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VIDA JOZSEF

MODELLEK A MOLEKULAFIZIKABAN

ABSTRACT: During teaching physics we can gerutinize
complicated systems or processes by means of models. In
this dissertation we scrutinize over an example how
models are born. We would like to work out such
molecule models for the analysis of the absorption
spectra of diatomic gases which could be faithful
images reflected by mirror for diaetomic gas molecules.
Ve will scrutinize how far classical mechanical models
are applicable to guantum mechanical movements, where
the limit i8 which must not be surpassed with forciang

pictorialism in order to acvoid hindering the creation

of adeguate models.

A Természettudomanyi Lexikon szerint a fizikai modell
“"bonyolult fizikai rendszerek egyszeriisitett, gyakorlatilag
megvaldsitott, vagy szemléletesen elképzelt, matematikailag
szabatosan leirhatd, idealizalt masa, amely tdbbe—kevésbé

helyesen szemlélteti a vizsgidlt rendszer vagy folyamat

fizikai sajatossagait'™.

A modell megalkotasdhoz meg kell vizsgalnunk, hogy a
kérdéses objektum mely mas ismert rendszerhez hasonld, és
akkor a rendszer megismert tulajdonsagai alapjan vonunk le
kovetkeztetéseket az eredeti rendszer tulajdonsiagaira. Tehat

a konkreét probléma megoldasa helyett, valamely mas feladat
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ismert megoldasat végezziik el (esetleg kis valtoztatasokat
tesziink).

Erdemes a legegyszeribb fizikai modellbdl kiindulni,
olyanbdl, amelyben a kis Jjelentdgéga tényezdket
elhanyagoljuk és a lassan valtozd tényezdket Aallanddnak
tekint jiik. Altalidban minél egyszeribb a modell, annal
kénnyebben vizsgalhatd, viszont anndl kevésbé pontos C(annal

pontatlanabbul tiikrézi az eredeti rendszer gajatossagait).

Ha megtortént a modell kivalasztasa, akkor ki kell
dolgoznunk egy olyan matematikai apparatust, amely a
kisérletileg megfigyelhetd eredményeket adja. A modelleknek
ugyanis ezekrdl gzamot kell adni! Mivel a kigérleti
eredmények altalanositasaval nyert tapasztalati torvények
sem abszolut pontosak, igy a modellre megillapitott
oocszefliggésektdl sem varhatjuk el, hogy abszolut pontos
torvényként. szolgal jon a modellezettre.

Gyakran egy rendsgzer leirasara t6bb egyszerd modellt. hozunk
létre, hogy a rendszer egyes tulajdonsagainak a madellek
szerinti osztialyozdsival biztositsuk a jelenmégek egyszerd

leirasat. Ezek a modellek nemcsak kiilénboznek egymasidl, de

legtobbszor egymasnak ellentmonddak is Cpl.:
atommag-modellek2>.
A kovetkezdkben vizsgal juk meg egy konkret példan - a

probléma felvetddesétdl a megoldasig — a modell szilletésdét.

Ehhez valasszuk ki egy viszonylag egyszerinak tind fizikai

rendszert, a kétatomos molekulat!

Kétatomos gazok abszorpcids szinképének vizsgilatanal azt
tapasztaltak, hogy a tavoli és a kozeli infraviros
tartomanyban, a gaz mindségeéetdl figgd, jellegzetes

szinképvonalak jelennek meg.
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A szinkép keletkezésének elmélete ekkor mar ismert.
Abszorpcios szinképeket gy kapunk, hogy a gazon folytonos
(minden hullamhosszat tartalmazd) infravoros fényt bocsatunk
keresztil; a szinképben (spektrumban) ilyenkor s6tét
vonalak jelennek meg. Ezek az un. elnyelési vagy abszorpciods
spektrumvonalak és azt jelzik, hogy az infravérés sugarzas
milyen hulldmhosszakon (frekvencidkon) ger jesztette a gazt

Cugyanisg, ahol nincs elnyelés, ott a fény atmegy a gazon)d.

Mivel a gaz - vizggalt tartomanyon belili -
hémérsékletnévekedéssal jard ger jesztése nem ad
spektrumvonalat, az atom elektronjainak ismert

ger jesztéséhez pedig jdval nagyobb energiik kellenek, arra
lehetett kévetkeztetni, hogy a giazmolekulik valamilyen belsd

mozgagallapotvaltozasahoz sziikséges a besugarzaskor elnyelt

energia.
Ismerve a kétatomos molekula konfiguracid jat (térbeli
geometriai felépitését), a molekula belgsd mozgasat

megfeleltet jik a makroszkdpikus forgasnak és rezgésnek és
azt vizsgal juk, hogy az elnyelt infravords fény hatasara a
forgagsi és rezgeési allapotvaltozasok létrejohetnek—-e? De
kozben ne feledjik, hogy a valdmagos mikrofizikai jelenség

helyett egy tdkéletlen ém furcsa makrovilagbeli elemekbdl

épilt modellt gzemlélink, azaz az egzakt elmélet
megallapitasait nem szabad figyelmen kiviil hagynunlk.
Kiderit jik, milyen fajta szinképet varhatunk a

kvantummechanika alapjan egy ilyen forgd vagy rezgd rendszer

esetén, és dsszehasonlitjuk azt az észlelt infravéros
szinképpel. '
Le kell tehat “irni"” a modell mikddését.,, és a modell

mozgasaval kapcsolatos szamitisi eredményeket Ossze kell

vetni a tapasztalattal.
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A forgd molekula egyszerid mechanikai modell je a sulyzdmodell
C1. &abra.)d.

A két ponteszerinek tekintett atom egymastdl (r) tavolsagban
a silytalan, merev rud két végén helyezkedik el. Ittt
elhanyagoltuk az atomok kiter jedését és azt, hogy az atomok
a valdsagban nem mereven kapcsolddnak egymashoz.) A térben a
molekulamodell a tomegkdzépponton atmend e az
Osszekotorudra merlleges szabadtengely koril foroghat adott

szbgsebességgel.

Kovetkezd feladat a modell mozgasaval kapcsolatas
Osszefiiggések oOsszegyiijtése, a szamitiasok elvégzése.
A forgamsi energiat. kife jezhet jiik a tehetetlenségi nyomateék

CId) ég a perdilet (N) Cimpulzusmomentum) msegitségevel:
N2
Ef L T 1)

A v, forgasi frekvenciat a szdigsebesség az alabbiak szerint

hatarozza meg!
v, = %ﬁ €2
A tomegkdzépponton aAtmend, adott iranyud tengelyre vonatkozd

tehetetlenségi nyomatékot pedig az

- 2
I = m,ry; + m,r; 3>

képlet alapjin szamithat juk.



Ez atalakitva a kovetkezd alaku:
m, m ’
I = —3i_2 5.2 cad

m_+m,,

Lathatd, hogy (I) megegyezik egy

m m
12
o= 5>
m1+m2
tomegli tdmegpont tehetetlenségi nyomatékaval, ha a=z a

forgastengelytdl (r) tavolsagra helyezkedik el. A up -t a
molekula redukalt tomegének  nevezziik. A szemléletes
sulyzomodell helyett talaltunk egy kevésbé szemléletes, (az
elképzelt molekulahoz nem annyira hasonld) de egyszeriibb,
konnyebben kezelhetd modellt, amelynek neve: merev

rotator. (2. abrad.
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2. abra.

A merev rid a p témegponttal a (t) tengely kéril forgd
mozgast végez. A (t) tengelyre vonatkozo perdiilet a
klasgzikus mechanikdban csak a szigsebességtdl filgg. fey,
mivel a szdgsebegsége folyamatoman valtozhat, a modell nem
mikddoképes, azaz a tapasztalati eredményeket. nem
szolgaltat ja. Nevezetesen: tetgzdleges lehet forgasi

energiaja, 8 ez a vonalas szinkép létrejoéttével ellentétbhen

van.



Az elérehaladids érdekében el kell szakadni a megfoghatd
valdsagtdl. A kvantummechanikai szamitagsokat hiﬁjuk
segitségiil, amelyek szerint a molekula impulzusmomentuma
diszkrét (csak adott értékeket vehet feld. Ezt az igmert

Schrédinger-egyenlet megoldasaval kap juk:

N =t /Jc5+1d 6>

A (]J) rotacids kvantumszam ertéke 0,1,2,..... stb. egész

szam lehet, amivel a lehetséges forgasi energiik az

E b? | ¢j+1d 7>
E g ¢ +
4 8n?1

képlet szerint hatarozhatdk meg,ahol (h) a Planck-Aallandd.

Ennek alapjan a rotator ¢s=a adott szigsebesgégakkel
foroghat., mely szdgsebességek meghatarozzak forgasi
energiaértékeit.. Egyik energiaszintrol egy masikba pedig
csak udgy Jjuthat el a rotator, ha a két eszint kdzti
energiakiilénbséget egy adagban veszi fel, illetve adja le
Caz Aatmenet kvantaltd. Az igy mikddsd merev rotatorra

elvegzett szamitasok igen k&ézeli eredményeket adnak a

kigérleti tapasztalatokkal.

A rotacids molekulaszinkép a tavoli infravordsg tactomanyban
(25-500 pm) jelentkezik. A szinképvonalak vizsgalata fontas
molekulafizikai Allanddk meghatirozisat teszi lehetdove. Igy
t&bbek kdzdétt a mérési adatok és a (7)) képlet segitségével a
molekula tehetetlenségi momentumat.,, abbdl pedig az atomok
koz6tti tavolsagot (magtavolsag) lehet kiszamitari.

A kétatomos molekuldk masik belsd mozgasat a rezgdmozgissal
Cvibracid) helyettegit jiik ((modellezziik}>. Ezt agy kell
elképzelni, hogy a molekulaban az atomok egyensilyi

helyzetik koril végeznek rezgéseket (a két atom vagy kizelit
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vagy tavolodik egymashoz képest, mikdzben a molekula
témegkdzéppont ja helyben marad). A molekula mechanikai
kivitelezése: az atomokat jelképezd két tomegpont kdzé egy
rugdt helyeziink. Rezgéseket végeztetve az igy elkészitett
rendszerrel, az kis amplituddk esetén -~ mikoris a kitérés az
id6ének szinuszos filiiggvénye — harmonikus rezgdmozgast végez.

A két tomegpont fenti mozgdsa redukilhatd egyetlen tédmegpont
egyensilyi helyzete kérili harmonikus rezgégére, ha
bevezet jik a forgdmozgasnal mar megismert (5) redukalt

tomeget. Az igy el8allt modell neve: harmonikus oszcillator.

Az oszcillator frekvenciiajat a mechanikabdl jél ismert

képlet segitségével szamithat juk:

- 1 /D
vr = 2—5, .U c8d

ahol (D) az erdallandd, () a redukalt t.omeg. Erdemes
meg jegyezni: amig a rotatornidl a klasgszikug mechanikai
elmeélet gzerint minden rotacios frekvenciaérték

eldfordulhatott (2>, itt még a klasszikus elmélet is csupian
egyetlen frekvenciat enged meg, amelynek nagysidga a két
tomegpont. tomegétdl és a rigd erdallanddjatédl fiigg. A
valdsiagban — a kvantummechanikai szamitdasokkal egybeesden -
az o0szcillator energiaja diszkrét értékeket vehet fel,

amelyeket az alabbi Osszefiiggés alap jian szamithatunk:

= 1
E, =hv [v+}] 9>
Itt Cv)d a rezgési kvantumszim, amelynek értéke

0,1,2,3...s5tb. egész szam lehet, a (v > pedig a ((8) alatt
meghatarozott klasszikus frekvencia.

A vibracidés molekulaszinkép a kézeli infravérdés tartomdnyban
(2-25 pm) jelentkezik. Elemzésével, ha ismer jiik az alkotd

atomok tomegeit.,, meghatarozhatd a molekula erdallanddja.



A merev rotiatorral ég harmonikus oszcillitorral térténd
szamitascok jol megkdzelitették a mérési eredményeket, de nem
egyeztek wmeg azokkal tel jesen. Ahhoz, hogy pontosabb
értékeket kapjunk tovabb kell fejleszteniink modell jeinket
Cvagy mas modellek létrehozisaval prébalkozunk). Igy jott
létre a nem _merev rotator és az anharmonikus oszcillator,
amelyek felépitésiikben és mikdédésiikben még a klasszikus
mechanikai elvekre épiilnek és nagy pontossiggal “adjik” a
tapasztalati eredményeket (ezek részletes targyalasara ittt
nem térink kid.

A molekula kvantummechanikai vizmsgalatat a rotitor és az
oszcillator mar nem teszi lehetdvé., Az egész klasszikus
fizika Osszeg fogalma a gyakorlati életben is szerepel, igy
azok megértéséhez megitségiil jénnek az alapvetd szemlaleti
képek. Ebbe a képbe nem illeszthetd be a kvantummechanikai
mozgasforma, mert a megértést nem segithet jik érzéki
benyomasokra vald hivatkozdssal.

A kvantummechanikai ‘“rezgés'" esetén a toémegpont nem a
forduldopont kérnyezetében mozog a "leglassabban', azaz nem
ott talalhatd meg a legvaldszinldbben, mint ahogyan az a
klasgzikus egetben érvényesiilt.. Nagy kvantumszamok esetén is

cmak kizelit a klasszikus mechanikai modellhez.
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3. abra

(3. abra: az abszcisszan a magtavolsagnak az egyensulyi
helyzettdl (0> vald eltérését, az ordinatan a rezgd
részecske eldéfordulidsanak valdszinlségét adtuk meg kildnbdzd
rezgési kvantumallapotban; A-val az amplituddt jeldltiik.)Dd

A kvantummechanikai *“forgd"” mozgas is lényegesen kiilénbézik
a klasgszikustdl: a rotacids frekvencidnak nincsen egészen
meghatarozott jelentése. A J = O forgasmentes A4dllapot azt
Jjelenti, hogy a részecske egyenld valdsziniliséggel talalhatd

a gémbi palya minden pontjan. Nullatdl eltérd kvantumszamua
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allapotok esetében jellemzd mintazatot alakitanak ki
duzzaddohelyek (ahol "lassu™ a forgas) és ritkuliasck Cahol

keringés 'gyors”) (4. abra)d.

J=0 ' J=1

4. abra
Nagyon magas kvantumszamok eseteén kozelit csak a jelenseég a

klasszikus mechanikai rotiator mozgisahoz.

Miért mondjuk mégi=s, hogy a "forgd molekula'”, a ‘“rezgd
molekula', ha az igazi mozgis tel jesen maz jellegi? Mert ha
egy valdsagos atomtomegekkel rendelkezd, meghatarozott
erdallandéju rugdval molekulaméretd ob jektumot tudnank
kégsziteni, azt forgasra és rezgésre késztetnénk, ugy forgasi
és rezgeési energiai egybeesnének a molekula-szinkephdl
meghatarozott rotiacids, vibracids energiidkkal. Ez a kép
hétkéznapi szemléletiink alkotasa, amely csak a megszokottat

tud ja elképzelni, a szokatlant nem.

A molekula kvantummechanikai vizsgalatiahoz 0 jszera
megkdzelitégre van szikség, mert a mikroviligrdol nem tudunk
képet festeni, azaz nem készithetink olyan modellt, amelyik

érzékszervi tapasztalasunk gszamara hozzaférhetd volna.

A mikrofizika térvényeinek megertéseét éppen a képszeriséyg
erdszakolasa neheziti, mivel nagyfoku képzelSerdt igényel
az, hogy hogyan viselkedik egy mikro—objektum, ami semai

addig latotthoz nem hasonlithetd. Pedig a mikrovilag



semmivel sem abszurdabb a kornyezd vilagnal, csupan csak
magabb. Ennek a masabb vildgnak a megismeréséhez mar a

kvantummechanikai modelleken at vezet az ut.
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