Atomer, molekyler og tilstande - 1

Naturens byggesten

1 Introduktion

Dette kursus har to formal: Det skal give en baggrundsviden om stofs sam-
mensatning, samt give en introduktion til adskillige nyttige begreber, som I far
brug for som nanoteknologer. Begreberne udvalges naturligvis med henblik pa
at give jer en faglig baggrund for emnerne i P1-projektet.

Denne forste lektion og store dele af den nedenstaende tekst er i alt vaesentligt
en kopi af en tilsvarende forelaesning og forelaesningsnote fra 2003 [1], skrevet af
Thomas Bastholm Lynge, som afholdt kurset sidst, og som jeg skylder stor tak
for at stille materialet fra sidste ar til radighed.

2 Atomet

Ordet ‘atom’ stammer fra graesk, ‘atomos’, som betyder ‘udelelig’. Begrebet blev
introduceret af Demokrit ca. 400 f.Kr. for at beskrive de mindste byggesten, et
stof er lavet af.

Opfattelsen af atomer som sma, udelelige kugler holdt sig helt op til slut-
ningen af 1800-tallet. I 1897 udferte J. J. Thompson et katodestraleforsgg (pro-
totypen pa et TV-apparat), som paviste eksistensen af sma, negativt ladede
partikler. Thompson foreslog (selvom han egentlig ikke havde belaeg for det),
at partiklerne var revet lgs fra katodematerialets atomer, som dermed abenbart
ikke var udelelige.

Opdagelsen af disse elektroner fik Thompson til at fremssette den sakaldte
rosinkagemodel, hvor de sma, negativt ladede elektroner var jeevnt fordelt i en
positiv masse, som tilsammen udgjorde atomet.

Men i 1911 opdagede Rutherford, at tunge positivt ladede He-kerner kunne
reflekteres fra selv et tyndt metalfolie, sa den positive ladning i foliet matte veaere
koncentreret i en kerne.

Denne opdagelse fgrte til planetmodellen, hvor elektroner cirklede omkring
den positive atomkerne som planeter om en stjerne. Planetmodellen forte dog
til nye spgrgsmal/problemer:

e Accelerede ladninger udstraler energi, hvilket ville fore til at elektroner-
ne skulle spiralere ind i kernen i lgbet af 107!2 s! Med andre ord synes
planetmodellen at forudsige, at atomer er ustabile.

e Atomer udsender/absorberer kun lys med bestemte bglgelaengder (spek-
trallinier) (males f.eks. ved at sende hvidt lys gennem en sky af brintato-
mer), svarende til at der kun eksisterer bestemte elektronbaner. Hvordan
skal det forklares?
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Figur 1: Ilustration af energiniveauerne i brint, givet ved Bohrs model. Eksisten-
sen af baner nummereret med [ kommer fra en diskussion af elliptiske baner.
Pilene viser de dominerende overgange, dvs. hvilke baner elektronerne oftest

hopper mellem. Figuren er fra [2].

3 Niels Bohrs model for brintatomet (1913)

Niels Bohr ‘lgste’ dette problem ved at postulere:

1) Elektronen beveeger sig i planetagtige baner pga. den elektriske tiltrack-
ning fra den positive kerne.

2) Kun bestemte baner er tilladte, givet ved m.oR = nh, n = 1,2,3, ...,
hvor h = h/(27). Nar en elektron befinder sig i en sadan bane, udsender
den ingen straling (selvom den er accelereret), og dens energi er derfor
konstant.

3) Straling i form af fotoner udsendes/absorberes i forbindelse med at
elektronen skifter bane. Da kun bestemte baner og dermed bestemte elek-
tronenergier er tilladte, ‘forklarer’ det spektrallinierne.

Storre baneradius svarer til stgrre energi. Tilstanden med den mindste ener-
gi (mindste baneradius) kaldes grundtilstanden, og de @vrige tilstande kaldes
eksiterede tilstande:

_ —13,6eV

E, = ——, n=1,23,.. (1)

n
Her er nulpunktet for energiskalaen valgt for en fri elektron, sadan at de 13,6 eV
svarer til ioniseringsenergien for et brintatom. Se figur 1. Med denne sakaldte
kvantisering af brintelektronernes energi kunne Bohr forklare brints spektralli-

nier.



4 Atomkernen

I 1919 foreslog Rutherford, at atomkerner var opbygget af brintkerner (idag
kendt som protoner), men i 1932 fremkom malinger, der viste at ladningen
af He-kerner ganske vist svarede til ladningen af to brintkerner, men massen
svarede til fire brintkerner. Det antydede eksistensen af en neutral kernepartikel
med samme masse som protonen. Atomkernen er saledes ogsa delelig, idet den
bestar af to typer nukleoner: positivt ladede protoner og neutrale neutroner.
Status i 1932 var saledes, at verden ansas for opbygget af tre elementarpartikler:
e, pt, ogn.

5 Partikelfamilier

Siden da har forsgg med partikelacceleratorer vist et mere broget billede med
mere end 300 forskellige partikler opdelt i partikelfamilier:

e Feltpartikler /bosoner

- Gravitoner (tyngdekraften)
- W# og Z° (den svage kernekraft)
- Fotoner (elektromagnetiske kraefter)
- Gluoner (den steerke kernekraft)
o Ikke-feltpartikler/fermioner
- Hadroner: Bestar af kvarker (se nedenfor) og er saledes ikke elemen-
tarpartikler.

Mesoner (to kvarker)
Baryoner (tre kvarker): Protoner, neutroner, m.fl.

- Leptoner: Elektroner, myoner og tauoner med tilhgrende neutrioner:
(e7,ve), (W ,vu), (T7,v,). Disse er elementarpartikler uden indre
struktur og udstraekning (punktpartikler).

6 Kvarker

Alle hadroner bestar af kvarker, som menes at veere elementarpartikler. Der
eksisterer fglgende seks typer af kvarker, med tilhgrende ladning:

u (up): ¢ = +32 e d (down): ¢ —%e
(charm) :—|— e, s (strange) q=
t (top): b g e b (bottom): ¢ = 1

Baryoner bestar som ovenfor naevnt af tre kvarker. En proton bestar saledes
af to up- og en down-kvark (p = wud), mens en neutron bestar af en up- og to
down-kvarker (n = udd).

De seks leptoner og seks kvarker udggr de 12 elementarpartikler, som vi idag
mener alt stof er opbygget af. Hertil kommer antistof, som er opbygget af 12
tilsvarende antipartikler (antikvarker, antileptoner).



7 Partikler som bglger
7.1 Diffraktion

Interferens opstar nar bglger mgder hinanden; konstruktiv interferens er nar
bglgetop falder sammen med bglgetop, og balgen forstaerkes. Destruktiv interfe-
rens er det modsatte: bglgetop falder sammen med bglgedal, og belgen udsluk-
kes. Dette simple princip kan bruges til at forklare diffraktion, f.eks. spredning
af laserlys i bestemte retninger ved at sende det gennem et gitter. Betragt situ-
ationen skitseret i figur 2: Lys med bglgelaengde A sendes ind fra venstre mod et
gitter med gitterafstand d. For at fa en diffrakteret strale udsendt i en retning
drejet vinklen 6 i forhold til den indkommende strale, kraever vi konstruktiv
interferens mellem de to straler pa figuren. Det opnas, hvis stykket x svarer til
et helt antal bglgeleengder:

T = nA, (2)
hvor n er et helt tal. Ved hjeelp af figur 2 og simpel algebra fas
nA
nf = —, 3
sin 7 (3)

hvoraf vi ser at kun bestemte vinkler vil opfylde kravet om konstruktiv interfe-
rens. Diffraktion er saledes et bglgefeenomen.

Figur 2: lustration af diffraktionsbetingelsen for lys indkommende fra venstre
mod et gitter med gitterafstand d.

[Elektrondiffraktionsforsgg: Elektroner accelereres op og sendes gennem et kul-
stofgitter. Det herved opstaede interferensmgnster paviser elektronernes bglge-
egenskaber].

7.2 Partikel-bglge-dualitet

Elektroner opfgrer sig i nogle tilfaelde som partikler, i andre tilfzelde som bglger.
Nar partikler beskrives som bglger, karakteriseres de ved deres bglgelaengde A,
hvis sammenheeng med partiklens impuls (p = mwv) er givet ved de Broglie-
relationen



de Broglie-relationen (4) blev eksperimentelt bekreeftet 1 1926, da elektrondif-
fraktionsforsgget blev udfgrt forste gang af Davisson og Germer. I de fglgende
ar observeredes bglgeegenskaber for protoner og neutroner samt for brint og
helium, som alle viste sig at opfylde (4).

Men det er ikke kun partikler, der har bglgeegenskaber. Lys, som normalt
betragtes som elektromagnetiske bglger, har ogsa partikelegenskaber. Det fore-
slog Einstein, idet man sa kunne forklare den fotoelektriske effekt: Lys kan sla
elektroner lgs fra et fast stof. Elektronernes maksimale energi atheenger ikke af
lysets intensitet, men derimod af dets bglgeleengde. Dette forklares ved at be-
skrive lyset som en strgm af partikler, kaldet fotoner (), som hver iseer beerer
energien E, = hv = Jw, og har en impuls givet ved (4). Ogsa andre forsgg med
lys forklares kun ved at tilskrive lyset partikelegenskaber.

Universet bestar saledes af stof (partikler) og straling (elektromagnetiske
bglger), og begge dele er fundamentalt set kendetegnet ved at have bade partikel-
og bolgeegenskaber (‘partikel-bglge-dualitet’). Vores hjerner kan kun konstruere
mentale billeder med udgangspunkt i vores sanser, og derfor ma vi ty til at
lade to intuitivt modstridende mentale billeder supplere hinanden for at kunne
‘forsta’ begreber som lys og elektroner.

8 Kvantemekanik

Problemerne med forstaelsen af brintatomet (hvorfor er det kun nogle planet-
baner, der er tilladte?), ideerne vedrgrende partikel-bglge-dualitet, samt andre
resultater, gjorde det ved det 20. arhundredes begyndelse klart, at den klassiske
fysik ikke rakte. Omkring 1925 blev den klassiske fysiks ‘aflgser’, kvantemeka-
nikken, grundlagt. Det er vigtigt at forsta, at kvantemekanikken ikke med et slag
har gjort al klassisk fysik forezeldet og forkert - det er pa ingen made tilfzeldet!
Tveertimod kan klassisk fysik i mange henseender betragtes som et greensetil-
feelde af kvantemekanikken; det giver saledes stadig ingen mening at starte hele
kvantemekanikmaskineriet for at regne pa en bolds fald i tyngdefeltet.

Kvantemekanikken baserer sig pa en bglgebeskrivelse af partikler, og bryder
pa nogle punkter radikalt med vores intuitive opfattelse af verden omkring os.
Nogle af disse punkter opridses i det fglgende.

8.1 Sandsynligheder og Schrodingerligningen

Kvantemekanikkens maske vaesentligste ‘nyskabelse’ er, at den indfgrer et ele-
ment af tilfeeldighed. Ifglge kvantemekanikken kan man ‘kun’ beregne sandsyn-
ligheden for at finde en partikel (med f.eks. en bestemt energi) i et givet omrade;
det er ikke muligt at beregne przecist, hvor partiklen er! Sandsynligheden be-
skrives ved hjalp af en sakaldt belgefunktion, der typisk benaevnes 1 (r). Ifolge
‘Borns fortolkningsregel’ er sandsynligheden for at finde en partikel beskrevet
ved bglgefunktionen 4 i et lille volumen AV omkring positionen r = (z,y, 2)
givet ved [1(r)|?AV. Denne ide krzever sandsynligvis stor tilveenning; hvis det
kan veere en trgst, var Albert Einstein heller aldrig helt glad ved tanken!

Og hvor kommer bglgefunktionen sa fra? Ja, den bestemmes ved hjelp af
Schrodingerligningen:

Hy = Erp, ()



hvor E er partiklens energi, og H er den sakaldte Hamiltonoperator. Som Schro-
dingerligningen fremstar her, er alle besveaerlighederne gemt i Hamiltonoperato-
ren, og den ma I vente med at hgre om, til I rigtigt skal leere kvantemekanik!
Men det kan rgbes, at man for at bestemme bglgefunktionen 1 skal lgse en
andenordens-differentialligning.

I et atom er hver tilstand beskrevet med sin egen bglgefunktion; en elektron
i grundtilstanden beskrives f.eks. med 115, mens en elektron i en bestemt eksi-
teret tilstand kunne beskrives med en anden bglgefunktion, 195. De forskellige
tilstande ‘nummereres’ med sakaldte kvantetal (her: 1s, 2s), hvilket vi vender
tilbage til naeste gang.

8.2 Heisenbergs usikkerhedsrelation

Et andet vigtigt resultat fra den kvantemekaniske beskrivelse af partikler er
Heisenbergs usikkerhedsrelation:

h
> -
AzAv, > Y (6)

hvor Az = \/{(z — (2))?). Notationen (z) betegner middelveerdien af x, og Az
angiver saledes spredningen, eller usikkerheden, pa x. Tilsvarende er Av, usik-
kerheden pa partiklens hastighed. Denne ligning siger altsa, at hvis vi forsgger
at bestemme en elektrons position meget ngjagtigt, kan vi ikke samtidigt be-
stemme dens hastighed meget ngjagtigt! Hvis vi ved praecist, hvor en partikel
er, ved vi ikke, hvor den er pa vej hen - og omvendst.

Den nedre greense h/2m er en principiel greense, som geelder for selv det
idelle (og dermed ikke-eksisterende) maleinstrument. Den dominerende usik-
kerhed pa langt de fleste malinger vil saledes veere af praktisk art i form af
maleusikkerheder. Endvidere er det kun de allermindste partikler, der har sa
lille masse m, at i/2m bliver vaesentlig stgrre end nul. Dermed har Heisenbergs
usikkerhedsrelation ikke nogen praktisk betydning for f.eks. en billardbal.

Det forholder sig dermed sadan, at elektronen i brintatomet ikke bevaeger
sig 1 velbestemte, planetagtige baner, som oprindeligt foreslaet af Bohr, eller
i noget andet, deterministisk mgnster. Hvis vi forsgger at male positionen af
elektronen i et brintatom i forhold til kernen, og maler 10.000 gange, vil vi
finde elektronen i 10.000 forskellige punkter fordelt omkring kernen i et mgnster
svarende til sandsynligheden for at finde elektronen i omradet! Fordelingen af
malte positioner angiver tilsammen den siakaldte elektron(ladnings)taethed.

8.3 Usikkerhedsrelation for energi

Heisenbergs usikkerhedsrelation kan omskrives til
h
ABAL > 5. (7)

Energi kan saledes kun males med vilkarlig stor ngjagtighed, hvis man prin-
cipielt set har uendelig lang tid til det (et stabilt system). En elektron i sin
grundtilstand vil forblive i grundtilstanden (medmindre den forstyrres). Der er
saledes 1 princippet uendelig lang tid til radighed til at bestemme grundtilstan-
dens energi (At — 00), og dermed kan denne bestemmes eksakt (AE — 0). For



en eksiteret tilstand er At begraenset af henfaldstiden, og dermed er energien af
en eksiteret tilstand beheeftet med en principiel usikkerhed AFE. De eksiterede
energiniveauer har saledes en vis bredde, og denne ‘forbredning’ forklarer (sam-
men med andre forhold) den endelige bredde af spektrallinier, som observeres
eksperimentelt.

9 Einsteins skepsis

Enhver maling forstyrrer det system, der males pa. Hvis man f.eks. maler af-
standen til manen med en laserstrale, vil man (pga. lysets impuls) skubbe til
manen og dermed ikke male den faktiske afstand. Eksempler som dette bruges
indimellem som forklaring pa de principielle maleusikkerheder. Men stgrrelsen
af denne helt klassiske forstyrrelse kan beregnes, og man kan dermed korrigere.
Det er ikke tilfzeldet med de ovenfor omtalte usikkerheder. Hvis vi maler en par-
tikels position meget preecist, ved vi ikke laengere, hvor den er pa vej hen. Det
er ifglge Bohrs Kgbenhavnerfortolkning et udtryk for, at méaleprocessen virker
forstyrrende ind pa uforudsigelig vis, hvilket pa fundamental vis ggr op med
den klassiske determinisme. Ifglge Bohr antager en elektron simpelthen fgrst en
position i det gjeblik, vi maler dens position!

Denne ikke-deterministiske Kgbenhavnerfortolkning var genstand for hefti-
ge diskussioner mellem Albert Einstein og Niels Bohr. Einstein var et meget
religigst menneske og kunne derfor ikke forliges med tilfaeldighedsaspektet i
kvantemekanikken. Til sin dgd i 1955 forfsegtede han, at uforudsigelighedsa-
spektet matte vaere en matematisk konstruktion, som beviseligt gav de rigtige
resultater, men som ikke var udtryk for den ultimative fysiske virkelighed. Ein-
stein foreslog blandt andet, at der maske var en verden styret af deterministiske
principper “skjult” bag det, vi sanser. Gennem arene udtaenkte han mange tan-
keeksperimenter, som han mente gjorde op med Bohrs Kgbenhavnerfortolkning,
og hver gang ville Bohr (i hvert fald ifslge ham selv) skyde det ned; typisk med
et argument om forkerte forudseetninger:

Einstein: “Vi kender ikke elektronens position, men lad os nu antage, at den
befinder sig her...”

Bohr: “Jamen, keere lille Albert. Det giver slet ikke mening at antage elektronens
position. Den befinder sig ikke nogetsteds, forend vi maler dens position!”

Einstein: “Gud spiller ikke med terninger.”
Bohr: “Hold op med at fortaelle Gud, hvad han skal og ikke skal ggre.”

Neaeste uge

Neaste gang skal vi se pa, hvordan atomer laver kemiske bindinger for at danne
molekyler.
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Opgaver, lektion 1

Opgave 1
Udregn de Broglie-bglgeleengden for:
a) en elektron med kinetisk energi Ex = 100 eV,

b) en proten med kinetisk energi Fx = 100 eV,
¢) et kilo sukker pa vej hjem fra Netto.

Opgave 2

Lad os for simpelheds skyld betragte en en-dimensional (1D) verden. I denne
verden placeres en partikel i en kasse, som har endevaegge ved hhv. = 0 og
x = a. Kassen har altsa leengden a. Partiklen befinder sig i grundtilstanden, og
det opgives at bglgefunktionen i det tilfselde er givet ved:

oo = [ gin ().

a) Hvor i kassen er det mest sandsynligt at finde partiklen?

b) Hvad er sandsynligheden for at finde den et eller andet sted i kassen?

Opgave 3

Kan man teenke sig en baryon med ikke-heltallig ladning?

Opgave 4

Hvad er bglgelaengden af det lys, der kan eksitere et brintatom fra grundtilstan-
den til den forste eksiterede tilstand?



