A FIZIKA TANITASA

HOGYAN TANITSUK A KOVALENS KOTEST?

Schrodinger tigrise: a mozdulatlan mozgas

A kémia szamtalan helyen taldlkozik a fizikaval, és ez
allandoan visszatérS problémat jelent az oktatasban:
akar két tantargyrol van szo, akar — amint az mar
tobbszor felmerilt — valamilyen egységes természettu-
dominyi oktatasrol, mindannyian érezzik, hogy kar
lenne két kornyezetben kétféle ismeretet tanitani
ugyanarrol a jelenségkorrdl.

Ennek kilonosen éles példijat jelenti a kémiai ko-
tés tanitdsa. Az 1900 eldtti és utdni évtizedek varatla-
nul mély betekintést engedtek a kémia mogotti atomi-
molekularis vilagba, és e betekintés cstcsa volt a ké-
miai kotés természetének feltirisa a megsziletd
kvantummechanika felhasznalasaval.

A torténet kezdete egyszertnek latszott, ha elfo-
gadjuk, hogy egyes atomok szeretnek elektront le-
adni, masok azt lenyelni, ezzel létrejon egy pozitiv
és egy negativ ion, amelyeket erds Coulomb-vonzas
kot 6ssze egy molekuliava. Ebben még a fizika és a
kémia tanira békésen megfér egymassal: a fizikata-
nar megtanitja, mi az, hogy Coulomb, a kémiatanar
meg azt, hogy a periddusos rendszerben hol vannak
az elektront leadd és hol az elektront felvevé ato-
mok. A bonyodalmak a rejtélyes kovalens kotéssel
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kezd6dnek: két egyforma atom, egyik se kap toltést,
akkor hat mi tartja 6ssze Gket?

A vilasz a kvantummechanika egyik elsé latva-
nyos sikere volt. A kezdet még egyszerd: a két atom
lead egy-egy elektront, hatrahagyva két egyforma
pozitiv iont, amelyek magukra hagyva taszitjak egy-
mast. Ami a folytatast illeti, egy évszizad tavlatibol
nézve eléggé vilagos, hogy a kotés magyarizata a
mozgds hullamtermészetének felismerésén alapul:
amire egy pontszerd részecske aligha lenne képes,
mindkét elektron kiterjedt hullamként rateleptilhet
két ionra, egyszerre érezheti vonzasukat, mikodzben
negativ toltéstkkel learnyékoljak az ionok kozotti
taszitoerSt. Ezaltal a két elektron a két iont egymas-
hoz tudja kotni, velik stabil, semleges molekulat
alkotva [1]. Hozzatehetjiik még, hogy a Pauli-elv sze-
rint egy ilyen hullamalakzaton (elterjedt neve: mo-
lekulapdlya) tényleg egyszerre éppen két, ellentétes
spind elektron fér el; ezzel tulajdonképpen megkap-
tunk mindent, ami a kovalens kotés elemi kémiaja-
hoz kell.

Ha ennél tovabb szeretnénk 1épni a kovalens kotés
természetének feltarisaban, kezdjik ott, hogy az ed-
digiek szerint a kotés a Coulomb-er6kbél eredS nega-
tiv helyzeti energia formajaban van jelen. Igen, nega-
tiv, mert ha szét akarjuk valasztani a molekulava kots-
dott két atomot, ennyi pozitiv energiat kell befektetni,
hogy felhozzuk &ket a nulla energia szintjére, ahon-
nan mdr kilon-kilon szabadon mozoghatnak akar-
merre; az ehhez sziikkséges energiamennyiséget hivjuk
kotési energidanak. A kotéshez sziikséges negativ
helyzeti energiat az elektron-ion vonzas biztositja. Ott
van azonban az ion-ion és elektron-elektron taszitds
is, ezekhez pozitiv helyzeti energia tartozik, ami a
kotést gyengiti. Kettejiik koziil az elsé a markansabb:
tal rovid kotésnél, ahol mar a két ion kozé nem fér-
nek be az elektronok, a két ion szemtdl szemben latja
egymadst; erds taszitasuk helyzeti energidja a mérleget
a kot6 negativbol pozitivba fordithatja, ami szétszaki-
tand a molekulat. Hogy ez ne torténjen meg, a kotés-
nek elég hosszinak kell maradnia.

A kvantummechanika nem elégszik meg az eddi-
giekkel: ha kozelebbrdl is rdnéziink a hullimszerd
mozgasra, rakényszeritiliink, hogy az energia mérlegé-
be a mozgasi energiit is belevegytk. A mozgas azért
jon a torténetbe, mert a vonzas minél jobb kiaknaza-
sahoz az elektronhullimnak minél kozelebb kell ke-
rilnie az Osszekotni kivant atommagokhoz. Ehhez
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viszont mindenképpen ro6vid hul-
lamhossz kell, mert egy félhullim-
hosszndl rovidebb hullim mar nem
hulldim. Es itt jon a képbe a kvan-
tummechanika: m tomegd, v sebes-
ségl részecske (hullamjellegli moz-
gasban: ,hullimcsomag”) A étlagos
hullamhosszahoz de Broglie alapve-
t6 Osszefliggése szerint
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impulzus tartozik, ahol / a Planck-

alland6. Az ennek megfelel§ kineti-
kus energia
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(2) 1. abra. Két atom kozott létrejott kovalens kotés: Schrodinger tigrise, amely egyszerre
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ami mindig pozitiv, tehat ellene hat a lokalizicioval
nyerheté negativ potencialis energianak, ezzel gyengiti
a kotést, anndl inkabb, minél kisebb A méretre probalja
az elektronhullam belegydmoszolni magat az atommag
vonz6 potencialgddrébe.!

A teljes energia a potencialis és a kinetikus energia
Osszege; a kémia azt az optimalis nyereséget keresi,
ami egy megfelelGen mértékletes lokalizacioval mér-
hetd. Végsé soron az igy megtalalt optimum definialja
a kémiai kotés energiajat.

A képet bonyolitja, hogy egy kotésben tobb elekt-
ron vesz részt, amelyek negativ toltésiikkel egymast is
taszitjak. Ezt szamitasba venni igencsak igénybe veszi
a kvantumelmélet és a hozza kapcsolodd szamitas-
technika lehetGségeit; a bonyodalmak kezelésére egy
onall6é tudomanydg jott 1étre: a kvantumkémia, amely
madra része lett életlinknek [2]. Az alapvetd fizikai ké-
pen azonban ezek a bonyodalmak nem valtoztatnak:
a kot6 elektronok megkeresik maguknak azt a hul-
lamalakzatot, amely a lehetS§ legnegativabba teszi a
potencidlis és kinetikus energia Osszegét, ezzel lét-
rehozva a t6lik telhets legerGsebb kotést.

Most értiink el ahhoz a ponthoz, amire a cimben
jelzett kérdés utalt: ha a kémiai kotésben az elektron
allo hullamként van jelen, hogy beszélhetiink a moz-
tummechanikat, abban fel se meral a kérdés, mert
megszokta, hogy alland6 szorzoktol eltekintve, a ki-
netikus energia a hullimfiiggvény hely szerinti maso-
dik deriviltja, tobb dimenzidban Laplace-operatorral
leolvasott hajladozasa. Egy kozépiskolasnak ez a sz6-
veg nyilvan semmitmondo; marad a kérdés: hogy jon
ide a mozgasi energia?

1Azt, hogy a kotés lényegében a Coulomb-vonzisbol ered, a
mozgasi energia ezt csak gyengiti, latvinyosan igazolja a viridltétel,
lasd példaul [3]. A hullam két atomra valo szétterjedése ugyan csok-
kenti a kinetikus energiat, de ennél nagyobb mértékben noveli az,
hogy kozben a kotépalya befizédik, igy ez nem segiti a kotést.
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ugrik jobbra és balra, ezért helyben marad és erGsen fogja a két atomot. Lent: ennek leg-
egyszerlibb matematikai modellje, lasd a (3) egyenlet koruli diszkussziot.

A vilasz, amit ajanlunk, ez: mindenki hallott Schro-
dinger macskajarol, aki €l is, hal is egyszerre, vagyis
kétféle hullimallapot szuperpozicidjaban létezik. Itt
valami hasonlorol van sz6, csak nem életrél és halalrol:
az allo hullamot tekinthetjuk agy, mint egy jobbra és
egy balra mozg6é hullam szuperpoziciojat. Nevezzik
hat igy: Schrodinger tigrise, aki egyszerre ugrik jobbra
is, balra is, telve mozgisi energidval a (2) egyenletnek
megfelelGen, mikozben végiil is helyben marad.

Hogy tényleg helyben marad, az egyszerd kozépis-
kolas matematikaval belathato! Vegylink egy jobbra
és egy balra halado hullamot, adjuk &ket Ossze, és
hasznaljunk némi elemi trigonometriat:

. X . X
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= 2sin(2m v 1) -cos(Zn ﬁ].
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Az eredmény lathatéan egyhelyben maradva oszcillal:
a tigris helyben marad.

Ha mar egyszer szamolni kezdtiink, akkor még nincs
a vége. Az x valtozotol koszinusz alakjaban fliggs hul-
lamamplitaddé mindkét iranyban korlatlanul oszcilldlna,
mikozben a kémiai kotés L hossza véges. Ennek repro-
dukalasahoz mindenekel6tt tegytik az x = 0 origdt a ko-
tés kozepére; akkor a (3) egyenlet jobb oldalat a A hul-
lamhossz megvalasztasaval Ggy tudjuk beallitani, hogy
az x = £L/2 helyen néhany hullimzas utin 0-ra csok-
kenjen. Mivel ezt a lehetd legkisebb kinetikus energia-
val, vagyis a lehetS legnagyobb hullimhosszal akarjuk
elérni, Ggy jarunk a legjobban, ha az egész L hosszisa-
got egyetlen félhullimmal toltjiik ki. Ekkor A = 2.7

’Az ennek megfelel6 kinetikus energia a (2) egyenlet szerint
R*/(8mL?), de ahogy mir az el6z6 labjegyzetben utaltunk ri, ez
nem a teljes kinetikus energia; pontos szamolasnal a kotés vonaldra
merdleges irdnyokat is szamitasba kell venniink.
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Az egyszer( matematikai modelliink ugy lesz teljes,
ha az x = £L/2 hatdron tal a hullamot alland6 0-ra vag-
juk, ez fejezi ki a kotés véges hosszat. A levagis mate-
matikdja mogott az a fizika mikodik, hogy az ionok
vonzasa a kotésen belil szabad mozgast enged az elekt-
ronhullaimnak, de — amint el akarna tavolodni — vissza-
hiizza az elektront. Ez a vonzoerd készteti arra a tigrist,
hogy labaival megragadja a két atomot (1. dbra).

Ami még valtozhat, az a kotés L hossza; ettdl egy-
arant figg a potenciilis és a kinetikus energia. A ketté
Osszege, a teljes energia valamilyen Z;, hosszusagnal
lesz a legkisebb, ez hatarozza meg a kotés hosszusa-
gat, amit példaul rontgendiffrakcios kisérletekben
lehet megmérni. A megvalosuld energiaminimum
mélysége — ahogy mir mondtuk — a kotési energia,
amelynek a fenti jatékos modellnél pontosabb kisza-
mitdsa a kvantumkémia egész appardtusit igénybe
veszi; az eredményt ellendrizni termodinamikai vagy
spektroszkopiai mérésekkel tudjuk.

Végtul egy kitekintés a ,kvantumrejtélyek” népsze-
rd témija felé: az elterjedt mese szerint Schrodinger
macskaja, ahogy rapillantunk, beugrik vagy az €13,

vagy a halott allapotba, és a tovabbiakban mar ottma-
rad. A kémiai kotés életerds tigrisével ilyen nem torté-
nik; egy rapillantastol nem ugrik be egyik vagy masik
atom vonzo6 goddrébe, ilyet csak akkor tesz, ha befek-
tetjik a kotési energiat. Schrodinger €l6-halott macs-
kaja a maga Osszes vélt vagy valos rejtélyeivel a klasz-
szikus-kvantum hatdr magas hegyein lakik; a stabil
molekuldk kémiijanak lakhelye a biztonsagos kvan-
tumvolgy. ,Hullam is, részecske is” — ilyen csak oda-
font 1étezik. Idelent csak hullam van, kiilénben nem
lennének a molekulak, amelyekbdl felépiiliink.
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A DIAKOK MINT KIS TUDOSOK

A hétan témakor kutatdsalapa feldolgozasa az altalanos iskoldban

Radnéti Katalin — ELTE TTK Fizikai Intézet, MTA-SZTE Természettudomany Tanitdsa Kutatécsoport
Hasznosi Tamasné — Sashalmi Tanoda, MTA-SZTE Természettudomany Tanitadsa Kutatécsoport

Munkankat az MTA Szakmodszertani Palyazatinak a
Szegedi Tudomidnyegyetemen belil létrejott Termé-
szettudomdny Tanitdsa Kutatocsoport® keretein beliil
végeztik. A Kutatocsoport vallalt feladata ,oktatasi
segédanyagok kidolgozisa a kozoktatds és a tanar-
képzés szamara”, amely program elsGsorban az altala-
nos és kozépiskolaban jaro tanuldk természettudoma-
nyos gondolkoddsanak fejlesztését célozza meg a
természettudomanyos tantargyak kételezd tananya-

A 2019. évi Fizikus Vandorgytlésen elhangzott eladas irott, szer-
kesztett valtozata.

A kutatas a Magyar Tudomanyos Akadémia Szakmodszertani Pa-
lyazata tamogatasaval késziilt.

A csoport munkéjarol a http://edu.u-szeged.hu/ttkcs/kutatasi-
program webhelyen taldlhat6 részletes informacio.

Radnoti Katalin az ELTE TTK-n végzett
kémia—fizika szakos tanarként. Tobb éves
kozépiskolai tanari munkdja mellett egye-
temi doktoratust szerzett fizikabol, majd az
ELTE TanarképzG Féiskola oktatojaként a
neveléstudomany kandidatusa lett a fizika
tanitdsa témakorébdl. Jelenlegi munkahelye
az ELTE TTK Fizikai Intézet, fGiskolai tanar.
| Tobb mint 200 publikicidja van, tandri se-
| gédletek, tanulmanyok, konyvek, konyvfe-
jezetek. Kutatasi tertilete a fizika és a termé-
szettudomanyok tanitisinak modszertana.
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gaba dgyazott feladatokon, tevékenységeken keresz-
til. A Kutatocsoportban hat munkacsoport dolgozik
kiilonbozé témakon, mint:

— atermészettudomanyos gondolkodas vizsgalata;

— természettudomany gyerekeknek;

— biologia, fizika, kémia;

— interdiszciplinaris kapcsolatok, komplex témak.
Jelen iras szerz4i a fizika munkacsoport tagjai. Kutato-
és fejleszt6 munkank f6 célkitlizései a tanulok gon-
dolkodédsanak fejlesztése, a természettudomanyos
szemlélet [1] érvényesitése és az ismeretszerzés me-
netének tdmogatiasa voltak az altalunk kidolgozott
modszerrel. Jelen irasban a hétan témakor tgyneve-
zett kutatasi szemléletd feldolgozasi lehetGségét mu-
tatjuk be.

Hasznosi Tamdsné a Budapest XVI. kertlet
Sashalmi Tanoda Altaldnos Iskola matemati-
ka-fizika szakos tandra, 2013 Ota a kertilet
matematika-fizika tantargygondozoja. Fizika
szakos kollégaival életre keltette a Sas Ele-
mér Kertleti Fizika Csapatversenyt, amelyet
2013 o6ta minden tanévben megrendeznek.
Feladatot vallal az ELTE fizika tanarszakos
hallgatoinak gyakorlati képzésében. 2017-
ben elnyerte a XVI. keriileti Onkormanyzat
és az Eszak-Pesti Tankeriileti Kozpont altal

alapitott ,Az Ev Pedagogusa” dijat.

209


http://edu.u-szeged.hu/ttkcs/kutatasi-program
http://edu.u-szeged.hu/ttkcs/kutatasi-program

