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SCHRODINGER’S CAT IS

A | L: 1V| E Schrédinger félig é16, félig holt macskaja
- a hamarosan szaz éves kvantumelmélet jelképe.

Schrodinger eredetileg arra talalta ki,
hogy megmutassa a kvantummechanika
abszurd, a jozan észnek ellentmondd mivoltat.

De ma mar tudjuk,
hogy a kvantumelmélet jol m(ikodik,
és nélkile nem tudnank leirni a vilagot.

Erwin Schrodinger
1887-1961

Emellett nélkille nem lenne DNS-szabaszat,
kombinatorikus kémia, szamitogép, lIézer és mobiltelefon sem.

Schrédinger macskaja ma azt jelképezi,
hogy az absztrakt régidkba kalandozott tudomany
akkor is m(kodik, ha nem tudjuk felérni a j6zan eszlnkkel.
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Fizikai forradalmak a 20. szazad elején: a modern fizika sziiletése

Albert Einstein

Relativitaselmélet specialis 1905

altalanos 1915

Kvantumelmeélet

el6futarok:
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| Einstein Rutherford Bor

Max Planck 1900 1905 1911 1913

alapit6 atyak:

Pauli Schrodinger Bohr Born Dirac

de Broglie
1923 1925 1925 1926 1927 1927 1929

néhany év mulva

a m( folytatoi: = kezdodnek
| [ a szazéves
AR y_ | e . 7
Fermi Wigner Jen6 Neumann Janos Feynman unn9p5999k
1926 1931 1932 1948
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No de mi koze mindennek a kémiahoz?

A kémia fogalmai és allitasai a fizika szempontjabol

tokéletesen abszurdak és értelmezhetetlienek!

Marmint a klasszikus fizika szempontjabol!

Klasszikus fizika: a kOznapi j6zan €sz matematizalva

Jozan ész: a tizéves korunkig belenk r6gz0odott elGitéletek rendszere...

Ezért az udvarias fizikusok a huszadik szazad elején
teljesen atépitették a sajat tudomanyukat,

hogy 6sszhangba keriiljon a kémia furcsa és érthetetlen
tapasztalati tényeivel.

Ez az (j fizikai tudomany a KVANTUMELMELET.
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Klasszikus fizika Galileitdl Newtonon at Maxwellig és Einsteinig

(ez sem mind kdzvetlen tapasztalat, pl.: a testek természetes allapota a mozgas...)

Magatol ertetddonek tekintett (ezért altalaban ki sem mondott) elbfeltevések:

a vilagban elkilonilt testek mozognak

a testek nem hatolnak at egymason

a testek palyaja folytonos vonal a térben

egy testnek minden pillanatban j6l meghatarozott helye és sebessége van

a hely és a sebesség (és minden mas fizikai mennyiség)
tetszés szerinti pontossaggal barmikor megmeérhet6

kblcsbnhatas: a testek er6t gyakorolnak egymasra
az er0 megvaltoztatja a testek mozgasat

az er0 a testek tavolsagatol fligg (esetleg a relativ sebességiiktol)
az er6k minden iranyba hatnak

az er6khoz ellener6 tartozik

ket test kdzt hatd er6 nem fligg egy harmadik test jelenlététdl

az er6k vektorialisan 6sszeadddnak

az er6k nem ,faradnak el”, nem fogynak el, nem telit6dnek

Ezeket a feltevéseket matematizalva Newton és kodvetoi
sikeresen megmagyaraztak a Naprendszert.
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A klasszikus fizika mintagyereke: a mechanika

Newton szintézise:
a szukséges matematika (kalkulus)
a mozgasok torvényei: ma=F
az altalanos tbmegvonzas

a Naprendszer
sikeres leirasa

Galilei
kisérletei

Természetes kiterjesztés:
folytonos kézegek mechanikaja

rugalmassagtan, hidrodinamika

Nem vart sikeres kiterjesztés: a hangjelenségek magyarazata

Még nagyobb meglepetés: a hdjelenségek mechanikai elmélete

Uj jelenségkor: elektromossag és magnesség

B alamy stock photo

Eleinte itt is mechanikai modellekkel probalkoznak  Maxwell Boltzmann

Faraday 0j fogalomalkotasa: az erotér

Maxwell Newton példaja nyoman differencialegyenletekkel irja le
Faraday az elektromagneses eroteret

D
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A klasszikus fizika matematikai varazseszkoze:

a differencialegyenlet llyenek Newton és Maxwell egyenletei is!

— (jelenlegi allapot) = F (jelenlegi allapot)

dt

Ez egy evolucios (a rendszer fejlédését leird) egyenlet:

a rendszer jelenlegi allapota egyértelmiien meghatarozza a valtozas trendjét

ezeért a jelenlegi helyzetbdl és az egyenletbdl kiszamithaté a jovo (és a malt is)

Laplace démona

pontosan ismeri a jelent ‘ ezert pontosan ismefi
van egy végtelen kapacitasi komputere a multat és a jovot is

(hova lett a szabad akarat?)

Ugyanazok az egyenletek a visszafelé fejlodést is leirjak: az id6 megfordithatd

A fentiek a klasszikus fizikai vilagkép kdz6s elemei.
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A kémia egészen mas fogalmakkal és mas filozéfiaval dolgozott

Az alkimia utan kezdett kialakulni a tudomanyos kémia:

— elemek és vegyiiletek fogalma
— az atalakulasok szabalyai
Kezddd6 matematizalas (mérések alapjan):
— gaztorvények
— egyszeres es tobbszo6ros sulyviszonyok torvénye

Ezeket foglalja 6ssze Dalton atomelmélete (1808)

Ekkor az atomok még csak szimbdélumok, elszamolasi kartyak:
senki sem tudja, léteznek-e valojaban, és ha igen, mekkorak Dalton
Szerkezeti kémia: vegyertekek, kotések, terbeli struktura, kétésszogek és tavolsagok:

egyre valdszinibb, hogy az atomok ténylegesen Iétezd objektumok

Az atomok létének altalanos elfogadasa: 1900-1910 kozott _
Jean Perrin

az Avogadro-szam sokszoros fliggetlen mérése fizikai alapon:
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Alapprobléma:

az atom elemi, oszthatatlan (a-tomosz), a molekula 6sszetett
— milyen er6 koti 6ssze az atomokat molekulava?

— mi szabja meg, hogy melyik atomok melyik masikkal tudnak kotest létesiteni?
misztikus feltételezett fogalom: ,,affinitas”

ez nem olyan, mint a képletekkel leirhaté newtoni gravitacios vonzéerad!
— miért viselkednek egyes elemek hasonlbéan (de nem egyforman) a kémiai reakciokban?

ujabb kddos fogalom: ,,vegyrokonsag”
ez sem mérhet6, szamszerdsithetd pontosan!

De a vegyrokonség tébb puszta véletlennél:
erre utal a periédusos rendszer felfedezése (1869)

Bolond tablazat, de van benne rendszer!

_ Mengyelejev
A vegyilés furcsa szabalyai:

— az ellentétek vonzzak egymast: Na + Cl (késdbbi magyarazat: ionok)

— de az egyformak is vonzzak egymast: H,, N,, O, molekula

— a vonzoerbk csak bizonyos iranyokba hatnak (vegyértékszogek)

— bizonyos tavolsagnal nem huzzak kdzelebb az atomokat (kotéstavolsag)
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A fizika alapjan teljesen érthetetlen tapasztalati fogalom: a vegyérték H

Miért pont négy hidrogénatomot tud magahoz kétni a szénatom? H— C —H

Elfogy a szénatom vonzoereje? I

Képzeljuk el ugyanezt a gravitacioval!

A Nap legfeljebb négy bolygot
tud palyan tartani,
aztan elfogy a vonzoereje...

Ha Ujabb bolygé szeretne
csatlakozni, nem fogadjak be...

Furcsa? lgazabol a gravitacio nem gyengul,
nem fogy el, nem farad el

De a szénatom ,vonzoéereje”

HA ANAPRENDSZERBE JOSSZ, pont igy viselkedik...

NEM VEHETED EL A BOLYQOKTOL
A NAP VONZOEREJET! Raadasul vannak ,vegyertek-valtoztatd”

atomok is (pl Fe-Il, Fe-lll).
Ezt mi magyarazhatja?
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A fizika és a kémia két igéretes talalkozasa a 19. szazadban:

— gaztorvenyek
Ezek teljesen megmagyarazhatok a statisztikus fizika (kinetikus gazelmelet) alapjan
Alapmodell: valtozatlan golyok (atomok vagy molekulak) szaguldoznak,
és litkdznek egymassal vagy az edény falaval
— kémia és elektromossag

Galvanelemek: a fémek elektrokémiai sorbarendezése

Elektrolitok vezetése: Faraday torvényei.

Magyarazat: az oldatban toltott atomok, azaz ionok vannak.
Ezek toltése egy elemi toltés egész szamu tébbszordse.

Ez megmagyarazhatja az ionracsos anyag szerkezetét, az ionos koétést:
a keresett titokzatos vonzoer6 egyszerlien az ionok kozti elektromos vonzas!

De ez nem a végleges megoldas:
Miért adnak le vagy vesznek fel téltést az ,,oszthatatlan” atomok?

Miért nem érzik jol magukat az eredeti, semleges allapotban?

Es az elektromos anyagmodell végképp nem magyarazza meg
az egyforma atomokbdl all6 molekulak letezéset, a kovalens kotést!
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Fordulépont a 19. szazad végen, az ,atomfizika” kezdete:

az elektron felfedezése (1897)

Az elektronok az atomokbdl szakadnak ki
(megvan az ionok |létezésének magyarazata is)

ezért az atom nem oszthatatlan (a-tomosz), J.J. Thomson
hanem O0sszetett objektum!

Uj probléma:

Eddig azt nem értettik, hogy mi tartja 6ssze az atomokat molekulava.
Most mar azt sem értjuk, mi tartja 6ssze az atom alkotérészeit!

Avalasz latszélag egyszer(: az elektromos vonzéerék

Csakhogy a maxwelli elektrodinamika szerint nem létezik elektromos egyensuly
sem sztatikus (nyugvo toltések), sem dinamikus (mozgo téltések, ezek sugaroznanak)

Hoppa! Mar nemcsak az atomokat nem értjuk,
hanem az ugyancsak toltott atomrészekbdl allé
k6zbnséges szilard anyagot sem!

A 19. szazad végének nagy rejtélye:
a szilard anyag puszta léte!

V)
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Az atom Osszetett voltanak felfedezésével még egy Uj rejtély sziiletett:

Miért egyforma minden hidrogénatom?
Ugyanazon alkatrészekbdl 6sszetett struktura sokfélekepp Iétezhet (a LEGO alapelve)!

Ez itt a mi Naprendszerunk: Ez meg a szomszeéd csillag bolygorendszere:

feladata kilonos
Uj vilagok felfedezeése...

/)

Nagyon csodalkoznank...

Electron | Electron | Electron | Electron | Electron | Electron |

Ezek itt teljesen egyforma hidrogénatomok...

Most miért nem csodalkozunk?
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A helyzet a 20. szazad elején:

mar tudjak, hogy az atomok dsszetettek
belso elektromos struktarajuk van

ennek valami kdze lehet az elemek kilonb6z6ségéhez, elteré kemiai viselkedéséhez

ez az elektromos struktura megvan a szilard testekben is,
erre utal pl. az elektromos vezetés jelensége is

ugyanakkor az elektromagnesseg fizikai elmélete hatarozottan tagadja
ilyen tartds, stabil elektromos strukturak letezesének lehetGséget

nem latszik, hogy a kémia kvalitativ fogalmait (affinitas, vegyrokonsag, vegyérték stb.)
hogyan lehetne megmagyarazni az elektromos bels6 szerkezet alapjan,
ezek a fizika szamara tovabbra is megfoghatatlan, abszurd fogalmak

Kétségbeesett magyarazat-kisérlet:
az atomok Bohr-modellje (1913)

Alapja a klasszikus mechanika,
extra, de a klasszikus fizika szellemétdl
idegen szabalyokkal kiegészitve

Raadasul ellentmond a maxwelli elektrodinamikanak is!

Es tovabbra sem tudja értelmezni a kovalens kotést...

V)
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Az udvarias fizikusok az 1920-as években teljesen atépitették a sajat tudomanyukat,
hogy dsszhangba keriiljon a kémia furcsa és érthetetlen tapasztalati tényeivel.

Ez az (j fizikai tudomany a KVANTUMELMELET.

A kdlcsonhatas (pl. elektromos) ugyanaz, mint korabban,
de mas a dinamika, a lehetséges allapotok, mozgasok és mérések leirasa.

KLASSZIKUS FIZIKA KVANTUMFIZIKA

Hatarozatlansagi relacio:
Az objektumok helye és sebessége
nem mérhetd egyszerre
(,ez vagy valami, vagy megy valahova”)

Az objektumoknak mindig hatarozott
helytk és sebessegik van

Determinisztikus leiras Valdszinliségi leiras

e Bizonyos fizikai mennyiségek
Folytonosan valtozo ertekek csak diszkrét értékeket vehetnek fel
(.kvantaltsag”)

Egy rendszer energiaja tetszoleges lehet -
(,alapallapot”)

A két elmélet matematikaja nagyon kulonbozik. A kvantumelmeéleté konnyebb!
Mikodik, leirja a valésagot, de nem értjiik: nem latjuk at....

DN
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Kotott allapotok klasszikus fizikai leirasa: E V(h) = mgh

potencialgodor A E, /
Dobjunk fel egy kdvet: megall es visszaesik E,
Oka: az energia megmaradasa:
mozgasi + helyzeti energia = teljes energia h, h,
() mvi+mgh=E=alland6 > h

Altalanosabb esetben a V(x) potencial
bonyolultabb fliggvénye lehet a helynek

E Az E energia értéke tetszbleges,
azt a kezdeti feltételek hatarozzak meg
A E=V(x)+K K>0

A mozgas megengedett tartomanya:
ahol E > V(x)

4 szabad mozgas
E V(x)

= N , , Kotott allapot:
2 E kotatt, korlatos mozgas véges mozgés
> X két fordulépont kozott

Mm@ Alkimia ma + Az atomoktdl a csillagokig  dgy 2019.12.12.  Schrodinger macskaja molekulat barkacsol 4 @



Kotott allapotok kvantumfizikai leirasa:
kvantumallapotok potencialgédérben

E A szabad mozgas E energigjanak

A értéke tovabbra is tetszbleges,
azt a végtelenben megadott

kezdeti feltételek hatarozzak meg

szabad mozgas

Kotott allapotok viszont csak

— bizonyos diszkrét E energiaknal
kotott allapotok valosulhatnak meg.
Ezek kdzott van egy legkisebb
B X E, energiaju alapallapot

A mozgas nincs korlatozva
A kotott allapotok kozétt a rendszer a klasszikusan megengedett tartomanyra,

véges AE energia ahol E >V(x)
elnyelésevel vagy kibocsatasaval

Kozlekedhet. A részecske behatolhat

a klasszikusan tiltott tartomanyba is,

Az atomfizikdban ezt az energiat altalaban ahol E < V(x)

egy foton (fényvantum) hozza vagqy viszi.
gy foton (feny ) 9y S6t 4t is kelhet

a klasszikusan tiltott tartomanyon,
ez az alaguteffektus
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A hidrogénatom esete:
az elektron az atommag (proton) V(r) = -1/r potencialjaban mozog

foton

r rr r
erjesztés
, EfotonI J¢t]
E, alapallapot

elektron

foton
r r r Efoton r
) ionizacio
E, alapallapot
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A hidrogénatom esete:
az elektron az atommag (proton) V(r) = -1/r potencialjaban mozog

foton

gerjesztés

Efoton I

E, alapallapot

Kotott allapotok csak A H-atom elektronja elsé két energiaszintje
bizonyos diszkrét E energiaknal kdzti tavolsag (gap) 10,2 eV
valésulhatnak meg.
Ezek kozott van egy legkisebb Szobahdmersékleten
E, energiaju alapallapot a fotonok atlagos energiaja
csak 0,03 eV
A AE energriat a rendszer szerkezete Ez nem elegendd a gerjesztéshez.
atarozza meg.
A fotonok energiajat viszont Igy gyakorlatilag minden hidrogénatom
a kornyezet hémerséklete: E=KT alapallapotban van.

EZERT EGYFORMA MINDEN HIDROGENATOM!

A
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A hidrogénatom esete:
az elektron az atommag (proton) V(r) = -1/r potencialjaban mozog

foton

gerjesztés
Efoton I

E, alapallapot

A H-atom elektronja els6 két energiaszintje

Klasszikus rendszerben kozti tavolsag (gap) 10,2 eV

a kotott allapotok energidja
folytonos értékeket vehet fel. Szobah8mérsékleten
Tetszblegesen kis energiabefektetéssel a fotonok atlagos energija
meg lehet valtoztatni az allapotot. csak 0,03 eV
Ezért a pillanatnyi allapot
a rendszer torténetétdl, multjatal, Ez nem elegendo a gerjesztéshez.
a véletlentdl fligg.

Ezért nincs két egyforma naprendszer. gy gyakorlatilag minden hidrogénatom

alapallapotban van.

EZERT EGYFORMA MINDEN HIDROGENATOM!
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Durva becslés a H-atom energiajara és méretére
a Heisenberg-féle hatarozatlansagi relacio alapjan

Az elektron energiaja: AX Ap > h

mv’ _ e’ _ o
5 Ty P=mv W. Heisenberg

E=K+V()=

AX=r Ap=h/Ax=h/r Vv=Ap/m=h/rm
Ezért E()=m (h/rm)*/2—-e*/r= (R*/2m)/rP—e’/r

Ennek szélséértéke (minimuma) van, ha r=r,=#?/me®> =10""m

] _ Valoban ez az atomok tipikus meérete!
Az ehhez tartozo energia

E,=-me*/2h*=-13,6eV=2,18a)=2,18*107""J

Valbban ez a H-atom ionizacios energiaja!

Tegylink be egy atommagot (protont) a r, meretl kockaba!
A kapott slrliseg

p=m /1’ =10""kg/ (107" m)’ =10°kg/m* ez épp a viz slirlisége!

AN
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A kvantumelmélet kdvetkezd strukturaépitd tenyezoje:

|

a Pauli-elv

: Egy kvantumallapotban csak egyetlen fermion

] (feles spini részecske) lehet :

: . ] W. Pauli

] Ezért nincs egy tdbbelektronos rendszer 1925 1940

minden elektronja alapallapotban!

llyen rendszer egy sokelektronos atom,
vagy egy szilardtest.

Az Ujabb elektronokat magasabb energiaszintre
kell pakolni, az egész rendszernek
jellegzetes belso strukturaja
€s nagy energiaja (Fermi-energia) lesz

E. Fermi
1926

A kornyezettel csak a legfelsé szinteken levo
elektronok tudnak energiat cserélni,
a lejjebbieknek ehhez tul sok energia kellene

Ha a legfelso szinteken hasonlo elektronstruktura alakul ki,
a kornyezet hasonlokepp reagal a két rendszerrel

Ez a ,vegyrokonsag” és a periédusos rendszer alapja.

(%='e Alkimia ma + Az atomokidl a csillagokig ~ dgy 2019.12.12.  Schridinger macskdja molekulét barkdcsol 22

"\::'Q“X/



Schrodinger hullamfliggvénye a potencialgddorben

E Hogyan lehet megmagyarazni
A a diszkrét energiaszinteket?

V(x) Schrédinger négy egyszeri szabalya:

1/ a klasszikusan megengedett tartoménybanl
ahol E > V(x),
a fuggveény az x-tengely felé gorbul

2/ a klasszikusan tiltottt tartomanyban,

P X ahol E < V(x),
a fuggvény az x-tengelytél elfelé gorbul

3/ a végtelenben a fiiggvény nullahoz tart

_las

4/ a gorbulet pontos értéke az energiatdl flgg

/ (képlet van ra)
X Kideril, hogy az 1-3 szabalyok
csak bizonyos energiaknal teljesithetdk

Ezek lesznek a kotott allapotok energiai!

DN
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Derékszogu potencialgdodor keskeny és mély godor

W(x) N

> X > X

V(x) V(x)

igy néz ki Schrodinger
hullamfliggvénye az
alapallapotban —
egy ilyen gddorben
csak egyetlen kotott allapot van:
az alapallapot
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Két tavoli godor esetén a hullamfliiggvényeket kétféleképp lehet 6sszeilleszteni

/\wl(x) /\
&
> X

m

m_m

a két fuggveény esetén
az energia nem teljesen azonos!
(nem egyforman gorbulnek)

V(X)

R
_
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Abrazoljuk a két hullamfiiggvény energidjat a godrok R tavolsaganak fiiggvényében!

E A
» R
w

E,(R)

A szimmetrikus (z6ld) megoldas esetén a rendszer energiaja csokken,
ha a két godor kozeledik egymashoz. Ez energetikailag kedvez6bb,
ezért ha a godrok mozgathatok, akkor valéban kdzeledni fognak.

A két godorhoz két6do hullamfliggvény vonzoerét ébresztett a két godor kozott.

Ez a kovalens kotés.

Szdétar: két godor: két proton szimmetrikus (z6ld) fiiggvény:

hullamfliggvény: az elektron hullamfiiggvénye koto elektronpalya

antiszimmetrikus (lila) figgvény:

a rendszer: hidrogén-molekula-ion (2p + 1 e) lazité elektronpalya
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Ez egy egyszer(, egydimenzios modell volt.
A A valddi, haromdimenziés esetben beleszol az oldaliranyu mozgas is,
€s ez modositja az energiagorbéket:

p R
|
E, -
E,(R)
A z6ld gorbén hatarozott minimumhely,
legalacsonyabb energiaju kétott allapot
lathaté
Eonl Az abrarol leolvashat6 az R, kétéstavolsag

és az E_. kotési energia is.
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Osszefoglalas

Schradinger félig él6, félig holt macskaja vegul sikeresen
dsszebarkacsolta a hidrogén-molekulat.

A kvantumelmélet furcsa szabalyai ellentmondanak a ,jézan észnek”
(a fiatal korunkban belénk r6gz6dott elkepzeléseknek),
ezért nem lehet 6ket ,,érteni”.

De meg lehet tanulni 6ket, és a hozzajuk tartoz6 matematikat — utana pedig hasznalni!

Ez a matek pedig miikédik, és helyesen adja vissza a mérési adatokat.

Emellett megmagyarazza a kémia korabban misztikus fogalmait
(kovalens kotés, vegyrokonsag, vegyeérték stb). Es persze sok minden mast is.

A kvantumelmélet a valésag helyes és sikeres leirasa!

Nem a kvantumelmélet furcsa és idegen,
hanem a valésag furcsabb és bonyolultabb annal,
mint azt korabban gondoltuk.
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Fizikai forradalmak a 20. szazad elején: a modern fizika sziiletése

Albert Einstein

Relativitaselmélet specialis 1905

altalanos 1915

Kvantumelmeélet

el6futarok:

. g
@
{

" Eisi uterford Bor
Max Planck 1900 1905 1911 1913

alapit6 atyak:

Bohr Born Dirac
1927 1927 1929

A vegyészek is
megilinnepelhetik
a kvantumelmeélet

de Broglie Hisenberg Pauli Schrddinger
1923 1925 1925 1926

a mu folytatoi:

F & - - I?._ | D szazeves

ermi igner Jen6 Neumann Janos Feynman - < s At

1926 1931 1932 1948 sziletésnapjat!
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CHOND A fizika mindenkis
e Kew,

"‘ BONUSKERDES

Az abran az Elethez nélkiil6zhetetlen,
az Univerzumban Mindenutt
megtalalhatoé struktura, a

12C

atom lathato

Kérdés: Hany elemi fermionbol
(kvarkbol eés elektronbol)
all a 12C atom?
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