Kémia mindeniitt: esélyek és veszélyek

ToP 50 cHEMICALS: (USA)

Rank Billions of 1lb
1995 1994 1995 1994
1 1 Sulfuric acid 95.36 89.63
2 2 Nitrogen 68.04 63.91
3 3 Oxygen 53.48 50.08
4 4 Ethylene 46.97 44.60
5 5 Lime (b) 41.23 38.37
6 6 Ammonia 35.60 34.51
7 7 Phosphoric acid 26.19 25.58
8 8 Sodium hydroxide 26.19 25.11
9 10 Propylene 25.69 23.94
10 9 Chlorine 25.09 24.37
11 11 Sodium 22.28 20.56
carbonate (c)
12 18 Methyl tert-butyl | 17.62 13.61
ether
13 14 Ethylene 17.26 16.76
dichloride
14 12 Nitric acid 17.24 17.22
15 13 Ammonium 15.99 17.03
nitrate(d)
16 16 Benzene 15.97 15.27
22 20 Carbon dioxide (f) 10.89 11.80
27 26 Hydrochloric acid 7.33 7.47
33 33 Acetic acid 4.68 3.98
42 42 Titanium dioxide 2.77 2.76
43 43 Acetone 2.76 2.66
50 49 Bisphenol A 1.62 1.70

Aggodalmak a tarsadalomban:
sok tulzas és kémiailag hibas képzet (is)!

http://consumerlawpage.com/article/household-chemicals.shtml

TOP "10" HAZARDOUS HOUSEHOLD CHEMICALS
By Richard Alexander

AIR FRESHENERS: Most air fresheners interfere with your ability
to smell by coating your nasal passages with an oil film, or by
releasing a nerve deadening agent. Known toxic chemicals found in
an air freshener: Formaldehyde: Highly toxic, known carcinogen.
Phenol: When phenol touches your skin it can cause it to swell, burn,
peel, and break out in hives. Can cause cold sweats,convulsions,
circulatory collapse, coma and even death.

AMMONIA: 1t is a very volatile chemical, it is very damaging to
your eyes, respiratory tract and skin.

BLEACH: It is a strong corrosive. It will irritate or burn the skin,
eyes and respiratory tract. It may cause pulmonary edema or
vomiting and coma if ingested. WARNING: never mix bleach with
ammonia it may cause fumes which can be DEADLY.

FIGYELEM: a fenti warning marhasdg; az internet veszélyei ...

CARPET AND UPHOLSTERY SHAMPOO: Most formulas are
designed to over power the stain itself, they accomplish the task but
not without using highly toxic substances. Some include:
Perchlorethylene: Known carcinogen damages liver, kidney and
nervous system damage. Ammonium Hydroxide: Corrosive,
extremely irritable to eyes, skin and respiratory passages.
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DISHWASHER DETERGENTS: Most products contain chlorine
in a dry form that is highly concentrated# 1 cause of child
poisonings, according to poison control centers.

DRAIN CLEANER: Most drain cleaners contain lye, hydrochloric
acid or trichloroethane. Lye: Caustic, burns skin and eyes, if ingested
will damage esophagus and stomach. Hydrochloric acid: Corrosive,
eye and skin irritant, damages kidneys, liver and digestive tract.
Trichloroethane: Eye and skin irritant, nervous system depressant;
damages liver and kidneys.

FURNITURE POLISH: Petroleum Distillates: Highly flammable,
can cause skin and lung cancer. Phenol: (see Air fresheners, Phenol.)
Nitrobenzene: Easily absorbed through the skin, extremely toxic.

MOLD AND MILDEW CLEANERS: Chemicals contained are:
Sodium hypochlorite: Corrosive, irritates or burns skin and eyes,
causes fluid in the lungs which can lead to coma or death.
Formaldehyde: Highly toxic, known carcinogen. Irritant to eyes,
nose, throat, and skin. May cause nausea, headaches, nosebleeds,
dizziness, memory loss and shortness of breath.

OVEN CLEANER: Sodium Hydroxide (Lye): Caustic, strong
irritant, burns to both skin and eyes. Inhibits reflexes, will cause
severe tissue damage if swallowed.

ANTIBACTERIAL CLEANERS: may contain: Triclosan:
Absorption through the skin can be tied to liver damage.

LAUNDRY ROOM PRODUCTS: Sodium or calcium hypocrite:
Highly corrosive, irritates or burns skin, eyes or respiratory tract.
Linear alkylate sulfonate: Absorbed through the skin. Known liver
damaging agent. Sodium Tripolyphosphate: Irritates skin and mucous
membranes, causes vomiting. Easily absorbed through the skin from
clothes.

TOILET BOWL CLEANERS: Hydrochloric acid: Highly
corrosive, irritant to both skin and eyes. Damages kidneys and liver.
Hypochlorite Bleach: Corrosive, irritates or burns eyes, skin and
respiratory tract. May cause pulmonary edema, vomiting or coma if
ingested. Contact with other chemicals may cause chlorine fumes
which may be fatal.

Misokhoz képest:

INVENTORY

Chemical industry released 12% of total
toxics in 2003
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http://www.alexanderlaw.com/attorney-bios.html

Az atomelmélethez
Dalton posztulatumai (1803)

1. Az anyag tovabb nem oszthato épit6kdvekbdl, atomokbol
all.

2. Adott elem azonos atomokat tartalmaz.

3. Vegyiilet: az alkot6 elemek atomjaibol épiil fel, hatarozott
szdmaranyban.

4. A kémiai reakcid: az atomok atrendezddése, 1j
kombinacioja.

Avogadro tétele (1811) : azonos allapotu (p, T) gazok
egyenld térfogataban egyenld szamu molekula van,
fiiggetleniil az anyagi minéségtol.

Figyelem! kovetkeztetés ==> kétatomos molekulak!!
(Berzelius vs. Avogadro)

A modern kép

Thompson, 1897: az elektron mint t6ltott részecske konkrét
kimutatasa (pudding modell)

ode _
T‘ deflection
towards
= positive plate:
! deflecting /#/ mnegative charge?

+ o+
plates

any metal works:

cathode

Rutherford, 1911: az atommag paranyi tomor centrum az
atomban.

Scintillation sereen

Lead block
(for shiel

Alpha source

The Predicted Result:

Expected
Ilarks an screen

Obzeryed Result:

Particle Fath
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Mai (kvantummechanikai) kép:
A mag koriil "elektronfelhd"

H-atom, 2s (gerjesztett) allapot
http://www.dartmouth.edu/~genchem/0102/spring/6winn/H.html

A magnak is van szerkezete:
Table 3-1: The Three Major Subatomic Particles

Name Charge | Charge/C | Mass/amu | Mass/g
(au)

Proton +1 1.602 x 1.00727 1.673 x
10-19 10-24

Neutron 0 0 1.00866 1.675 x
10-24

Electron -1 -1.602 x 0.000548 | 9.109 x
10" 10%

http://dummies.com/WileyCDA/DummiesArticle/id-1668.html

PI. a Li atommagja sematikusan:

<,

1.6 fm
4.8 fm

A nukleonoknal sincs vége az oszthatésagnak?
A proton és neutron Osszetevoi a
quark-ok:




Egy kis tudomanytorténet
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Chemical symbols used by Dalton (19th Century) http://www.levity.com/alchemy/dalton_s.html
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Elements. Oxygen. 2. Hydrogen. 3. Nitrogen. 4. Carbon. 5. Sulphur. 6. Phosphorus 7. Gold. 8. Platinum. 9. Silver. 10. Mercury. 11. Copper. 12. Iron. 13. Nickel.

14. Tin. 15. Lead. 16. Zinc. 17. Bismuth. 18. Antimony. 19. Arsenic. 20. Cobalt. 21.

. Manganese. 22. Uranium. 23. Tungsten. 24. Titanium. 25. Cerium. 26.

Potassium. 27. Sodium. 28. Calcium. 29. Magnesium. 30. Barium. 31. Strontium. 32. Aluminium. 33. Silicon. 34. Yttrium. 35. Beryllium. 36. Zirconium
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Compounds. 37. Water. 38. Hydrofluoric acid. 39. Hydrochloric acid. 40. Chloric acid. 41. Nitric oxide. 42. Nitrous oxide. 43. Nitric acid. 44. Nitrogen peroxide.
45. Nitrous acid. 46. Carbon monoxide. 47. Carbon dioxide. 48. Sulphur dioxide. 49. Sulphurous acid. 50. Sulphuric acid. 51. Phosphorous acid. 52. Phosphoric
acid. 53. Ammonia. 54. Ethylene. 55. Methane. 56. Compounds of sulphur and hydrogen. 57. Compounds of sulphur and hydrogen. 58. Compounds of sulphur and

phosphorus. 59. Compounds of sulphur and phosphorus

Az Sl-alapegységek definicioja

Forras: Riedel Miklos, A fizikai-kémiai definiciok és jelolések

Hosszisag: a méter annak az titnak a hosszusaga,
amelyet a fény vakuumban 1/(299 792 458)-ad
masodperc alatt tesz meg. (17. CGPM, 1983.)

Tomeg:* a kilogramm az 1889. évben Parizsban
megtartott Elsd Altalanos Suly- és Mértékiigyi
Ertekezlet altal a tomeg etalonjanak elfogadott, a
Nemzetkozi Stuly- ¢s Mértékiigyi Hivatalban, Sevres-
ben 6rzott Pt-Ir henger tomege. (3. CGPM, 1901.)

1dé: a masodperc az alapallapotu **Cs-atom két
hiperfinom energiaszintje kdzotti atmenetnek
megfeleld sugarzas 9 192 631 770 periddusanak
id6tartama. (13. CGPM, 1967.)

Aramerdsség: az amper olyan alland6 elektromos
aram er0ssége, amely két parhuzamos, egyenes,
végtelen hosszusagu, elhanyagolhatoan kicsiny kor
keresztmetszetii és egymastol 1 m tavolsagban
vakuumban levo vezetében aramolva, e két vezetd
kozott méterenként 2x107 newton erét hoz létre. (9.
CGPM, 1948.)

Homérséklet: a kelvin a viz harmaspontja
termodinamikai homérsékletének 1/(273,16)-szorosa.
(13. CGPM, 1967.)

Anyagmennyiség: a mél annak a rendszernek az
anyagmennyisége, amely annyi elemi egységet
tartalmaz, mint ahany atom van 0,012 kilogramm "*C-
ben. Az elemi egység fajt'j't meg kell adni; ez atom,
molekula, ion, elektron, mas részecske vagy ilyen
részecskéknek meghatarozott csoportja lehet. (14.
CGPM, 1971.)

Fényer6sség: A kandela az olyan fényforras er0ssége
adott iranyban, amely 540x10"* hertz frekvenciaju
monokromatikus fényt bocsat ki, €s sugareréssége
ebben az irdnyban 1/683 watt per szteradian. (16.
CGPM, 1979.)

CGPM: Conference Generale des Poids et Mesures.

* Uj javaslatok egyre erésodnek! A kilogrammot is
természeti allandohoz kotni:

Chemical & Engineering News, July 18, 2005, Volume 83,
Number 29, pp. 29-31

Mills and coauthors ....The group proposes that the kilogram
should be redefined so as to fix its value for all time to a
specific value of either the Planck constant or the Avogadro
constant, both of which are invariants of nature. The
uncertainties of many of the fundamental constants would
then immediately be reduced by more than a factor of 10,
Mills says.

Prefixumok:

Faktor: | prefixum | szim- | Faktor: | prefixum | szim-
10", n= bolum | 10", n= bolum

18 exa E -1 deci d

15 peta P -2 centi c

12 tera T -3 milli m

9 giga G -6 mikro u

6 mega M -9 nano n

3 kilo k -12 piko p

2 hekto h -15 femto f

1 deka da -18 atto a




Tomegmérés

1. Mechanikus ...

2. "Elektronikus" ; valdjaban: elektromagneses
http://www.sensorsmag.com/articles/0602/27/main.shtml
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Figure 1. Electromagnetic force restoration (EMFR) balances can be
thought of as sophisticated descendents of the classical pan balance.
Instead of the pan balance's knife-edges, flexible bearings compensate
the gravitational force exerted by the mass to be weighed. An optical

sensor detects the zero position that indicates a state of equilibrium

A homérséklet mérése www.npl.co.uk/npl/publications/temperature/temp5.html

1. Folyadékhémérék: iivegben higany, alkohol .....

2. Ellenilldsh6mérok

In the modern world, mercury and spirit-filled thermometers have
largely given way to electrical devices, which can be digitised and
automated. Platinum resistance thermometers are electrical
thermometers which make use of the variation of resistance of
high-purity platinum wire with temperature. This variation is
predictable, enabling accurate measurements to be performed.
They are sensitive and, with sophisticated equipment,
measurements, can routinely be made to better than a thousandth
part of 1 °C...

Ceramic sAre coil

3. Termoelem. Thermocouples are the most common
sensors in industrial use. .., the original paper on
thermoelectricity by Seebeck [was] published in 1822. They
consist of two dissimilar metallic conductors joined at the
point of measurement. When the conductors are heated a
voltage is generated in the circuit, and this can be used to
determine the temperature.

Extension Conductor
Leads [1]
._.a—o—-—‘—s—.i.__

Q0105 v ' ——
L[]

Conductor !
2] |

4. Sugarzasi homérok: Radiation thermometers, or
pyrometers, make use of the fact that all objects emit
thermal radiation, as seen when looking at the bars of an
electric fire or a light bulb. The amount of radiation emitted
can be measured and related to temperature using the Planck
law of radiation. Temperatures can be measured remotely
using this technique, with the sensor situated some distance
away from the object. Hence it is useful for objects that are
very hot, moving or in hazardous environment.
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A nyomas mérése (manométer, barométer)

closed tube

scale

Higanyos:nyitott (itt) vagy zart. Bourdon:
(pascals) T €7,

035 . I
under pressure

292 cm

Kis nyomasok (vakuummérdk):
a) Pirani (gaz hovez.képessége p-tdl fligg)

Ciange Reference
Tube ube

Filament

Meter

b) Ionizaciés Vakuumméra: izzo katdodbal kilépd,

felgyorsitott elektronok ionizaljak a gaz molekulait.

Iondram eréssége a nyomas mértéke ...Piraninal is érzékenyebb.

Térfogatmérés

folyadék: kalibralt Givegedények: wmiérdhenger, pipetta, biiretta,

mérdlombik
gazok: eudiométercsd, gazbiiretta

o

Szilard: piknomiérer (tkepp rogton siiriiseg is)

& A F-RT
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| {11

| 50ml | mgn— '

\ / o | | = oo
N\ s ﬂl\m—_—:ij"'
piknométer eudiométer
Stiriiségmérés

Folyadékok siiriisége:

Areométer

Mohr-Westphal

Szilard anyagok stirtisége: lasd térf.



Sztochiometria. A legalapvetébb reakciotipusok

Oldatok, koncentraciok.
Molaritas ...mol/L.

Mivel 1 mél A anyag alt. nem 1 mol B-vel reagal, hasznos

fogalom (régi): "egyenértéksuly",vagy val

val = mol/n ; n a reakcidra jellemz0 szam, melyet ugy
definialunk, hogy:

1 val A anyag 1 val B-vel reagal.

n értéke: savaknal: aktiv H-ek szama (értékiiség)
bazisoknal: aktiv OH-k szama;

redoxi reakcidokban: ox. szam valtozasa (1. alabb)
Angol: equivalent

"Normalitas": val/L.

Ionreakciok, elektrolitok

Arrhenius-elm(188?): az aramot vezeto oldatokban eleve

toltéssel bird részecskék vannak!

Def.: Elektrolit olyan kondenzalt tazis, amely vezeti az
elektromos adramot.

Elektrolitokban a tényleges reagald specieszek ionok ...

Sav-bazis elméletek Arrhenius; Bronsted-Lowry; Lewis
a) Arrhenius (~1890) : vizes oldatokra;

Bazis: hidroxid-ion ....

A koézomboésitési 1.: sav + bazis — s6 + vig

b) Brénsted-Lowry (1923): hidroxid nem szerepel a
def.ban >> nem csak vizes oldatokra hasznalhato (s6t,
oldoszer jelenléte egyaltalan nem feltétel)

sav - proton donor; bazis - proton akceptor
alappélda: NH;(g) + HCl(g) — NH,'(s) + CI(s)
sav és bazis mindig parban: Konjugalt sav-bazis parok

savas oldat: HF + H,0 < H;0" + F

sav, Dbazis, sav, bazis;
autoionizacio (ondisszociacio):
H,0 +H,0 < H,0" +OH

Hasonléan, cseppf. ammoniaban:
NH; +NH; <> NH," + OH

Jégecetben: ...

¢) Lewis (1923) oldoszertdl hangstlyozottan megszabadul,

s a protont is kikapcsolja a def.bol;

Ertsiik meg a logikajat: anhidridek vegyiilése ugyantigy sot

ad, mint sav-+bazis

pl. Na,O + SO; — Na,SO,

alényeg: O +S0; — SO~

eleketronpar atadasa (1. el. szerk.nél részletesebben)
Tipikus Lewis-sav: AlCl;

Olah Gyorgy: szupersavak (superacids)

PI. SbFs és HF elegye

Lewis-hoz:
http://dbhs.wvusd.k12.ca.us/webdocs/AcidBase/Intro-to-
Lewis-AcidBase.html

Gilbert Newton Lewis is one of the great chemists in
history. His greatest discovery may well be the theory of
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the covalent bond in 1916, but he made many other
contributions. One was his theory of acids and bases.

In 1923, he wrote: "We are so habituated to the use of
water as a solvent, and our data are so frequently limited
to those obtained in aqueous solutions, that we frequently
define an acid or a base as a substance whose aqueous
solution gives, respectively, a higher concentration of
hydrogen ion or of hydroxide ion than that furnished by
pure water. This is a very one sided definition . . . ."

"We are inclined to think of substances as possessing acid or
basic properties, without having a particular solvent in mind.
It seems to me that with complete generality we may say that
a basic substance is one which has a lone pair of electrons
which may be used to complete the stable group of another
atom, and that an acid is one which can employ a lone pair
from another molecule in completing the stable group of one
of its own atoms."

Redoxi reakciok, oxidacios szam

PI. magnézium égetése:

Mg+ 120, — Mg0 < Mg, 0¥ =
elektronatadas

oxigén nélkiili esetre is altalanositunk:

Na + 1/2Cl, NaCl ..<> Na" + CI.

loxidacié - elektron leaddsa; redukcio - elektron felvétele]

Egyenletiras (ionegyenletet irjunk):

- oxidacids szamok kiegyenlitése

- toltésmérleg: vizes oldatban mindig van H', OH, ill, H,0,
ezeket megfeleld oldalra irva allithatjuk helyre a mérleget

- anyagmérleg (atomok szama) mar csak ellendrzés

Titralasok (titrimetria)

térfogatos analizis <> volumetria;

A sztochometriai egyenlet alapjan ....n,A + ny,B + —
ha egyik mennyiséget (koncentraciot) ismerem, a masik
meghatarozhato.

Feltétel: jelezni kell az "ekvivalenciapontot"

Miiszavak: mérdoldat, faktorozas, fogyas, végpont, indikator
normalitds - mar emlitettiik oldat konc.-nal ...
Egy extrém példa: salétromsav redukalasa cinkkel:
H" + NOy — NH, + Zn*" +
val = mol/8; viszont savként ....
Titrimetria két legalapvetébb tipusa:

sav-bazis, ill. redoxi titralasok

T of 1 0 W HRE w10 M R0




Az anyag atomi- molekularis szerkezete 2005/6

1. A H-atom szinképe (Balmer, 188?)

http://csep10.phys.utk.edu/astr162/lect/light/absorption.html 2. A fekete test sugrzisa

. , . Temperature =
a) Mi a spektroszkopia? s '

Az anyagok fényt nyelnek el (abszorpcio), ill. bocsatanak
ki (emisszio).

Az (0sszetett) fény komponenseinek elnyelése (ill. a
kibocsatott hullimhosszak) nagyon jellemz6 az anyagra.
Felbontas legegyszertibb modja: prizma

akorlat ma inkabb: optikai racs)

Small
hole

Cavity radiation

Black Body Radiation

Spectrum of heat radiation
has a characteristic

. , ., “humped” shape. ;
Egy mai ("egysugaras") spektrométer elvi vazlata:
+ f . proportional to T '-E
monochromator detector
» Total power radiated
lens | proportional to T4
lamp sam;:te ‘ amplifier H readout ‘
cuvette + Classical theory doesn't requancy {
k!
e SPECTRUM OF RADIATION FROM
b) Balmer 1885: az atomos hidrogén spektruma a lathat6 fény ANY OPAQUE HOTOBJECT
tartomanyaban.
Planck, 1900: kisérlettel egyezés akkor van, ha feltessziik: a
Hg Hg falat alkoto oszcillatorok energidja hv kvantumokbol all.

(O maga is nagyon bizonytalan, hogy mit jelenthet ez. ..
[Képletben: &, (atlag) = {hv exp(-hv/kT) + 2hv exp(-
2hv/kT) + 3hv exp(-3hv/kT) + .} / {1 + exp(-hv/kT) + exp(-
- v T \_ T g T : 2hv/kT) + exp(-3hv/kT) + ...} =hv/ (exp(+hv/kT)-1) ]

i 0} T

. # [fgelems] 3. A fotoelektromos effektus
4 vonalat észlelt: 410 nm, 434 nm, 486 nm, and 656 nm. Kisérletek: Lenard és masok

Ezekre egyszert képlet adodott:

Photoelectric Effect

1/A = const. (1/22 - 1/n2)
aholn=3,4,5,6

http://dbhs.wvusd.k12.ca.us/webdocs/Electrons/Balmer-Formula.html

At the time, Balmer was nearly 60 years old and taught mathematics and
calligraphy at a high school for girls as well as giving classes at the electrons = eurrent
University of Basle. Balmer was very interested in mathematical and
physical ratios and was probably thrilled he could express the wavelengths
of the hydrogen spectrum using integers.

Balmer was devoted to numerology and was interested in things like how

many sheep were in a flock or the number of steps of a Pyramid. He had
reconstructed the design of the Temple given in Chapters 40-43 of the /\/W
Book of Ezekiel in the Bible. How then, you may ask, did he come to photon =wave particle of light

select the hydrogen spectrum as a problem to solve?

Elektronok kilepése = aram
One day, as it happened, Balmer complained to a friend he had "run out of Bizonyos frekvencia alatt (piros fény) nincs Aram
bl

things to do." The friend replied: "Well, you are interested in numbers, Karmil 0 ilaoitas. Hull ; 16
why don't you see what you can make of this set of numbers that come akarmilyen eros a megvilagitas. Hullammozgas eseten ez

from the spectrum of hydrogen?" (In 1871 Angstrém had measured the teljesen érthetetlen.

wavelengths of the four lines in the visible spectrum of the hydrogen Einstein, 1905: hasznéljuk fel a Planck "kvantumj ait".
atom.) . ) ) . . A foton energiaja legyen kvantalt:

Balmer published his work in two papers, both published in 1885. The

first, titled "Notiz iiber die Spektrallinien des Wasserstoff," is the source of E - hV

the equation above. He also gives the value of the constant (3645.6 x 10

A kilép6 elektron mozgasi energiaja ekkor:
Ewin = hv - A; A : kilépési munka.
Csak akkor tud kilépni, ha hv > A.

mm.) ....



Anyagszerkezet (folyt.) 2005/7

Fénnyel kapcsolatos alapfogalmak:

A: hullamhossz [m], ill. nm, A, stb.;

v: frekvencia [1/s]; v': hullamszam [1/m], inkabb: 1/cm
(em™)

c: fénysebesség [m/s] 3x10' cm/s

N c . |
Osszefiiggés: A =—,illetve v =—
14

polarizacid: egy sikban rezeg csak a hullam (pl. 1ézer)
transzverzalis hullam: a haladas irdnyéra | rezeg csak.
Az el.magn. hullaim tartomanyai: 1. Brady Fig. 7.2
Megjegyezni: a sorrendet, és : lathato fény 400 — 800nm

A H-atom Bohr-modellje, levezetés

Jeldlesek: T = kinetikus energia;

I = tehetetlenségi nyomaték; L = lo, impulzus-momentum;
o = 2nv, korfrekvencia.

m, = elektron tdmege e = elektron toltése;

A kvantalas: Tegyiik fel, hogy a kinetikus energia a

kovetkez6 képlet szerint kvantalt:
T=(12)nhv| n=1,23,..(1a)

kormozgasnal:
T = (1/2)lo” = (ez tehat) = (1/2) n hv

Ezek szerint az impulzusmomentum is kvantalt:
L=Io=nhv/®o=n(h22n) (1b)
[(1a) és (1b) ekvivalens megfogalmazas).

Mit akarunk? palyasugar (r), majd E energia:

alt., kormozgasra: I =m, r* ezzel (1b)-bol:
Io=m.r’ ®=n (h/21) (1¢)

Fentiek, (1a)-(1c) csak a kvantalas.
Most nézziik az egyensulyt a keringés feltételeként,
klasszikusan; centrifugalis er6 = Coulomb-vonzas

me 1 o = (1/4ne) e’ )
(1c)-b8l @ =n (h/2n) / (m, 17), és w*-et (2)-be irva:

m, r n°h%/(4n* m2 r*) = (1/4ne) /1

Utobbibol rogton adodik: [szokasos jeldlés (h/2n)=h |

|r= n’ (h’/me’) =n’ a0|
[1. késébb, kvantummechanikai leiras,
"atomi egységek":
han=1, a,=4ne (h*/mee®) Megallapodas szerint az atomi
hosszegység, 1 bohr; a, =0.529177 A]. (Tovabbiakban r
mar ay egységben, permittivitas a,-ban mar benne van.)
Energia: a) kinetikus: T=(1/2) 1 o® = (1/2) m, r* o’
(2)-t 1/2 -vel szorozva: T=(1/2)re*r*= (1/2) */r

b) a Cb-vonzas potencialis energiaja: V=-¢&/nr

Végiil: [E= T+V = - (1/2n%) (e*/ay)

ez/aé = E;, =4.36 al, "hartree", az energia atomi egysége
Ezzel, tomoren, a H-atom energidja:

E =-(1/2n%) E,

[Megj.: latjuk, V =-2T; azun. viridl tétel |

A Balmer-képlet ezzel magyarazatot nyert!!

Energiaszintek sematikusan:

|

1 adduta

"Palyak:"

nucleus The electron travels in
circular orbits around
~electron the nucleus. The orbits
7 orbits have quantized sizes
and energies. Energy is
emitted from the atom
electron  when the electron jumps
from ane orbit to another
closer to the nucleus.
Shown here is the first
Balmer transition, in which
an electron jumps fram
0 orbit © =3 to orbit R =2,
- n = 4 producing a photon of red
& BEs light with an energy of
g 1.89 ¥ and a wavelength

He 2 of 656 % 10-%m,

greater distance
-136eW D from nucleus

Az anyag kettOs természetéhez:

Fény részecske is: 1. fotoelektromos effektus
Elektron hullam is: de Broglie "heurisztikus" gon-
dolatmenete: (nem igazi levezetés!)
a) Relativitaselméletbdl: (Einstein, Poincaré)
E=mdc’

b) masrészt, a fotoelektromos eff.bol

E=hv
Kettét egyesitve, a foton impulzusa:
p=mc=hv/c=h/A,ill:

a kv.mech. egyik legalapvetobb formulaja ...

Kisérleti igazolas:
elektrondiffrakcid; Davisson és Germer, 1927.

Ma: gaz-el.diffr.; molekulak geometridjanak meghatarozasa!!
A hullamtermészet Iényege: diffrakcio

] S i ] T L

fényforras kett6s rés diffrakcios kép



A Heisenberg-féle bizonytalansagi elv

Ax-Ap, > n/2; itt nh=h/2=m
h=6.62620 107°% Js, nagyon kicsi

Teilchen

A Schrodinger-egyenlet
Szimbolikusan: ﬁ\Pi =EilPi

Schrédinger gondolatmenete az optika klasszikus
alapegyenletével indit:
legyen f(x,y.x,t);

Oflox* + *loy’ + 610" = et (1)

1 dim.ban, egy partikularis megoldas:

iwt,

f=wy(x)e™; ezt (1)-be irva:

ediy/dx* = ¢ (-0)” ™ y(x)

de Broglie nyoman, a hullamhossz legyen: A =h/p
Igy: d*y/dx* = -4n’p*/h? y = -p*/ I *y

-fi?2m dPy/dC = p2m oy ;
p’/2m = T(kin.en.) =E - V

A Schrodinger egyenlet 1-dimenzids mozgasra:

-7 2/2m dy/dx® + V y =E i

Modell-példa: a potencidldoboz

V(x) =+ oo, ha x<0, vagy x>L,

V(x) =0 if O<x<L.

Csak kinetikus energia van, igy:
-h?*2m d*y/dx* = Ey

Peremfeltétel: a falnal y zérusba megy;
A megoldasok, n kv. szam. szerint:
Energiak:

E,=k’h*/8 w’'m=n"h’/8 L’ m,

és a hullamfiiggvények

On(x) = A sin (n x /L).

Y

A Es

E2

E1

1} L 1} L

A H-atom kvantummechanikai leirasa
Szimbolikusan tehat: H y; = E; y;

A Schrodinger-egyenletben a rendszert specifikalja: a

V =-e*/r apotencialis energia

(semmi "kiilonleges" effektus nincs, csak elektrosztatikus
kcsh. a mag és elektron kozott - Coulomb-vonzas)
y(X,y,z) 3 koordinata fiiggvénye.

Praktikusabb: poldrkoordindtik 2005/8

z

T (1,0,2)

A Schrodinger-egy. megoldasa soran 3 kv. szam lép fel:
n — fékvantumszam: 1,2,3,....
[ — mellékkvantumszam: 0,1,2,... (n-1)
m — magneses kvantumszam: -1,-1+1,...,0,1,...,1
(21+1)-féle érték)
A kvantumszamok lehetséges értékei, attekintés:

N / Jelolés m palyak
szama

1 Is

2 2s

2p -1

3s

3p -1

3d -2,-1

4s

4p

W= O |INd| =[O |I—=|of |1©
—
[

[ | W= |wn|w|—] [w|—] [~

olole|@

4d -2,
i -3:-2,

A kvantumszamok jelentése:

1

n: energia E, :_W(Eh)

ugyanaz, mint a Bohr-modellben!!

[: az impulzusmomentum nagysagat hatarozza meg:

|L| = 1 +1)()

m: az impulzusmomentum z-komponensét hatarozza meg
L, = m(h)

[elevenitsiik fel: kormozgas; L =r xp , ahol r a helyvektor,
p az impulzus, p=my;
L nagysagara ez is: v=ro; L=mr'o = Io

I a tehetetlenségi nyomaték, o a szogsebesség |
Kering6 toltés - kis elemi magnes; imp. mom. egyben
magneses momentumot is jelent, ennek nagysaga, ill.
z-vetiilete gy adodik, mint fent, csak az egység most a bohr-
magneton:

mechanikai mom. 7 < h = p, magneses mom.

2mc
A rendszert a hullamfliggvény (allapotfiiggveny) irja le:
v (X,y,2) , vagy explicite kiirva a kv.szamokat:
Walm (X,Y,2)

Jelen esetben  az elektron ,, pdlydja (orbital)”.
Néhany fiiggvény konkrétan ("atomi egységeket"
hasznalva):

1s palya, y00= const. e”

2s palya, 0= const.(2-r) e

2p, palya, y,,0 = const. re™ cos0, ahol 6 a polarkoord.

A hullamfiiggvény nem a klasszikus értelemben adja meg a
részecske mozgasat. (nincs is benne t, id6). Csak statisztikus-
valoszinliségi kijelentés tehetd, melyben ¥ négyzete jelenik
meg: | Y(x,y,z) |2 dxdydz annak a valoszinlisége, hogy az
elektron az x,y,z pont koriili dxdydz infinitezimalis
térfogatelemben van.
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