kémiai reakció sebességének kísérleti meghatározása
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.2 A reakciósebesség koncentrációfüggése
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.3 A kiindulási anyagok koncentrációjának idôfüggése (kiegészítõ anyag)
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.4 Az aktiválási energia és a sebességi állandó hômérsékletfüggése
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.5 Reakciómechanizmus
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.6 A reakciókinetika és a kémiai egyensúly kapcsolata
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.5.7 Katalízis
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6 Savak és bázisok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.1 Arrhenius savak és bázisok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.2 Br(nsted savak és bázisok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.3 A víz öndisszociációja és a pH skála
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.4 Savak és bázisok erõssége
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.5 A savak erõssége és a molekulaszerkezet (kiegészítõ anyag)
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.6 A Lewis-féle sav-bázis elmélet (kiegészítõ anyag)
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.6.7 Sav-bázis egyensúlyok
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.7 Elektrokémia
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.7.1 Redox reakciók
Hiba! A könyvjelző nem létezik.


3.7.2 Elektrokémiai cellák
Hiba! A könyvjelző nem létezik.





NAPJAINK KÉMIÁJA

A vegyész szó hallatán még nemrégiben is sok emberben rémlett fel egy fehér köpenyes tudós képe, aki a laboratóriumban titokzatos bugyborékoló lombikok, kémcsövek és retorták között szorgosan dolgozik. Az utóbbi évtizedekben azonban a kémia nagy átalakuláson ment keresztül. A kémia tudományát ma is úgy határozhatjuk meg, hogy a világegyetemet alkotó anyagokat és az ezekben bekövetkező változásokat tanulmányozza. A vegyész feladatát azonban már nem lehet pár szóban összefoglalni. Például vegyészek fejlesztenek ki új gyógyszereket vagy növényvédőszereket. Különböző kémiai vagy biológiai reakciók sebességét határozzák meg. Felderítik különböző fehérjék szerkezetét. Feltérképezik az emberi génállományt. Néhány vegyész sohasem visel fehér köpenyt, inkább a számítógép előtt ül és molekulák szerkezetét és tulajdonságait tanulmányozza, vagy bonyolult műszerek segítségével méri az autók kipufogógázából származó környezetszennyező anyagokat. Valójában mára a kémia annyira szerteágazóvá vált, hogy senki sem mondhatja, "én vegyész vagyok". Helyette pontosan meg kell határoznia, hogy pl. analitikai kémiával, fizikai kémiával, biokémiával, szerves vagy szervetlen kémiával foglalkozik-e.

A kémia mára interdiszciplináris tudománnyá vált, szinte semmilyen tudományos munka nem nélkülözheti a segítségét. A biológia és az orvostudomány ma már a kémia szintjén kutatja az életfolyamatokat és a betegségek okait. Vegyészek szintetizálnak új gyógyszereket az AIDS és a rák ellen. A politikai szinten is egyre hangsúlyosabbá váló környezetvédelem ügyében is elsőrendű szerepük van a vegyészeknek. A problémákat ugyanis csak a környezet kémiájának alapos ismeretében oldhatjuk meg. Szinte valamennyi ipar függ a vegyészek munkájától. A polimerek (műanyagok) kifejlesztése is vegyészek hosszú munkájának eredménye. A vegyészek új termékeket fejlesztenek, és a régi termékek előállítására hatékonyabb módokat keresnek. Ellenőrzik a gyártási kiindulási anyagokat, és a termékek minőségét.

A kémia alapvetően kísérleti tudomány. Az első lépés a tudományos megismerésben a probléma felvetése és pontos definiálása. Például a vegyész szeretné megtudni, hogy hogyan rozsdásodnak a fémek. A következő állomás kísérletek elvégzése, gondos megfigyelések, információgyűjtés a rendszerről amit vizsgál (esetünkben ez pl. a rozsdás vas). Amikor elegendő információ gyűlt össze, megfogalmaz egy lehetséges magyarázatot, amit hipotézisnek nevezünk. Ezután még nagyon sok kísérletre van szükség, hogy a hipotézis helyességét igazolja. Ha már nagyon sok adat gyűlt össze egy jelenségről, törvény fogalmazható meg, ami meghatározott körülmények között állandó összefüggéseket fejez ki az adott jelenségről. Az elmélet tágabb összefüggéseket fejez ki, számos jelenséget, és a rájuk vonatkozó törvényeket magyarázza. A törvények és elméletek is állandó kísérleti ellenőrzés alatt állnak. Ha egy kísérletben az elméletnek ellentmondó adatokat kapunk, az elmélet felülvizsgálatra szorul és esetleg el is kell vetni. A tudomány fejlődése nem egyenes vonalú, sok szabálytalanság, néha úgy tűnhet eltévelyedés van benne. A nagy felfedezések rendszerint sok ember hosszú munkájának eredményei. Ez látszólag nem így van, hiszen a felfedezés általában egy vagy két ember nevéhez fűződik, de nem jöhetett volna létre számos tudós hol zsákutcába jutó, hol csak részeredményeket adó korábbi munkája nélkül. Másrészről a tudományos felfedezésekben sokszor szerepet játszik a szerencse is. Ennek jelentőségét azonban nem szabad eltúloznunk, hiszen csak felkészült ember képes felmérni és kiaknázni a szerencse adta lehetőségeket. Gondoljunk itt Pasteurre például, aki a penicillint úgy fedezte fel, hogy a mikroorganizmusok táptalajaként használt húsleves bepenészedett és megölte a baktériumokat. Hány kutatóval eshetett ez meg már előtte, és mindannyian csak bosszúsan kiöntötték az elromlott táptalajt.

Nagyon fontos átlátni, hogy a kémiai ismereteinket leíró törvények és elméletek mind modellek. A keletkezésükkor éppen rendelkezésre álló ismereteket foglalják egységbe, valamilyen logikus és egybehangzó módon. Ahogy az ismereteink bővülnek, ellentmondások lépnek fel a régi modellel, ekkor új törvények, új elméletek megalkotására van szükség. Az új modell aztán már megint ellentmondásmentesen magyarázza a jelenségeket. Ily módon fejlődik nemcsak a kémia, hanem az összes tudomány. Nagyon sokszor előfordul azonban, hogy a régi modellt nem vetjük el teljesen, mivel az bizonyos szinten továbbra is kielégítően magyarázza a dolgokat. Előfordul, hogy egy-egy kémiai jelenség megértéséhez jobban hozzásegít, mint az új, érvényben levő, de esetleg sokkal bonyolultabb modell. A kémia oktatásában különösen sok ilyen esetet tapasztalunk. Például a kémiai kötések kialakulását először célszerű az egyszerű Lewis-féle szerkezetek felírásával magyarázni, holott ma már a kvantummechanika alapján történik ezek leírása. A kémia tanulása közben soha sem szabad elfelejteni tehát, hogy az itt leírt dolgok nem örök érvényű megváltoztathatatlan igazságok, hanem egy állandóan fejlődésben, változásban levő tudomány modelljei, amik bizonyos szinten képet adnak a valóságról.

A kémiai gondolkodás elsőre talán furcsának tűnő kettősséget követel. A kísérletek során a makroszkopikus világban megfigyelt jelenségekre atomi, vagy molekuláris szinten kell választ keresni. Ez a gondolkodásmód végigvonul ezen a jegyzeten is.

A jegyzetben az kémia általános, alapvető összefüggéseivel szeretnénk megismertetni a hallgatókat. A jegyzet felépítése logikusan követi az anyag szerkezetének felépülését.

Az első nagy rész az anyag legkisebb, kémiai szempontból érdekes alkotóköveivel az atomokkal, és azok szerkezetével foglalkozik. A fejezet második részéből kiderül, hogyan kapcsolódnak az atomok nagyobb egységekké, molekulákká, amik az anyagi világ rendkívüli változatosságát adják. A második nagy fejezetben arról esik szó, hogy az atomok és molekulák közti másodlagos erők hogyan hozzák létre az általunk érzékelhető anyagi halmazokat, és tárgyaljuk ezek tulajdonságait. A harmadik fejezet azzal foglalkozik, hogy az anyagi halmazok (elemek, vegyületek) mi módon lépnek egymással kémiai reakcióba, milyen törvények szabályozzák a reakciók lefutását, és végül foglalkozunk két fontos reakciótípussal.

A jegyzet végén egy függelékben foglaltuk össze a jegyzet szempontjából fontos alapfogalmakat.

A jegyzet anyagában szerepelnek olyan részek, amelyek a követelménynél magasabb szintű kémiai tudást nyújtanak, illetve csak tájékoztatásul szolgálnak, ezek kiegészítő anyagként vannak beépítve a jegyzetbe.

Az anyag szubmikroszkopikus szerkezete, atomok molekulák, ionok

Az első részben azzal foglalkozunk, hogy szubmikorszkopikus szinten hogyan épül fel a világunkat alkotó anyag. A fejezetből kiderül, hogyan változtak, alakultak az anyag felépítéséről alkotott elképzelések az évszázadok során. Megtudjuk hogyan épülnek fel az atomok, az anyag kémiai szempontból legkisebb építőkövei, és milyen módon lehet rendszerezni őket. Végül azzal foglalkozunk, hogyan kapcsolódnak az atomok nagyobb egységekké, molekulákká, a Földön található óriási számú változatos vegyület alapelemeit alkotva.

1.1 Az anyag szerkezetéről vallott ismeretek fejlődése az ókortól napjainkig (kiegészítő anyag)

Az anyag természetéről vallott mai elméletünk fejlődése több állomáson keresztül zajlott. Az embert mindig is foglalkoztatta, miből áll a minket körülvevő világ. A mai szemléletünknek megfelelő elképzelések gyökerei a XIX. sz. elejére nyúlnak vissza Dalton atomelméletéhez, de filozófiai előzményeket már az ókorban is találunk. Az atom szerkezetéről vallott elképzelések többlépcsős fejlődésen mentek keresztül. A mai egységes, ellentmondásmentes leírást a századunk elején alkotott kvatummechanikai elmélet segítségével lehetett felállítani.

1.1.1 A görög filozófia és Dalton atomelmélete

Az ókorban, az ie. V. sz.-ban Demokritosz, görög filozófus úgy képzelte, hogy az anyag nagyon kicsi oszthatatlan részecskékből -atomos (oszthatatlan)- áll. Bár kortársai, Platón és Arisztotelész nem fogadták el nézeteit, tanítása mégis fennmaradt századokon keresztül.

1808-ban egy angol tudós és tanár, John Dalton
 felelevenítette és modern formában megújította Demokritosz tanait. Atomelmélete a modern kémia kezdeteit jelzi. Az elmélet lényegét a következőképpen foglalhatjuk össze.

a.
Az elemek nagyon kicsi részecskékbôl, atomokból állnak. Adott elem azonos atomokból áll, melyeknek azonos a mérete, a tömege, és a kémiai tulajdonságai.

b.
A vegyületek több különböző elem atomjaiból állnak. A vegyületekben bármely két elem atomjainak számaránya egész szám vagy egyszerű tört.

c.
Kémiai reakcióban az atomok elválnak, egyesülnek, átrendezôdnek, de nem képzôdnek vagy semmisülnek meg. Ez tulajdonképpen a tömegmegmaradás törvényének egyik megfogalmazása. 

1.1.2 Az atom szerkezete

1850-es évektôl kezdôdô kutatások kimutatták, hogy az atom nem oszthatatlan, még kisebb részecskékből tevődik össze, a protonból, a neutronból és az elektronból.

1.1.2.1 Az elektron

Az elektron felfedezése a katódsugárcsô feltalálásához kapcsolódik. A katódból negatív töltésű részecskék, elektronok emittálódnak és a pozitív töltésű anódba csapódnak elektromos térerő hatására. Az anódon levő lyuk átengedi az elektronokat, és az elektronsugár, amit kezdetben katódsugárnak neveztek, a cső végének ütközik. Ez fluoreszcens anyaggal, pl. cinkszulfiddal van bevonva, ami az elektronok hatására fényt bocsát ki. Elektromos vagy mágneses tér hatására az elektronsugár elhajlik, ami azt bizonyítja, hogy az elektron negatív töltésű.

J. J. Thomson
 a katódsugárcső segítségével megállapította az elektron töltés/tömeg arányát, ami a következő értéknek adódott: 


1917-ben R. A. Millikan
 megállapította, hogy az elektron töltése: –1,60×10-19C.

A két fenti értékből az elektron tömege: 9,09×10-28 g-nak adódott.

1.1.2.2 Röntgensugárzás és radioaktivitás

1895-ben Wilhelm Röntgen
, miközben katódsugárral bombázott üveget és fémeket, egy újfajta sugárzást figyelt meg, ami nagyon nagy energiájú, behatol az anyagba, megsötétíti a fotólemezt és fénykibocsátásra késztet bizonyos anyagokat. A mágnes nem téríti el, tehát nem rendelkezik töltéssel. Később ezt a sugárzást nagy energiájú elektromágneses sugárzásként azonosították.

Nem sokkal Röntgen felfedezése után Antoine Becquerel
, párizsi fizika professzor egy véletlen folytán észrevette, hogy egy bizonyos urán tartalmú vegyület megsötétíti a fotópapírt, anélkül, hogy bármiféle sugárzással gerjesztenénk. Marie Curie
, Becquerel egyik tanítványa a radioaktivitás elnevezést javasolta a jelenségre. A radioaktivitás részecskék és/vagy elektromágneses sugárzás spontán kibocsátása. (A sugárzás energia kibocsátása v. átvitele a térben hullám formájában).

Marie Curie és férje, Pierre Curie később sok radioaktív elemet fedezett fel és tanulmányozott.

További kutatások kiderítették, hogy háromféle radioaktív sugárzás létezik. Az  sugárzás +2 töltésű részecskék (hélium ionok) árama. A  sugárzás elektron sugárzás, a  sugárzás pedig nagyenergiájú elektromágneses sugárzás.

1.1.2.3 A proton

Az 1900-as évek elejére kiderült, hogy az atomok elektronokat tartalmaznak és elektromosan semlegesek.

J. J. Thomson az elektronokat semlegesítő pozitív töltéseket úgy képzelte el, mintha egy gömb alakú masszában lennének eloszolva, ebben a masszában pedig, mint a mazsolás pudingban a mazsolák elszórva helyezkednének el az elektronok (1. ábra).




1. ábra

Thomson atommodelljét néha mazsolás puding modellnek is nevezik, mivel az elektronok egy egyenletes pozitív töltésfelhőben úgy helyezkednek el, mint a pudingban a mazsolák.

Thomson tanítványa Ernest Rutherford
, és hallgatói, Geiger
 és Marsden
 az (-sugárzás hatását vizsgálták arany és fém fóliákon. Az általuk végzett kísérlet vázlata a 2. ábrán látható.




2. ábra

Rutherford kísérleti elrendezése  részecskék szóródásának vizsgálatára arany fólián

A részecskék nagy része áthatolt a fólián és egyenesen vagy kicsit elhajolva érkezett a fólia mögött elhelyezett ernyőre. Néhány  részecske azonban nagy szögben eltérült, sőt olyan is volt amely visszalökődött. Ezt a kísérletet csak úgy lehetett magyarázni, hogy az atomban levő pozitív töltések az atom közepén egy nagyon kis térrészre, az atommagba koncentrálódnak. A pozitív töltésű részecskét protonnak nevezték el, tömege a mérések során m = 1,67·10-24 g-nak bizonyult. A töltése ugyanakkora, mint az elektroné, de a tömege 1840-szer nehezebb. Egy tipikus atomi átmérô körülbelül 100 pm, az atommag átmérője ennél jóval kisebb, mindössze kb. 5·10-3 pm.

1.1.2.4 A neutron

A H atom egy protont tartalmaz, a He atom kettőt. A két atom tömegarányának ez alapján 1:2 kellene lennie, ezzel szemben 1:4 az arány.

A rejtélyre 1932-ben derült fény, amikor James Chadwick
 (-sugarakkal bombázott berillium fóliát. Nagy energiájú sugárzás kilépését tapasztalta, amely elektromosan semleges részecskékből állt. A részecske tömege kicsit nagyobb volt, mint a protoné. Chadwick neutronnak nevezte el ezeket a részecskéket. Ez alapján már meg lehetett magyarázni az előbbi megfigyelést, a hidrogén magja csak egy protont tartalmaz, a héliumé a két proton mellett két neutront is.

1.1.3 A klasszikus fizikától a kvantum elméletig

A klasszikus fizika alapján nem lehetett megmagyarázni, hogy az atomok alkotórészeit mi tartja össze. Sok időt vett igénybe, amíg felfedezték és elfogadták, hogy az atomok és molekulák tulajdonságait nem ugyanazok a törvények írják le, mint a makroszkopikus világét.

1900-ban kezdődött az új fizika alapjainak lerakása Max Planck
 kísérleteivel, aki szilárd anyagokat hevített különbözô hômérsékletre és vizsgálta a fémek által kibocsátott sugárzás energiáját a hullámhosszuk függvényében. Kísérleti eredményeit csak úgy tudta magyarázni, ha feltételezte, hogy a felhevített anyag csak egy jól meghatározható energiamennyiség többszörösét képes kibocsátani. Ezt az energiamennyiséget Planck kvantumnak nevezte el.

Az energia folytonosságának hagyományos koncepciója mellett, mely a makroszkopikus világra jól alkalmazható, megjelent az atomi világ viselkedését leíró kvantált energia elmélete, és hosszas viták után a tudományos világ elfogadta a kvantumelméletet.

1.1.3.1 Az elektromágneses sugárzás

1873-ban James Maxwell kimutatta, hogy az elektromágneses hullám elektromos és mágneses komponensekből tevődik össze, amelyek azonos hullámhosszúságúak és frekvenciájúak.

Elmélete a fény viselkedésének matematikai leírását adja. Az energia sugárzással terjed rezgô elektromos és mágneses mezôként. Terjedési sebessége: 3,00×108 m/s vákuumban, más közegben kisebb és függ a közegtôl. Az elektromágneses sugárzások fajtái a (-sugárzás, a röntgen sugárzás, az ultraibolya, látható, infravörös sugárzások, a mikrohullám és a rádióhullám. Ezek egymástól hullámhosszukban és frekvenciájukban különböznek, ahogy azt a 3. ábra mutatja.




3. ábra

Az elektromágneses sugárzás fajtái. A gamma sugarak a legrövidebb hullámhosszúak és legnagyobb frekvenciájúak, a rádióhullámok a legnagyobb hullámhosszúak és legkisebb frekvenciájúak. A látható tartomány 400-700 nm-ig terjed.

1.1.3.2 Az elektromágneses sugárzás kvantumelmélete

Planck szerint az atomok és molekulák csak diszkrét mennyiségű energiát emittálhatnak. A legkisebb emittálható energiamennyiség a kvantum:

E ( ( 

azaz az emittált fény energiája arányos az elektromágneses sugárzás frekvenciájával. Az arányossági tényezô: h = 6,63·10-34J·s, a Planck állandó.

1.1.3.3 A fotoelektromos jelenség

Einstein
 1905-ben Planck kvantumelmélete alapján megmagyarázta a fizika egyik akkori rejtélyét a fotoelektromos jelenséget. Bizonyos fémek, megvilágítás hatására elektronokat emittálnak. A megvilágító fény frekvenciájának egy adott küszöbértéknél nagyobbnak kell lennie, hogy ez az elektron emisszió bekövetkezzen. A kilökött elektronok száma a fényintenzitással arányos, de az energiájuk nem.

A küszöbfrekvencia alatt nem lökôdnek ki elektronok a fémből, akármilyen intenzív is a megvilágító fény. Einstein azt javasolta, hogy a fényt, mint részecskeáramot (foton) képzeljük el. Planck elmélete alapján minden foton E = h( energiával rendelkezik. A fémben az elektronokat erôs vonzóerô köti, ennek felszakításához kell a megfelelô frekvenciájú (azaz energiájú) foton.

h( = BE + KE 

ahol BE a kötôerô, KE a kiszakított elektron kinetikus energiája. A foton energiájának egy része az elektron kiszakítására, más része a felgyorsítására fordítódik.

Ez az elmélet a fizikusok elé dilemmát állított. Egyrészről jól magyarázta a fotoelektromos jelenséget, másrészről viszont nem volt összhangban a fény más kísérletekben tapasztalt viselkedésével. Ezt az ellentmondást csak úgy lehet feloldani, ha elfogadjuk a fény hullám- és részecsketermészetének kettősségét. Az adott jelenségtől, vagy kísérlettôl függ, hogy a fény hullámként vagy részecskeként viselkedik-e.

1.1.4 Bohr hidrogénatom modellje

1.1.4.1 Emissziós spektrumok

Einstein munkája hozzájárult egy másik XIX. sz.-i rejtély, az atomok emissziós spektrumának megfejtéséhez. Már Newton megmutatta a XVII. sz.-ban, hogy a napfény különbözô színű komponensekbôl áll. Ezek a komponensek különböző hullámhosszú fénysugaraknak felelnek meg. A kémikusok és fizikusok sokat tanulmányozták különböző anyagok emissziós spektrumát. Az emissziós spektrum az anyag által kibocsátott fény intenzitása a hullámhossz függvényében. Az anyagok akkor bocsátanak ki fényt, ha energiát nyelnek el és ezáltal gerjesztett állapotba kerülnek. A gerjesztés pl. hôvel vagy elektromos kisüléssel történhet.

A nap, és a hevített fémek folytonos spektrummal rendelkeznek. A gázok spektruma vonalas.

A spektrum felvételére szolgáló kísérleti elrendezést a 4. ábra mutatja.



4. ábra

Az atomok és molekulák emissziós spektrumának tanulmányozására alkalmas kísérleti elrendezés. A vizsgált gáz a kisülési csőben van, ami két elektródot tartalmaz. A negatív elektródból kilépő elektronok ütköznek a gázzal. A gáz atomjai (molekulái) gerjesztődnek és fényt bocsátanak ki. A kibocsátott fényt a prizma hullámhossz szerint felbontja komponenseire. Mindegyik komponens a fotólemez meghatározott helyére vetődik a hullámhosszának megfelelően, ahol azt megfeketíti. A kapott vonalak a színkép vonalak.

A spektrumok felvétele alkalmas kémiai analízisre, azaz anyagok minőségi ill. mennyiségi meghatározására. Bár a tudósok ezt már korán felismerték, de a vonalak eredetének magyarázatát csak a század elsô felében találták meg.

1.1.4.2 A H atom emissziós spektruma

1913-ban Bohr
 dán fizikus elméleti magyarázatát adta a hidrogén atom spektrumának. Az addigi atommodell szerint az atommag körül az elektronok körpályán keringenek nagy sebességgel hasonlatosan a bolygók mozgásához a Nap körül.

Bohr feltételezte, hogy az elektron csak meghatározott sugarú pályákon mozoghat az atommag körül, amelyekhez meghatározott energia tartozik, azaz az elektron energiája kvantált. A gerjesztett hidrogén fényemissziójának magyarázata, hogy az elektron egy gerjesztett, nagyobb energiájú pályáról egy alacsonyabb energiájú pályára kerül és a két szint közti energiakülönbség kisugárzódik (ld. 5. ábra).




5. ábra

A gerjesztett hidrogén atom emissziója a Bohr modell szerint. Az eredetileg magasabb energiájú (n=3) pályán levő elektron visszaesik egy alacsonyabb energiájú (n=2) pályára. Ennek eredményeképpen egy foton emittálódik, melynek energiája pontosan a két pálya energiájának különbsége.

Az elektron energiája az atomban a következőképpen adható meg.

En = – RH


RH – a Rydberg állandó = 2,18× 10-18 J
n = 1, 2, 3, . . .az ú.n. fôkvantumszám

A negatív elôjel azt jelzi, hogy az elektron energiája megállapodás szerint negatív. Ez fizikailag azt jelenti, hogy az atomban kötött elektron energiája kisebb, mint a szabad elektroné. A szabad elektron energiája megállapodás szerint 0, és a főkvantumszáma, n = (, azaz az atommagtól végtelen távol helyezkedik el.

Ha a H-atomban az elektron az n = 1 főkvantumszámú pályán található, az atom alapállapotban van. Ez jelenti a rendszer legkisebb energiáját.

Ha az elektron az n = 2, 3 . . . főkvantumszámú pályán van, az atom gerjesztett állapotban van.

A körpályák sugara n2-tel arányos.

A gerjesztett hidrogén által kisugárzott energia nagysága:

(E = Ev – Eg 

(E = 

, ahol

ng a gerjesztett energiaszintet jellemző főkvantumszám, nv a végső energiaállapotot jellemző főkvantumszám.

A spektrum egy adott  frekvenciánál levő vonala felel meg egy elektronátmenetnek. Ha nagyszámú H atomot tanulmányozunk minden lehetséges átmenet létrejöhet , ezért több vonalat látunk. Egy vonal erôssége, intenzitása attól függ hány azonos hullámhosszú foton emittálódott.

A H atom energiaszintjeit mutatja a következő, 6. ábra. Az energiaszinteket vízszintes vonallal jelezzük.



6. ábra

A hidrogén atom energiaszintjei és a különböző emissziós vonalsorozatok.

A hidrogén spektrumában több vonalsorozatot találunk különböző frekvenciáknál. Ezen sorozatok tagjai eltérő gerjesztett szintekről ugyanarra a végső szintre való emisszió során keletkeznek. A végső szintek alapján a következő sorozatokat különböztetjük meg. 


Lyman sorozat 
nv = 1

ultraviola tartomány


Balmer sorozat
nv = 2

látható és ultraviola


Paschen sorozat
nv = 3

infravörös


Brackett sorozat
nv = 4

infravörös

1.1.5 Az elektron kettôs természete

Felmerülhet a kérdés, mi magyarázza a Bohr-féle atommodellt. Miért csak meghatározott pályán keringhet az elektron az atommag körül?

1924-ben Louis de Broglie
 rájött, hogy az elektron is viselkedhet hullámként akár a fény. De Broglie szerint az elektronok a mag körül állóhullámot képeznek. Az elektron hullámhosszának (() egész számú többszöröse a körpálya kerületét (2r) kell, hogy éppen lefedje, másként kioltaná magát (7. ábra).



7. ábra

a.: A körpálya kerülete az elektron hullámhosszának egész számú többszöröse. Ez egy megengedett pálya. b.: A körpálya kerülete nem egész számú többszöröse a hullámhossznak. Az elektron hullám nem záródik önmagába. Ez a pálya tiltott.

Matematikailag ez a következőképpen fejezhető ki:

2(r = n(
De Broglie azt a következtetést vonta le, hogy a hullámok részecskeként, a részecskék hullámként viselkedhetnek. A részecske és a hullámsajátságok a következőképpen függnek össze.

( = 

, ahol 

 , m és u a mozgó részecske hullámhossza, tömege és sebessége, h a Planck állandó.

De Broglie elméletének bizonyítását Davisson
 és Germer
, valamint G. P. Thomson
 végezték el. Elektronokat bocsátva át vékony arany fólián az ernyőn koncentrikus köröket kaptak, hasonlót, mint fény diffrakciója esetén. Ez az elektronok diffrakcióját, azaz elhajlását bizonyítja, ami hullámsajátosság.

1.1.6 Kvantummechanika

Bohr elméletének látványos sikerét sok csalódás követte. Kiderült, hogy Bohr modellje csak az egy elektront tartalmazó atomra vagy ionokra alkalmazható. Az elmélet nem tudta megmagyarázni a hidrogén spektrumában mágneses tér hatására létrejövő extra vonalakat. Egy másik probléma vetődött fel az elektron hullámsajátságainak felfedezése után. Hogyan lehet egy hullám pontos helyét meghatározni? Az anyag kettôs természetének legfontosabb következménye a Heisenberg
 által megfogalmazott határozatlansági elv lett.

(x(p ( 


(p = m×v (impulzus).

Az egyenlet azt fejezi ki, hogy lehetetlen egyszerre biztosan megmondani a részecske helyét és impulzusát. Minél pontosabban határozzuk meg a részecske helyét, annál bizonytalanabb lesz az impulzus meghatározás és fordítva.

1926-ban Erwin Schrödinger
 megfogalmazott egy általános egyenletet, amely a szubmikroszkopikus részecskék viselkedését és energiáját írta le. A róla elnevezett Schrödinger egyenlet megoldása magas fokú matematikai eszközöket igényel. Magába foglalja az elektron részecske viselkedését a tömege révén és a hullám viselkedését a hullámfüggvény (() révén. A hullámfüggvénynek nincs közvetlen fizikai jelentése. A hullámfüggvény négyzete, (2 azonban megadja az elektron megtalálási valószínűségét egységnyi térfogatra vonatkoztatva. Schrödinger egyenlete új korszakot nyitott a fizikában és kémiában, a kvantummechanika vagy más néven hullámmechanika korszakát. 

1.2 Az atomok elektronszerkezete

Az atomok építőkövei, a protonok neutronok és elektronok közül az elektronok játsszák az elsőrendű szerepet a kémiában. A anyagok kémiai viselkedését döntően atomjaik elektronszerkezete határozza meg. A kémiai reakciókban csak az atom elektronjai vesznek részt, miközben az atommag változatlan marad. A kvantumelmélet segítségével sikeresen tudjuk magyarázni az atomok elektronszerkezetét és választ kaphatunk olyan kérdésekre, hogy milyen energiával rendelkeznek az egyes elektronok és hol találhatók az atomban. Elsőként tekintsük a legegyszerűbb atomot, a hidrogén atomot, mely a proton mellett mindössze egy elektront tartalmaz.

1.2.1 A kvantummechanika alkalmazása az atomok eletronszerkezetének leírására

Az atomban a mag közelében tartózkodó elektronra a pozitív töltésű mag vonzó hatása érvényesül. Ebből az következik, hogy az elektron bizonyos energiával kötve van az atomban. Ezt az is igazolja, hogy megfelelő energiát közölve az atommal, az elektron leszakítható. A Bohr elmélet kimutatta, hogy az elektron energiája kvantált, azaz nem vehet fel akármilyen értéket. A kvantummechanika segítségével meghatározhatók az elektron által elfoglalható energiaszintek.

Ezen felül a kvantummechanikai egyenletek megoldásával megkaphatjuk az elektron tartózkodási valószínűségét a mag körül. A Bohr-féle atommodellel szemben ugyanis a kvantumelmélet kimondja, hogy az elektronnak nem határozható meg teljes pontossággal a helye az atomban, statisztikusan viszont megadja, hogy adott  térrészben milyen valószínűséggel található meg. Az elektron helyzetének jellemzésére ezért elektronfelhőről, vagy másképpen elektronsűrűségről beszélünk. Az elektronsűrűség megadja a valószínűségét annak, hogy az elektron az atomban egy bizonyos térrészben megtalálható. Ennek reprezentációja a 8.a. ábrán látható. A 8.a. ábra első felében a sűrűn pontozott terület azt jelöli, hogy ott az elektron nagy valószínűséggel megtalálható, míg a ritkán pontozott területeken csak kis valószínűséggel. Az ábra másik részében grafikonon ábrázoltuk az elektron megtalálási valószínűségét az atommagtól való távolság függvényében. A függvény alakjából látható, hogy a megtalálási valószínűség csak az atommagtól végtelen távolságban válik nullává, bár a magtól már viszonylag kis távolságon belül nagyon kicsire csökken.

Az atompálya (orbitál) úgy tekinthető, mint az a térrész ahol az elektron 90% valószínűséggel tartózkodik. Az atompályához tartozik egy jellemző energia és egy jellemző elektronsűrűség eloszlás.



8. ábra

a.: A hidrogén atom elektronsűrűsége az atommagtól való távolság függvényében.

b.: A H atom 1s pályájának felületi képe.
1.2.2 Kvantumszámok

A kvantumszámok az energiaszinteket és az atompályákat jellemzik. Kvantummechanika egyenletek megoldásával kapjuk őket.

1.2.2.1 Fôkvantumszám (n)

A főkvantumszám természetes egész számok értékeit veheti fel, n = 1, 2, 3 . . . A H atomban meghatározza egy orbitál energiáját. Ahogy hamarosan látni fogjuk, többelektronos atomok esetén más a helyzet, ezeknél már nemcsak a főkvantumszám határozza meg a pálya energiáját. A főkvantumszám az atommagtól való átlagos távolságot is jellemzi. Minél nagyobb n, annál távolabb van az elektron az atommagtól, annál nagyobb az orbitál és annál kevésbé stabil. 

Mellékkvantumszám (l)

A mellékkvantumszám a pálya alakjára nézve ad felvilágosítást.

Az l 0-tól (n–1)-ig egész számú értékeket vehet fel. A különböző mellékkvantumszámú pályákat betűkkel is jelölhetjük a következő módon.

l =
0
1
2
3
4
5


s
p
d
f
g
h

A szokatlan sorrendű betűkkel (s, p, d) történő jelölésnek történeti okai vannak. Az emissziós spektrumok tanulmányozásakor bizonyos vonalak élesek (angolul "sharp") voltak, mások elkenődöttek (angolul "diffuse"), megint mások nagyon erősek, ezeket angolul "principal", azaz fővonalaknak nevezték. Ezek kezdőbetűiből származnak a különböző pályákra vonatkozó mellékkvantumszám jelölések.

Az azonos főkvantumszámhoz tartozó pályákat gyakran héjnak nevezik. Az ugyanazon n és l értékű pályákat pedig alhéjaknak hívják. Például az n=2 főkvantumszámú héj két alhéjat tartalmaz, l=0 és l=1. Ezeket 2s és 2p alhéjaknak hívjuk.

1.2.2.2 Mágneses kvantumszám (ml)

A mágneses kvantumszám a pálya térbeli orientációját adja meg. Egy alhéjon belül ml értéke a mellékkvantumszám függvénye. Adott l értékhez (2l+1) db mágneses kvantumszám érték tartozik: -l, (-l+1),…0,…(+l-1),+l

ml darabszáma megadja az adott alhéjon belüli pályák számát. Például, ha n=2 és l=1, a 2p alhéjról beszélünk, ahol három darab 2p pályánk van (mivel a mágneses kvantumszám -1, 0 és +1 lehet).

1.2.2.3 Spinkvantumszám (ms)

A mágneses térben tanulmányozott emissziós spektrumok szükségessé tették egy negyedik kvantumszám bevezetését is. A kísérletek kimutatták, hogy inhomogén mágneses tér hatására a hidrogén spektrumának vonalai felhasadnak. Ezt úgy magyarázták, hogy az elektronok parányi mágnesként viselkednek, mivel tengelyük körül pergő mozgást végeznek, ez a pergő mozgás pedig mágneses mezőt gerjeszt. Mivel vagy az óramutatóval megegyező irányban, vagy ellentétesen pörögnek, kétféle spinkvantumszámot rendelhetünk hozzájuk. Ezek értéke +1/2 és -1/2 lehet.

1.2.3 Atompályák

1.2.3.1 s pályák

Az atompályák alakjának megállapítása szigorúan véve lehetetlen, mivel a pályát jellemző hullámfüggvény az atommagtól a végtelenig terjed. A gyakorlatban az atompályákat egy felülettel jellemezzük, amelyen belül az elektron megtalálási valószínűsége 90% (8.b. ábra).

Az s pályák egy gömbfelülettel írhatók le ily módon (9. ábra).
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9. ábra

A H atom 1s, 2s és 3s pályáinak felületi diagramja. Az összes s pálya gömbszimmetrikus. A pálya sugara durván n2-tel arányos.
A főkvantumszám növekedésével nő a gömbök átmérője.

1.2.3.2 p pályák

A p pályák az n=2 főkvantumszámtól kezdődően léteznek. n=2 esetén l=1 és ml=-1,0,+1, azaz három különböző irányultságú p pályánk van, 2 px 2 py 2 pz. Ezek azonos alakúak és energiájúak. Grafikus ábrázolásukat lásd a 10. ábrán.










� John Dalton (1766-1844). Angol kémikus, matematikus, filozófus. Az atomelméleten kívül nevéhez kapcsolódik gáztörvények megalkotása, valamint a színvakság elsõ részletes leírása. Õ is ebben a betegségben szenvedett. Egyetlen kikapcsolódása a gyepbowling volt, az itt használt kis falabdák az ötlet az atomelmélethez.


� Joseph John Thomson (1856-1940). Brit fizikus, 1906-ban fizikai Nobel díjat kapott az elektron felfedezéséért.


� R. A. Millikan (1868-1953). Amerikai fizikus, 1923-ban fizikai Nobel díjat kapott az elektron töltésének meghatározásáért.


�  Wilhelm Konrad Röntgen (1845-1923). Német fizikus, aki 1901-ben fizikai Nobel-díjat kapott a röntgensugarak felfedezéséért.


� Antoine Henri Becquerel (1852-1908). Francia fizikus, aki 1903-ban fizikia Nobel díjat kapott a radioaktivitás felfedezéséért.


� Marie (Marya Sklodowska) Curie (1867-1934). Lengyel fizikus és vegyész. 1903-ban férjével Pierre Curie-vel fizikai Nobel díjat kapott a radioaktivitással kapcsolatos munkájáért. 1911-ben kémiai Nobel díjat kapott radioaktív elemek felfedezéséért. Az egyike három embernek, akik tudományos munkáért két Nobel díjban részesültek.


� Ernest Rutherford (1871-1937). Új Zélandi fizikus. Angliában dolgozott. 1908-ban kémiai Nobel díjat kapott az atommag szerkezetének felderítéséért.


� Johannes Hans Wilhelm Geiger (1882-1945). Német fizikus. Az atommag szerkezetének kutatásán kívül feltalált egy radioaktivitás mérésére alkalmas számlálóműszert, amit róla neveztek el.


� Ernest Marsden (1889-1970). Angol fizikus. Egyetemi hallgatóként részt vett a később Nobel díjat eredményező kutatásban.


� James Chadwick (1891-1972). Brit fizikus, 1935-ben a neutron létezésének bizonyításáért fizikai Nobel díjat kapott.


� Max Karl Ernst Ludwig Planck (1858-1947). Német fizikus. 1918-ban kvantumelméletéért fizikai Nobel díjat kapott. Jelentősen hozzájárult a termodinamika és a fizika más területeinek fejlődéséhez is.


� Albert Einstein (1879-1955). Német születésű amerikai fizikus. Az egyik legnagyobb fizikusként tartják számon a világon (a másik Isaac Newton). Három munkája, a speciális relativitás elméletről, a Brown mozgásról és a fotoelektromos jelenségről nagyban hozzájárult a fizika fejlődéséhez. 1921-ben fizikai Nobel díjat kapott a fotoelektromos jelenség magyarázatáért.


� Niels Henrik David Bohr (1885-1962). dán fizikus. 1922-ben fizikai Nobel díjat kapott a hidrogén atom spektrumának magyarázatáért.


� Louis Victor Pierre Raymond Duc de Broglie (1892-1977). Francia fizikus. Nemesi család sarja, hercegi címe volt. Doktori disszertációjában azt fejtette ki, hogy az anyag is részecske és hullám sajátságokkal rendelkezik. 1929-ben  ezért a munkájáért fizikai Nobel díjat kapott. 


� Clinton Joseph Davisson (1881-1958). Amerikai fizikus. Az elektron hullámtermészetének igazolásáért 1937-ben kapott fizikai Nobel díjat.


� Lester Halbert Germer (1896-1972). Amerikai fizikus. Davissonnal együtt az elektron hullámtermészetének felfedezője.


� George Paget Thomson (1892-1975). Angol fizikus. J.J. Thomson fia, 1937-ben fizikai Nobel díjat kapott az elektron hullámtermészetének felfedezéséért.


� Werner Karl Heisenberg (1901-1976). Német fizikus. A modern kvantummechanika egyik alapítójaként fizikai Nobel díjat kapott 1933-ban.


� Erwin Schrödinger (1887-1961). Osztrák fizikus. A hullámmechanika megfogalmazója. 1933-ban fizikai Nobel díjat kapott.
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