Dr. LAKY KALMAN:

A tetraéderes szén atom és a kovalens kotés.

1879-ben van't Hoff az optikai izomérek megmagyarazasa
ccljabol a szén atom modelljéiil a szabalyos tetraédert valasz-
totta. Enmek az elképzelésnek megfeleléen a szén atom egy
tetraéder kozéppontjaban foglal helyet s vegyértékei a tetraé-
der csticsai felé irdnyulnak. Ezzel a modellel az optikai aktivi-
tassal kapcsolatos minden jelenség magyarazhato volt, Ggyhogy
a teraéderes szén atom valosiggal az organikus kémia alapja
lett. A legijabb vizsgdlati modszerek is, mint Rontgen sugar
vizsgalatok és elekiron diffrakcios kisérletek csak megerdsitet-
ték van't Hoff eredeti elgondolasét, hogy a szén atom vegyér-
tékei a szabalyos tetraédernck megfeleléen egymassal 109°,
28'-es szoget zarnak be.

Az alabbi tdblizat néhiny szénvegyiiletben levé kotés szo-
gét mutatja, ahogyan azok az elektron diffrakcids kisérletekbdl
meghatarozhatok:

vegyiilet kotés atomjai kotésszog.
Propan C—-C—-C 111°30
CH, FCl Kool 110" £ 020
Hexamethylen

tetramin N—C—='N 110° £ 20

A 'szén atom Bohr-féle modellje teljesen alkalmatlan volt
ilyen irdnyitott kovalens kotések leirasara. Anndl érdekesebb,
hogy a modern kvantum elmélet, kiilonosen annak hullim me-
chanikanak nevezett alakja a szén atom esetében teljesen a
van't Hoff altal elképzelt modellre vezetett.

A kvantum mechanikdban nincsenek elektron palyak. ezek
helyébe az ..elektron allapot™ lépett. Egy elektron allapotahoz
tartozik egy meghatdrozott energia és tovabbi jellemzéshez egy
fiiggvény, ¥. Ezt hullam fiiggvénynek, sajat fiiggvénynek, vagy
gyakran amplitudo fiiggvénynek is nevezik. Ez a fiiggvény a
koordinatak fiiggvénye és egy rezgés amplitudéjanak térbeli el-
oszlasat adja. A hozza tartozé energia pedig a rezgés hullam-
hosszat adja meg. Egy allapot leirasdhoz legtobbszir a sajat
fiiggvény ismerete elég, a teljes leirashoz azonban az elektron
spinre vonatkozo adat is kell.

A hidrogén atomban a Bohr modell szerint egy elektron
kering a mag koriil egy 0,529 A sugari palyan, konstans sebes-
séggel. (2, 182X10° em/sec.) A kvantum mechanikai kép hason-
16 ehhez csak kevésbé hatarozott. Az elektron palya mozga-
sat leir6 hullam egyenletnek, ¥, s-nek csak a mag kozelében
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vannak nagy értékei, 1—2 A-on til gyorsan csokken a nullara.
Ennek a fiiggvénynek négyzetébél alkotott fiiggvény maximu-
ma éppen a Bohr altal adott tavolsagra van, (1. abra.) mutat-
van, hogy az elektron legnagyobb valésziniiséggel itt talalhato.
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A valdszintiségi fiiggoény lefutdasa a sugdar mentén.

2. 4bra.

P elektronok eloszlasa sematikusan.

A kvantum mechanikdnak megfeleléen tehat leirhatjuk a hid-
rogén atémot vigy, hogy egy elektron mozog a mag koriil ide s
tova — olyan sebeséggel, amely atlagban megegyezik a Bohr 4l-
tal elgirt sebességgel, — de atlagban 0,5 A-n beliil marad. Ha
elég id6t engediink az elektronnak a mag koriili keringésre, ak-
kor gy képzelhets el a hidrogén atom, mint egy mag, amelyet
gombszimmetrikusan negativ elektromossag vesz koriil.
Altalaban az s elektronok sajat fiiggvényei gombszimmet-
rikusak. (Egy atom s termjein levé elektronokat nevezziik s
elektronnak). A p elektronok esetében a toltéseloszlas mar nem
ilyen gombszimmetrikus. Ezek eloszlasira jellemz6, hogy azok
harom egymasra merdleges tengely irdanyaban helyezkednek el.



A 2. dbra durvan és csupan sematikusan mutatja hat p elek-
tronnak a mag koriili eloszlasat.

Ismeretes, hogy a kvantum mechanika milyen tokéletes
diadalt aratott az atom energia allapotainak és a spectrum-
vonalak létrejottének leirasaban. Hogy a kémiai kotés is leir-
haté segitségével ,azt eloszor Heitler és London mutattak meg
1927-ben. Azoéta kiilonosen Pauling, majd Hiickel vizsgalatai
nyoméan a kémidban is mind nagyobb tért hédit a kvantum
mechanika. 1927 el6tt a kovalens kotésnek kielégité magyara-
zata nem volt. Lewisnak az a fpltevése. hogy két elektron ad
egy kovalens kotést, nem nagyon volt fejlodésnek nevezhetd,
minthogy nem adott feleletet arra, hogy mi az $sszekapesol6-
dés lényege és mi a kotés energidjanak forrasa.

Heitler és London mutattak ra, hogy két egymashoz koze-
litett neutralis hidrogén atom kozott a hullim mechanika sze-
rint follépnek olyan erdk, melyek felelések a hidrogén moleku-
laban levé kotési energiaért. A kotés az tgynevezett kvantum
mechanikai rezonancia eredménye, ami a két elekiron foleserél-
hetéségébol kovetkezik, a kotés lényege pedig az, hogy két
elektron ellentétes spinnel kapesolodik.

Komplikéltabb osszetételi molekuldk esetében a szamolési
nehézségek mar olyan nagyok, hogy itt a kovalens kotés le-
irdsa csak megkozelité megoldasokkal sikeriil.

Heitler és London altal kovetett médszert Slater és Pauling
fejlesztették toviabb komplikalt molekuldkra alkalmazva. En-
nek megfeleléen a kovalens kétésben az atomnak csak stabilis
palydkat leir6 sajat fiiggvénnyel biré elektronjai vehetnek
részt. Hidrogén esetében ilyen az 1s termen levé elekiron, a
periédusos rendszer elsé sordban pedig a 2s és 2p termeken le-
vi elektronok. Minthogy a sajat fiigevény vonatkozasban van
azzal a valoszintiséggel, hogy az elektront egy bizonyos pont-
ban talaljuk, foltételezték, hogy a kotés éppen abban az irdny-
ban jon létre, amelyikben legnagyobb a valészinisége, hogy az
elektron talalhato. Az s elektronok &ltal létre hozott kotésnek
tehat nines irdnyitottsdga, mig a p elekironokkal létrejott ko
tések harom egymdsra merdleges tengely iranyaba mutatnak.

A szén atom normal konfigurdciéjanak (2s* 2p?) megfeleld
allapotaban az L héjban két ellentétes spinnnel dsszekapcesolt s
elekiront tartalmaz. E szerint a szén atom két kovalens kotés
létrehozasaban tudna részt venmi. Ez azonban csak nagyon rit-
kidn fordul elé. Valéjaban, miel6it a szén atom kotésben részt
venne elbb ,gerjesztett” édllapotba keriil. Ebben az allapota-
ban négy azonos iranyitottsaggal.bir6 elektront tartalmaz, még-
pedig egy s és harom p elektront.

Azt gondolhatnd az ember, hogy egy ilyen szén atom ha-
rom p elektronjaval — harom egymasra mercleges kiotést és az s
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elekironnak megfeleléen egy negyediket képezhet valamilyen
mas iranyban.

Pauling vizsgalatai arra vezettek, hogy a szén atom altal
alkotott négy kotés akkor a legerésebb, ha elektronjai nem jel-
legiiknek megfelelden vesznek részt a kotés kialakitasaban, ha-
nem elébb osszekeverednek és négy 1j, kevert jellegii elektront
alkotnak. Ennek az osszekeveredésnek vagyis hybrid képzésnek
a feltételezése arra a meglepé eredményre vezetett, hogy négy
ilyen médon keletkezett hybrid-elektron legerisebb kotéseket
a szabdlyos tetraéder csicsainak megfeleld irdnyban tud kiala-
kitani. A kotések kozotti szog a szamitasok szerint 109" 28"
ami tokéletesen azonos azzal a szoggel, amelyet van’t Hoff tétele-
zett fol a szén atom vegyértékei kozott.

Nem lesz talan érdektelen ramutatni, hogy a szilard anya-
gok modern kvantum elmélete a gyémant kristily leirasa kap-
csan megerdsiti Pauling foltevését a szén atom s és p elektron-
jainak hybridizaciojarol.

A szilard anyagok, emlitett elméletének megfeleléen egy
periodikus szabalyszeriiséggel felépitett szilird anyagban az
elektronok nem tartoznak egy meghatirozott atomhoz, hanem
az egész kristalyhoz. Ugy képzelhets el, hogy az atom indivi-
dudlis energia nivoi (tgrmjei) sok egymashoz kozelhozott atom
esetében szorosan egyméas mellé helyezett energia nivokat ad-
nak. Mas széval az individudlis atom termek a szilard anyag-
ban mintegy folytonos savva szélesednek ki. Annak megfeleld-
en, hogy ezek a savok a Pauli principiumnak megfelelGen tel-
jesen be vannak-e toltve elektronokkal, vagy nem, az anvag-
nak az elektromossig vezetése szempontjabol nem fémes, illets-
leg fémes tulajdonsagai lesznek. Némely egyszeriibb szilard
anvag esetében ezeknek a sivoknak kialakuldsa visszafelé ko-
vethetd az eredeti individualis atom termekig. A 3. gbran lat-
hat6, hogy a szerint, ahogyan az atémokat jobban és jobban
tavolitjuk egymast6l. ezek a savok vékonyodnak, mig végiil
nagy tavolsaghan egészen az eredeti atomtermeket adjik.

Ennek az uj elméletnek a gyémantra valé alkalmazasa
Kimball-t6l szarmazik. A gyémantban a szén atom konfigura-
cijanak megfelelGen (2s* 2p?) atomonként négy és kristaly
egységenként nyole elektron van. Hasonloképpen egy egység-
ben két 25 term és hat 2p term van. Ezek a termek a gyémént struk.
tiranak megfeleléen, amint az atémok egyméashoz kozelednek,
sdvokk4 szélesednek ki. A 3. abrardl is lathatd, hogy elég nagy
tavolsagndl az s termekbdl alkotott saiv még el van valasztva
a p termeknek megfelels sivtol. Ha az atomokat most mind
jobban és jobban kozelitjiik egymashoz, a két sav talalkozik
és osszekeveredik, majd tovabbi kozelitésnél ismét két csoport-
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ra bomlik. Most azonban mindegyik csoport az eredeti osszeke-
veredett s és p savokbol alakult ki.

Nyilvinvaloan a rendszernek az lesz a stabilis éallapota,
mikor egy kristily egység 8 elektronja az abréan lathaté alsé
savot népesit be és az atomok olyan tivolsigra helyezkednek
el egymastol, amely tdavolsagnal az alsd, betoltott savnak ép-
pen minimuma van. (1,42 A).

Ha a legstabilisabb allapot ott volna, ahol a sivok még
nem valtak szét, akkor a gyémant fémes vezets volna, (minthogy
ezt a széles sivot az elektronok mar nem tudniak teljesen be-
tolteni). A grafit kristily-racsiban az egyes rétegek 3,69 A ta-
volsdgra vannak egyméstél. A grafitban tehat lehet egy olyan
atlagos tavolsag az atomok kozott, ahol a sivok még nem vél-
tak el egymdastol, ami megmagyardzza a grafit fémesen vezetd
tulajdonsagat.

Pauling foltételezte, hogy a szénatom s és p elekrtonjai
mint hybrid elekironok vesznek részt a kémiai kotésben. A
szilard anyagok modern elmélete alapjan felépitett gyémant
modell az s és p termeknek ezt a hibridizdlodasat egyenesen
eléirja. A gyémant kristdly elektronokkal lenépesitett energia
sdvja ugyanis az atom eredeti s és p termjeibdl alakult ki.

3. 4bra.
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A gyémini kristaly energia-spectrumdnak kialakuldsa az
atomok kozotti tavolsagnak megfeleloen.

Dr. POCZA JENO:
Az izotopok szétvalasztésa.

Ha az 4j fizikai kutatasok teriiletét tekintjiik, szembeotls,
hogy mennyi kutaté foglalkozik az izotop elemek elvalasztasa-
val. Ali§ jelenik meg folyéirat, amelyikben ne lelnénk erre vo-
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natkozoélag eredményt.
Az izotopok olyan elemek, melyek atommagjinak toltés-



