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HOGYAN TANÍTSUK A KOVALENS KÖTÉST?

A szerzõk köszönetet mondanak Szabados Ágnesnek, aki a kvan-
tumkémia aktív kutatójaként számos megbeszélésen fáradhatatlanul
finomította a cikkben kifejtett nézeteinket.
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Jávor Márta az ELTE matamatika-fizika
tanári és ezzel párhuzamosan meteorológia
szakán végzett 1980-ban, késõbb kémiata-
nári oklevelet is szerzett. Az oktatás min-
den szintjén (általános és középiskola,
fõiskola, egyetem) tanított. Jelenleg az
ELTE Fizikai Doktori Iskola Fizika Tanítása
programjának doktorandusza.

Schrödinger tigrise: a mozdulatlan mozgás
Geszti Tamás, Jávor Márta
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A kémia számtalan helyen találkozik a fizikával, és ez
állandóan visszatérõ problémát jelent az oktatásban:
akár két tantárgyról van szó, akár – amint az már
többször felmerült – valamilyen egységes természettu-
dományi oktatásról, mindannyian érezzük, hogy kár
lenne két környezetben kétféle ismeretet tanítani
ugyanarról a jelenségkörrõl.

Ennek különösen éles példáját jelenti a kémiai kö-
tés tanítása. Az 1900 elõtti és utáni évtizedek váratla-
nul mély betekintést engedtek a kémia mögötti atomi-
molekuláris világba, és e betekintés csúcsa volt a ké-
miai kötés természetének feltárása a megszületõ
kvantummechanika felhasználásával.

A történet kezdete egyszerûnek látszott, ha elfo-
gadjuk, hogy egyes atomok szeretnek elektront le-
adni, mások azt lenyelni, ezzel létrejön egy pozitív
és egy negatív ion, amelyeket erõs Coulomb-vonzás
köt össze egy molekulává. Ebben még a fizika és a
kémia tanára békésen megfér egymással: a fizikata-
nár megtanítja, mi az, hogy Coulomb, a kémiatanár
meg azt, hogy a periódusos rendszerben hol vannak
az elektront leadó és hol az elektront felvevõ ato-
mok. A bonyodalmak a rejtélyes kovalens kötéssel

kezdõdnek: két egyforma atom, egyik se kap töltést,
akkor hát mi tartja össze õket?

A válasz a kvantummechanika egyik elsõ látvá-
nyos sikere volt. A kezdet még egyszerû: a két atom
lead egy-egy elektront, hátrahagyva két egyforma
pozitív iont, amelyek magukra hagyva taszítják egy-
mást. Ami a folytatást illeti, egy évszázad távlatából
nézve eléggé világos, hogy a kötés magyarázata a
mozgás hullámtermészetének felismerésén alapul:
amire egy pontszerû részecske aligha lenne képes,
mindkét elektron kiterjedt hullámként rátelepülhet
két ionra, egyszerre érezheti vonzásukat, miközben
negatív töltésükkel leárnyékolják az ionok közötti
taszítóerõt. Ezáltal a két elektron a két iont egymás-
hoz tudja kötni, velük stabil, semleges molekulát
alkotva [1]. Hozzátehetjük még, hogy a Pauli-elv sze-
rint egy ilyen hullámalakzaton (elterjedt neve: mo-
lekulapálya ) tényleg egyszerre éppen két, ellentétes
spinû elektron fér el; ezzel tulajdonképpen megkap-
tunk mindent, ami a kovalens kötés elemi kémiájá-
hoz kell.

Ha ennél tovább szeretnénk lépni a kovalens kötés
természetének feltárásában, kezdjük ott, hogy az ed-
digiek szerint a kötés a Coulomb-erõkbõl eredõ nega-
tív helyzeti energia formájában van jelen. Igen, nega-
tív, mert ha szét akarjuk választani a molekulává kötõ-
dött két atomot, ennyi pozitív energiát kell befektetni,
hogy felhozzuk õket a nulla energia szintjére, ahon-
nan már külön-külön szabadon mozoghatnak akár-
merre; az ehhez szükséges energiamennyiséget hívjuk
kötési energiának. A kötéshez szükséges negatív
helyzeti energiát az elektron-ion vonzás biztosítja. Ott
van azonban az ion-ion és elektron-elektron taszítás
is, ezekhez pozitív helyzeti energia tartozik, ami a
kötést gyengíti. Kettejük közül az elsõ a markánsabb:
túl rövid kötésnél, ahol már a két ion közé nem fér-
nek be az elektronok, a két ion szemtõl szemben látja
egymást; erõs taszításuk helyzeti energiája a mérleget
a kötõ negatívból pozitívba fordíthatja, ami szétszakí-
taná a molekulát. Hogy ez ne történjen meg, a kötés-
nek elég hosszúnak kell maradnia.

A kvantummechanika nem elégszik meg az eddi-
giekkel: ha közelebbrõl is ránézünk a hullámszerû
mozgásra, rákényszerülünk, hogy az energia mérlegé-
be a mozgási energiát is belevegyük. A mozgás azért
jön a történetbe, mert a vonzás minél jobb kiaknázá-
sához az elektronhullámnak minél közelebb kell ke-
rülnie az összekötni kívánt atommagokhoz. Ehhez
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viszont mindenképpen rövid hul-

1. ábra. Két atom között létrejött kovalens kötés: Schrödinger tigrise, amely egyszerre
ugrik jobbra és balra, ezért helyben marad és erõsen fogja a két atomot. Lent: ennek leg-
egyszerûbb matematikai modellje, lásd a (3) egyenlet körüli diszkussziót.
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lámhossz kell, mert egy félhullám-
hossznál rövidebb hullám már nem
hullám. És itt jön a képbe a kvan-
tummechanika: m tömegû, v sebes-
ségû részecske (hullámjellegû moz-
gásban: „hullámcsomag”) λ átlagos
hullámhosszához de Broglie alapve-
tõ összefüggése szerint

impulzus tartozik, ahol Ł a Planck-
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állandó. Az ennek megfelelõ kineti-
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ami mindig pozitív, tehát ellene hat a lokalizációval
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nyerhetõ negatív potenciális energiának, ezzel gyengíti
a kötést, annál inkább, minél kisebb λ méretre próbálja
az elektronhullám belegyömöszölni magát az atommag
vonzó potenciálgödrébe.1

1Azt, hogy a kötés lényegében a Coulomb-vonzásból ered, a
mozgási energia ezt csak gyengíti, látványosan igazolja a viriáltétel,
lásd például [3]. A hullám két atomra való szétterjedése ugyan csök-
kenti a kinetikus energiát, de ennél nagyobb mértékben növeli az,
hogy közben a kötõpálya befûzõdik, így ez nem segíti a kötést.

A teljes energia a potenciális és a kinetikus energia
összege; a kémia azt az optimális nyereséget keresi,
ami egy megfelelõen mértékletes lokalizációval mér-
hetõ. Végsõ soron az így megtalált optimum definiálja
a kémiai kötés energiáját.

A képet bonyolítja, hogy egy kötésben több elekt-
ron vesz részt, amelyek negatív töltésükkel egymást is
taszítják. Ezt számításba venni igencsak igénybe veszi
a kvantumelmélet és a hozzá kapcsolódó számítás-
technika lehetõségeit; a bonyodalmak kezelésére egy
önálló tudományág jött létre: a kvantumkémia, amely
mára része lett életünknek [2]. Az alapvetõ fizikai ké-
pen azonban ezek a bonyodalmak nem változtatnak:
a kötõ elektronok megkeresik maguknak azt a hul-
lámalakzatot, amely a lehetõ legnegatívabbá teszi a
potenciális és kinetikus energia összegét, ezzel lét-
rehozva a tõlük telhetõ legerõsebb kötést.

Most értünk el ahhoz a ponthoz, amire a címben
jelzett kérdés utalt: ha a kémiai kötésben az elektron
álló hullámként van jelen, hogy beszélhetünk a moz-
gási energiájáról? Aki egyetemi szinten tanulta a kvan-
tummechanikát, abban fel se merül a kérdés, mert
megszokta, hogy állandó szorzóktól eltekintve, a ki-
netikus energia a hullámfüggvény hely szerinti máso-
dik deriváltja, több dimenzióban Laplace-operátorral
leolvasott hajladozása. Egy középiskolásnak ez a szö-
veg nyilván semmitmondó; marad a kérdés: hogy jön
ide a mozgási energia?

A válasz, amit ajánlunk, ez: mindenki hallott Schrö-
dinger macskájáról, aki él is, hal is egyszerre, vagyis
kétféle hullámállapot szuperpozíciójában létezik. Itt
valami hasonlóról van szó, csak nem életrõl és halálról:
az álló hullámot tekinthetjük úgy, mint egy jobbra és
egy balra mozgó hullám szuperpozícióját. Nevezzük
hát így: Schrödinger tigrise, aki egyszerre ugrik jobbra
is, balra is, telve mozgási energiával a (2) egyenletnek
megfelelõen, miközben végül is helyben marad.

Hogy tényleg helyben marad, az egyszerû középis-
kolás matematikával belátható! Vegyünk egy jobbra
és egy balra haladó hullámot, adjuk õket össze, és
használjunk némi elemi trigonometriát:

Az eredmény láthatóan egyhelyben maradva oszcillál:
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a tigris helyben marad.
Ha már egyszer számolni kezdtünk, akkor még nincs

a vége. Az x változótól koszinusz alakjában függõ hul-
lámamplitúdó mindkét irányban korlátlanul oszcillálna,
miközben a kémiai kötés L hossza véges. Ennek repro-
dukálásához mindenekelõtt tegyük az x = 0 origót a kö-
tés közepére; akkor a (3) egyenlet jobb oldalát a λ hul-
lámhossz megválasztásával úgy tudjuk beállítani, hogy
az x = ±L/2 helyen néhány hullámzás után 0-ra csök-
kenjen. Mivel ezt a lehetõ legkisebb kinetikus energiá-
val, vagyis a lehetõ legnagyobb hullámhosszal akarjuk
elérni, úgy járunk a legjobban, ha az egész L hosszúsá-
got egyetlen félhullámmal töltjük ki. Ekkor λ = 2L.2

2Az ennek megfelelõ kinetikus energia a (2) egyenlet szerint
Ł2/(8mL2), de ahogy már az elõzõ lábjegyzetben utaltunk rá, ez
nem a teljes kinetikus energia; pontos számolásnál a kötés vonalára
merõleges irányokat is számításba kell vennünk.
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Az egyszerû matematikai modellünk úgy lesz teljes,
ha az x = ±L/2 határon túl a hullámot állandó 0-ra vág-
juk, ez fejezi ki a kötés véges hosszát. A levágás mate-
matikája mögött az a fizika mûködik, hogy az ionok
vonzása a kötésen belül szabad mozgást enged az elekt-
ronhullámnak, de – amint el akarna távolodni – vissza-
húzza az elektront. Ez a vonzóerõ készteti arra a tigrist,
hogy lábaival megragadja a két atomot (1. ábra ).

Ami még változhat, az a kötés L hossza; ettõl egy-
aránt függ a potenciális és a kinetikus energia. A kettõ
összege, a teljes energia valamilyen L0 hosszúságnál
lesz a legkisebb, ez határozza meg a kötés hosszúsá-
gát, amit például röntgendiffrakciós kísérletekben
lehet megmérni. A megvalósuló energiaminimum
mélysége – ahogy már mondtuk – a kötési energia,
amelynek a fenti játékos modellnél pontosabb kiszá-
mítása a kvantumkémia egész apparátusát igénybe
veszi; az eredményt ellenõrizni termodinamikai vagy
spektroszkópiai mérésekkel tudjuk.

Végül egy kitekintés a „kvantumrejtélyek” népsze-
rû témája felé: az elterjedt mese szerint Schrödinger
macskája, ahogy rápillantunk, beugrik vagy az élõ,

vagy a halott állapotba, és a továbbiakban már ottma-
rad. A kémiai kötés életerõs tigrisével ilyen nem törté-
nik; egy rápillantástól nem ugrik be egyik vagy másik
atom vonzó gödrébe, ilyet csak akkor tesz, ha befek-
tetjük a kötési energiát. Schrödinger élõ-halott macs-
kája a maga összes vélt vagy valós rejtélyeivel a klasz-
szikus-kvantum határ magas hegyein lakik; a stabil
molekulák kémiájának lakhelye a biztonságos kvan-
tumvölgy. „Hullám is, részecske is” – ilyen csak oda-
fönt létezik. Idelent csak hullám van, különben nem
lennének a molekulák, amelyekbõl felépülünk.
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A DIÁKOK MINT KIS TUDÓSOK

A 2019. évi Fizikus Vándorgyûlésen elhangzott elõadás írott, szer-
kesztett változata.

A kutatás a Magyar Tudományos Akadémia Szakmódszertani Pá-
lyázata támogatásával készült.

1A csoport munkájáról a http://edu.u-szeged.hu/ttkcs/kutatasi-
program webhelyen található részletes információ.

Radnóti Katalin az ELTE TTK-n végzett
kémia–fizika szakos tanárként. Több éves
középiskolai tanári munkája mellett egye-
temi doktorátust szerzett fizikából, majd az
ELTE Tanárképzõ Fõiskola oktatójaként a
neveléstudomány kandidátusa lett a fizika
tanítása témakörébõl. Jelenlegi munkahelye
az ELTE TTK Fizikai Intézet, fõiskolai tanár.
Több mint 200 publikációja van, tanári se-
gédletek, tanulmányok, könyvek, könyvfe-
jezetek. Kutatási területe a fizika és a termé-
szettudományok tanításának módszertana.

Hasznosi Tamásné a Budapest XVI. kerület
Sashalmi Tanoda Általános Iskola matemati-
ka-fizika szakos tanára, 2013 óta a kerület
matematika-fizika tantárgygondozója. Fizika
szakos kollégáival életre keltette a Sas Ele-
mér Kerületi Fizika Csapatversenyt, amelyet
2013 óta minden tanévben megrendeznek.
Feladatot vállal az ELTE fizika tanárszakos
hallgatóinak gyakorlati képzésében. 2017-
ben elnyerte a XVI. kerületi Önkormányzat
és az Észak-Pesti Tankerületi Központ által
alapított „Az Év Pedagógusa” díjat.

A hõtan témakör kutatásalapú feldolgozása az általános iskolában
Radnóti Katalin – ELTE TTK Fizikai Intézet, MTA–SZTE Természettudomány Tanítása Kutatócsoport

Hasznosi Tamásné – Sashalmi Tanoda, MTA–SZTE Természettudomány Tanítása Kutatócsoport

Munkánkat az MTA Szakmódszertani Pályázatának a
Szegedi Tudományegyetemen belül létrejött Termé-
szettudomány Tanítása Kutatócsoport1 keretein belül
végeztük. A Kutatócsoport vállalt feladata „oktatási
segédanyagok kidolgozása a közoktatás és a tanár-
képzés számára”, amely program elsõsorban az általá-
nos és középiskolában járó tanulók természettudomá-
nyos gondolkodásának fejlesztését célozza meg a
természettudományos tantárgyak kötelezõ tananya-

gába ágyazott feladatokon, tevékenységeken keresz-
tül. A Kutatócsoportban hat munkacsoport dolgozik
különbözõ témákon, mint:

– a természettudományos gondolkodás vizsgálata;
– természettudomány gyerekeknek;
– biológia, fizika, kémia;
– interdiszciplináris kapcsolatok, komplex témák.

Jelen írás szerzõi a fizika munkacsoport tagjai. Kutató-
és fejlesztõ munkánk fõ célkitûzései a tanulók gon-
dolkodásának fejlesztése, a természettudományos
szemlélet [1] érvényesítése és az ismeretszerzés me-
netének támogatása voltak az általunk kidolgozott
módszerrel. Jelen írásban a hõtan témakör úgyneve-
zett kutatási szemléletû feldolgozási lehetõségét mu-
tatjuk be.
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