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Mit tudunk a kémiai szerkezetrdl

és mit tanitsunk?*

Eléaddsom bevezetéseként legyen szabad
hangsulyoznom, hogy nem a leend6é 1j iskola-
rendszer egyik targyanak a tantervérél vagy
tananyagarol fogok szolni. A jové iskolarendsze-
rének szerkezetével, tantargyi tagozodasaval,
tananyagdanak, valamint oktatési-nevelési maod-
szereinek el6készitésével a szakemberek tekin-
télyes grémiumai foglalkoznak, kozottik a Tu-
domanyos Akadémia elnokségének a Kozokta-
tasi Bizottsdga. Az uj iskolarendszer kialakita-
sadig még tovabbi elmélylilé vizsgalatokra, sok-
oldalu vitdkra és széles kori kisérletekre van
sziikség. Konkrét tananyag helyett ezért el6ada-
somban inkabb néhany kémiai alapfogalommal
Osszefliggb szemléleti problémarol szeretnék be-
szélni, amelyek a targyi ismeretek oktatdsaban
és a dialektikus materialista gondolkodasra ne-
velésben érvényesithetdk, fliggetleniil a tanterv
beosztasatol és a tananyag terjedelmétol.

Ratérve az el6adas targyara, vagyis a kémiai
szerkezetre, illend6 elGszor definidlni: mi a szer-
kezet és mi a kémia.

A szerkezet — e fogalom filozéfiai definicioja
szerint — az adott rendszer alkotoelemeinek vi-
szonylag dllandé egysége, az elemek viszonya
egymashoz és a targy egészéhez, u rendszer vi-
szonylag vdltozatlan aspektusa. Kiindulokként,
alkotoelemekként, a targy szerkezetének anali-
zisében kilonféle fogalmak tekintheték.

E definiciobol vildgos, hogy a szerkezet a vi-
szonylag 4lland6 egységes egész (az objektum)
¢és alkatrészei kozotti viszonyra vonatkozik.
Konkrét kifejezése jelentékeny mértékben azon
mulik, hogy mit tekintlink az objektum alkatré-
szeinek, mas szoval épitéelemeinek. A kémiai
szerkezet vonatkozasaban erre a kérdésre nyil-
van a ,.kémiai” jelz6 ad felvilagositast. Alapja-
ban véve ui. bizonyos hatarok kozott elhataro-

* El6adas a Kémiatanarok VI. Orszagos Konferencia-
jan (Eger, 1974. junius).
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zédsunktél fligg, hogy egy tudoméanyéag keretein
beliil mit tekintink egy targy alkatrészeinek,
vagyis mit tekintlink e vonatkozadsban kiindu-
lasi elemeknek.

Els6 hallasra taldn filozéfiai idealizmusnak
tinik az a nézet, miszerint elhatarozasunktol
fligg az, hogy mit tekintlink egy targy alkatré-
szeinek. Valo6 igaz, hogy egy redlis targy Ossze-
tétele objektiv tény, amely teljesen fliggetlen a
rola alkotott nézeteinktél. A tudoméany egyes
agai azonban nem foglalkozhatnak az objektiv
valdésag teljes egészével minden vonatkozasban,
hanem a valdsagnak csak egy-egy szektoraval,
egy vagy néhany vonatkozasban. A szektorok
hatarainak és a vonatkozasoknak megvalaszta-
saban mar nem kotnek egyértelmiien az objek-
tiv torvényszertsegek, csupan bizonyos kerete-
ket szabnak meg, amelyeken beliil elhataroza-
sunkon mulik, hogy miként hatarolunk el egy-
egy tudomanyagat (mas néven szaktudomaéanyt)
a tobbitél. Ez természetesen a kémidra is érvé-
nyes, és kihat arra, hogy mit tekintlink a kémiai
szerkezetben alkatrésznek, szerkezeti elemnek.

A kémia a természettudomanyok egyik &aga.
A természettudomanyok egészének targya a vi-
lag anyaganak és az anyag mozgasanak minden-
iranyu vizsgalata, beleértve az anyag fejlédését
az egyszerlUbbtdl az Osszetettebb felé, s ennek
soran a kiilonféle anyagfajtdk és mozgasformak
kialakulasat, ill. atalakuldsait, valamint az azo-
nos és kulonbozé anyagfajtdkhoz tartozé egye-
dek kolcsonhatésait. Idetartozik annak a kuta-
téasa is, hogy milyenek az objektumok alkatré-
szeinek a viszonyai a geometriai elrendez6dés, a
kolesonhatésaik modja és energidja tekinteté-
ben.

Amint a természet és a tarsadalom a maga
sokrétliségében és valtozatossagdban alapjaban
egységes rendszer, amelyben kozvetlenil vagy
kozvetve minden 0sszefligg minden massal, ugy
a tudoméany is a maga egészében egységes rend-
szer, amely az anyag sajatsagait, az anyag fej-
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16dését, a kiilonbozo fejlettségli anyagok szerke-
zetét, mozgasait és kolcsonhatasait igyekszik
felderiteni. A szaktudoményok ennek részeit al-
kotjak.

Ha altaldban anyagszerkezetrél beszéliink, ak-
kor a szerkezet fogalmaban szereplé Osszetevd
alkatrészeknek (épitéelemeknek) a legegysze-
riibb ismert anyagi részecskéket kell tekinte-
niink. Noha e mondat nagyon targyilagosnak
(4gy értem szubjektiv véleménytél fliggetlen-
nek) hangzik, mégis utal tudasunk pillanatnyi
szintjére, vagyis torténeti mozzanat is van
benne. Hiszen legegyszertibb anyagi részecs-
kéknek a mult szazadban az atomokat tartotta
a tudomany, szazadunk els6é negyedében a
protont és az elektront, masodik negyedé-
ben hozzajuk jott a pozitron és a neutron,
majd szazadunk kozepétol kezdve ismertte
valtok tovabbi elemi részecskék. Ezekbol
napjainkban sok ismert, de manapsag azt gya-
nitjak a tudosok, hogy e sok ismert elemi ré-
szecske két-harom meég kisebb, még elemibb ré-
szecskébdl all. Valaha a természettudomanyok-
ban az ,elemi” jelzé azt jelentette, hogy leg-
egyszerlibb, tovabb semmiképpen sem bonthato,
belsé szerkezet nélkiili; ma mar azonban deval-
valodott a jelzé értéke, és relativva valt a tar-
talma: legszigorubb értelemben is csupan annyit
jelent az elemi jelzé, hogy jelenlegi modsze-
reinkkel még egyszeribb részecskéket eddig
nem sikertilt megfigyelni. A tudomany toérténe-
tének tanulsagait figyelembe véve azonban alig-
ha kételkedhetiink abban, hogy léteznek még
egyszerlibb, ,,szubelemi” részecskék, és iddvel
sikertil 6ket is megfigyelni.

Az ,elemi” jelzének manapsidg van azonban
egy masik, viszonylagosabb jelentése is, amely
meégis egyértelmiibb: adott viszonylatban elemi-
nek azokat az objektumokat tekintjiik, amelye-
ket a jelenségek adott korében szereplo ener-
gidkkal nem lehet még egyszeriibbekre szétbon-
tani. Ez az értelmezés adja meg a kulcsot a ke-
mia targykorének és kémiai szerkezetnek kor-
szerU értelmezéséhez.

Energetikai oldalrél megkozelitve a kémia
targykorét, azok a folyamatok tartoznak e tudo-
manyagba, amelyekben a részecskék kolesonha-
tasdnak az energidja elég nagy ahhoz, hogy
szétvalassza az atomokat egymastol, ill. megval-
toztassa az atomok Kkiilsé elektronjainak allapo-
tat, elektronokat vihessen at egyik atomrodl a
mésikra, de nem elég nagy ahhoz, hogy szét-
bontsa az atomokat, ill. megvaltoztassa az atom-
mag vagy az elektron belsé allapotat.

Nagyjabodl azt tapasztaljuk, hogy atomonkint
mintegy 0,1 eV-nal kisebb energiaval nem idéz-
het6 el6 kémiai valtozas, vagyis nem vihet§ at
részben vagy egészben elektron egyik atomrol
masikra, viszont mintegy 10 eV-nil nem igen
sziilkséges nagyobb energia ilyenféle valtoza-
sokhoz. Ennek megfeleléen a kémia tdrgykorébe
azok a kolesonhatésok tartoznak, amelyek hoz-
zavetbleg atomonkint 0,I—10 eV energidval
jarnak. Ez annyiban egyértelmi elhatarolés,
hogy az atommag megvaltoztatasdhoz tobb mil-
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li6 eV nagysagrendl kolcsonhatas sziikséges, a
hatar tehat — legaldbbis a tipikus folyamatok
vonatkozasdban —nem mosddik el.

ES # *

A kémiai szerkezet vonatkozasdban ezek sze-
rint a viszonylag egyszeri dsszetevé az atom, az
Osszetett rendszer pedig a kémiai individuum
(sok esetben a molekula, de nem mindig ez). A
kémiai individuum két vagy tobb — hatarozott
modon Osszekapcsolodd — atombodl keletkezett
anyagi rendszer, amely alkatrészeit6l mindgségi-
leg eltéré sajatsagu, viszonylag o©nallé és vi-
szonylag allandd. Ez mas szdéval azt jelenti, hogy
a kémiai individuumon belili atomok kozott na-
gyobbak az Osszetartd erék, mint az adott indi-
viduum és a kornyezete kozott (de kisebbek,
mint az atom alkarészeit Osszetarté erdk.) Ha
két olyan kémiai individuum taldlkozik egy-
massal, amelyek atomjai kozott erésebb a kol-
csonhatds, mint egy-egy individuum sajat
atomjai kozott, akkor kémiai atalakulas kovet-
kezik be.

Kémiai folyamatok (reakciok) azok az anyagi
valtozdsok, amelyek soran kémiai individuumok
keletkeznek, atalakulnak vagy elbomlanak. Ké-
miai vonatkozasban az atom szerkezetének csak
a kils6 elektronhéja érdekel, egyébként altala-
ban olyan épitéelemeknek tekintheték az ato-
mok, amelyek bels6é szerkezete véltozatlan (ez-
zel az atomfizika foglalkozik). A kémiai indivi-
duumok egészének egymaés kozotti kolesonhata-
sai, amelyek sordn 6k maguk nem valtoznak
meg lényegesen, szintén nem tartoznak a szo-
ros értelemben vett kémia korébe (ezekkel a
makrofizika, ill. fizikai kémia foglalkozik).

Indokolt itt két megjegyzés.

1. A kémiai individuum sok esetben molekula,
de egyaltaldban nem mindig. Pl. kémiai in-
dividuum a ké&s6, noha nincsenek benne
molekuldk, hanem a Na'- és a Cl—-ionok
térbeli halozata alkotja a kristalyt. Kémiai
individuumok tovabba a fehérjék, a cellu-
16z, a muianyagok, noha makromolekuldk-
bol allnak, amelyek nem egyszerten oriasi
molekuldk, hanem ezektél mindségileg el-
téré anyagi rendszerek. Kémiai individuu-
mok a feliileti vegyiiletek is (ezek képzédé-
sén alapul tobbek kozott a textilidk szine-
zése), amelyekbdl nem &llithatok el6 mak-
roszkopikusan haromdimenziés objektu-
mok.

2. A kémiai individuumokban az atomok nem
vdltozatlanok, hanem mindségileg megval-
tozott sajatsaguak, mert a kémiai kotést az
atomok kiilsé elektronjai mozgasanak, ill.
allapotdnak megvaltozdsa valdsitja meg.
Gondoljunk e vonatkozasban pl. a fémnéat-
rium és a késéban 1évé natriumion kiilén-
bozéségére. Ezért nem szabatos, ha azt
mondjuk, hogy a kémiai individuumok ato-
mokbol allanak: szabatosabb ugy kifejezni
a tényeket, hogy atomokbol keletkeztek.
Szabatosan ugy is leirhatjuk a valésagos



helyzetet, hogy a kémiai individuumok
atomtorzsekbol és az 6ket osszeflizé elekt-
ronokbdl allnak. (Atomtorzs az atommag -
a kémiai kotésben részt nem vevo elektro-
nok.)

Atomokra — és nem még kisebb alkotéré-
szekre — utalni azonban mindenképpen sziiksé-
ges. Egyrészt ui. 0,1—10 eV nagysagrendl ener-
gidkkal egyértelmien kiiloénvalaszthaték az ato-
mok a kémiai individuumokbol, és visszaallitha-
tok eredeti sajatsagaik, masrészt az atomoknal
kisebb alkatrészek (az atommagok ill. az elemi
részecskék) nem valtoznak meg a kémiai folya-
matokban. Az atomok tehat (kiilsé elektronhé-
juktol eltekintve) kémiai valtozdsokban ma is
valtozatlanoknak, oszthatatlanoknak tekinthe-
tok.
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Az el6zéekben vazolt értelmezéssel 6sszhang-
ban a kémiai szerkezet fogalma arra vonatko-
zik, hogy a kémiai individuum milyen atomok-
bol keletkezett, milyen geometriai elrendezédés-
ben és mekkora kolesonos tavolsagban helyez-
kednek el benne az atomtorzsek, milyen allapot-
ban vannak a kémiai kotést létrehozéd elektro-
nok (vagyis milyen jellegli a kémiai kotés), mely
atomtorzseknek szamottevo a kolesonhatasa egy-
méssal és mekkora er6k szarmaznak ettol, mi-
lyenek az atomtorzsek periodikus mozgésai
egyensulyi helyzetik korul, milyen szerkezeti
alegységek (atomcsoportok, ionok, molekuldk)
vannak jelen. A kémiai szerkezet leirasanak azt
is figyelembe kell vennie, hogy a kémiai indi-
viduumok o©néllésaga, lezart mivolta csak vi-
szonylagos. Gyenge vonzoerdk (és persze meg-
felels taszitoerdk) mindenféle kémiai individu-
umok kozott mukodnek. Ezek idézik el tobbek
kozott pl. a gazok cseppfolydsodasat és a folya-
dékok kristalyosodasat.

A kémiai szerkezettel kapcsolatban felmertl-
het a kétely: vajon megdllapithaté-e egyértel-
muen az atommagok, illetve atomtorzsek koleso-
nos helyzete a kémiai individuumban, amikor
tudjuk, hogy az elektronok helyzetének ilyetén
megallapitasa az atomban nem lehetséges. Erre
a kérdésre a Heisenberg-féle hatarozatlansagi
relacio ad valaszt. Eszerint m tomegu részecske
x koordinata menti helyzetének 4x hatarozat-
lansdga és sebességének Av hatarozatlansaga
kozott a

h

=

Osszefliggés érvényes (h a Planck-allando). Az
elektron tomegének kicsinysége folytan az elekt-
ron helyzetének hatarozatlansaga az atomban
olyan nagysagrendii, mint az atom mérete. Nin-
csen tehat értelme a pontszeriinek képzelt
elektronok atombeli pontos helyzetér6l beszélni.
Az atomok tomege azonban legaldbb kétezer-
szer, de altaldban tobb ezerszer nagyobb az
elektronok témegénél, ezért helyeztiik hatéaro-
zatlansaga elenyészden kicsi a molekuldak (ato-
mokndal nagyobb) méreteihez képest. A kémiai
szerkezet vonatkozdsiaban tehat joggal beszél-

hetink az atommagoknak (illetve atomtorzsek-
nek) a kémiai individuumokban elfoglalt hely-
zetérdl, illetve geometriai elrendezdédésiikroél.
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A kovetkezé kérdés, hogy miként lehet meg-
ismerni a kémiai szerkezetet. A mult szazad
masodik feléig visszanyulo legrégibb kozvetett
modszer tudvalevéen a kémiai sajatsagok tanul-
manyozasa. A makroszkopikus kémia sajatsa-
gok tk. laz adott kémiai individuum atalakula-
sainak, kémiai reakcidinak Osszességébol adod-
nak. Mivel a kémiai individuumok Kkozotti kol-
csonhatasok kovetkezményei a kémiai szerke-
zett6l fliggenek, a kolecsonhatasok makroszko-
pikus termékeibdl bizonyos hatarok kozott
vissza lehet kovetkeztetni a kolesonhatasban
résztvevok kémiai szerkezetére. Szazadunk ele-
jéig ez volt a kémiai szerkezetkutatas egyetlen
modja. Valamely kémiai individium szerkezeté-
nek ily modon valé kutatasa tk. az adott indivi-
dium elpusztulasaval jar egytitt. Ezen az aron is
csak hozzavetéleges kvalitativ képet lehetett
kapni a kémiai szerkezetrol.

A Kkémiai individuumok roncsolédsa nélkiili
szerkezetvizsgalatokat az atomfizika kibontako-
zasa tette lehetévé, ami szazadunk tizes éveitol
kezd6dben indult meg, és kvantitativ eredmé-
nyekhez is vezetett. E vizsgalatok zéme a kémiai
individuumok altal elnyelt és kibocsatott, illetve
szort elektromagneses sugarzason, tovabba az
elektronok és neutronok szorédasan, illetve in-
terferencidjan alapszik.

A kémiai individuumok szerkezetének geomet-
riajat, vagyis az atomtorzsek egyensulyi helyze-
tének térbeli rendjét féleg a rontgen-, valamint
elektronsugarak interferencidjanak (diffrakcio-
janak) vizsgalata, tovabba a molekulaszinképek
révén lehet meghatarozni. A molekulaszinképek
tanulményozéasabol a kémiai individuumok me-
chanikai (dinamikai) sajatsdgaira, vagyis az egész
rendszernek és részeinek forgéasara, rezgésére,
az atomtorzsek kozott miukodé erdk nagysagara
¢és iranyara is lehet kovetkeztetni. A lathato és
az ultraibolya szinképek tanulmanyozasa mellett
mind nagyobb fontossagra tesz szert az infra-
voros, a mikrohullam, illetve a radiéfrekvencias
spektroszkopia, valamint a magneses rezonancia
jelenségeit felhasznald spektroszkopia. Mindezek
alapjan meghatarozhaté a kémiai individuum-
ban kialakult elektronburok szerkezete, felderit-
heték az atommag és az elektronburok koleson-
hatasai, s ezaltal részletesen vizsgalhatok a ké-
miai kotések tulajdonsagai. A molekuldk elekt-
romagneses szerkezetére értékes kovetkeztetések
vonhatok a dielektromos allando, a torésmutato,
az optikai forgatoképesség, valamint a magneses
tulajdonsagok elemzésébdl is.
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A kémiai individuumok hatarozott szerkezett
anyagi rendszerek, amelyekben az Oket alkotd
atomtorzsek Osszekapcesolédnak, de megtartjak
viszonylagos kiilonallasukat, illetve 6nallosagu-
kat. Ebb6l kovetkezik, hogy a kémiai individuu-

mokban — mint minden hatarozott szerkezeti
anyagi rendszerben — ellentétes erék mukod-
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nek. Egyrészt vonzzak egymast az atomtorzsek,
s ennek hatasara kozelednek egymashoz, maés-
részt, amint elég kozel keriiltek egymashoz, ta-
szitoer6k ébrednek, amelyek a kolcsonos tavol-
sdg csokkenésével rohamosan novekszenek. Mi-
vel a vonzd erdék kisebb meértékben noéveksze-
nek az atomtorzsek egymashoz kozeledtével,
mint amilyen mértékben a taszitéo erék novek-
szenek, egy bizonyos tavolsagban a taszité erék
egyenlévé lesznek a vonzd erdkkel. Ebben a
helyzetben az atomtorzsek kolesonhatasanak
ered6je nulla, ez felel meg egyensulyi helyze-
tiknek. Ez az egyensuly azonban csak viszony-
lagosan idéz el6 nyugalmi allapotot, valdjaban
az atomtorzsek rezegnek és foroghatnak az
egyensulyi helyzetliik kortl, éspedig anndl na-
gyobb energiaval, minél magasabb a hémérsék-
let. (Ebbdl persze az kbvetkezik, hogy pl. kémiai-
lag teljesen tiszta vegylletek egyes molekulai
sem teljesen azonosak egymassal, mert alkatré-
szeik pillanatnyi rezgésallapotai altalaban k-
16nbo6z6ek; vagyis a kémiai azonossag is csak vi-
szonylagos.)

A kémiai individuumok tehat csak a vonzas
és taszitas dialektikus ellentétének egysége ré-
vén johetnek létre. Ha az atomok nem vonzzak
egymast (illetve a vonzas hatdétavolsadga Kisebb,
mint a taszitasé), akkor nem kapcsolédnak egy-
mashoz az atomok. Ha viszont nem taszitanak
egymast az atomtorzsek, akkor nem helyezked-
hetnének el hatarozott szerkezet szerint viszony-
lag elkiloniilten, hanem teljesen 6sszeolvadna-
nak, vagyis a kémiai individuumban nem len-
nének atomtorzsek megkiilonboztetheték. Mivel
sokféle vizsgalattal kétségtelenlil megallapithato
az atomtorzsek viszonylag elkiilontilt 1éte a ké-
miai individuumokban, kétségtelen a taszito
er6k jelenléte is. A taszité er6k nagysagara
utal egyébként az is, hogy milyen nagy eré kell
szilard vagy cseppfolyos testek Osszenyomaésa-
hoz, vagyis atomjaiknak az egyensulyi helyze-
tikon tuli kozelitéséhez.

Erdemes megjegyezni, hogy vannak a termé-
szetben részecskék kozotti olyan kolesonhaté-
sok, amelyekben csak vonzds érvényesiil, és el-
marad a taszitas. Ilyen egyebek kozott az elekt-
ron és a pozitron fotonna alakulasa. Elektron és
pozitron egymashoz kozeledése sordan nem éb-
red taszitas, ezért oly benséleg egyeslilnek egy-
massal, oly mélyrehatéan alakulnak at, hogy a
belélik keletkezé fotonban mar nem kiilonboz-
tetheték meg viszonylag kiilonalldo maradva-
nyaik. A szokott értelemben kozelitéleg sem 4l-
lithatjuk, hogy a foton elektronbol és pozitron-
bol all.

# ok ok

A kémiai individuumokban mikodd vonzas és
taszitas egyarant az elektronok mozgéséaval, il-
letve allapotaval fligg Ossze. A vonzast, ami a
kémiai kotést idézi elS, az atomok legkiils6 hé-
janak az elektronjai valositjdk meg. Ezeknek a
kémiai kotés létrejottekor megvaltozik a moz-
gasa, illetve a kvantumallapota, tobbnyire rész-
ben vagy egészben egyik atomroél a4t is mennek
egy masikra. Mivel a kiils6 elektronhéj allapota
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tobbnyire nem gombszimmetrikus, a kémiai ko-
tések gyakran iranyitottak a térben, és a koto
elektronok allapotatol, illetve kolecsonhatasaitol
fuggdéen specifikusak.

A taszito er6k zommel az atomtorzsektol szar-
maznak, vagyis az atomoknak a kivilrél szami-
tott masodik elektronhéjatol erednek. Mivel ez
a héj gyakran kozelitéleg gombszimmetrikus le-
zart héj, a taszito erék kémiailag kevésbé speci-
fikusak, mint a vonzo6 erék. Az atomtorzsek ko-
zotti taszito er6k — amelyek viszonylagos ki-
lonallasukat idézik el6 — lényegében attol a kol-
csonhatéstol szarmaznak, amelyre a Pauli-féle
»tilalmi elv”’ vonatkozik. Eszerint egy atomi
erdk altal 6sszekapesolt anyagi rendszerben (,,ré-
szecskében”) nem lehet két vagy tobb olyan
elektron, amelynek azonos az &llapota, vagyis
mind a négy kvantumszama azonos. Ha az atom-
torzsek annyira kozelitenék meg egymast, hogy
elektronhéjuk egymasba hatol, akkor ebben ket
vagy tobb azonos allapotu elektron lenne. Ezt
pedig nagy taszito er6 ébredése akadalyozza
meg. Mivel az atomtorzsek alapallapotukban
tobbnyire gémbszimmetrikusak és elektronjaik
a kémiai reakciokban nem gerjesztédnek, az egy
atomtorzsbol kiinduld taszitasnak altalabar
nincs kitlintetett irdnya, és kevéssé specifikus.

® ok ok
Az atomok kozotti vonzé erét — ami a ké-
miai kotést létesiti — az egymassal Osszekap-

csolodé atomok kiils6 elektronhéjaban levd
elektronok mozgdsdnak, illetve dllapotdinak meg-
vdltozdsa idézi els. Ez az allapotvaltozas nagyon
sokféle lehet (sokféle lehet a kvantumallapotuk).
Ennek folytan a kémiai er6k nagyon valtozato-
sak, specifikusak. Fé vonasaiban konnyen atte-
kinthet6 a kémiai kotés, részleteiben, finoman
arnyalt individualitasaiban azonban — amelyek
a vegyuletek sajatsagainak belathatatlan valto-
zatossagat idézik el6 — rendkiviil bonyolult je-
lenség a kémiai kotés. Részletes elméletén még
napjainkban is dolgoznak a tudésok.

F6 vonasaiban, a dominal6é hatasok tekinte-
tében a kémiai kotések tudvalevéen harom nagy
csoportba sorolhatok: az ionkotés, a kovalens
kotés és a fémes kotés csoportjaba, amelyeken
belil azonban sok a valtozat, és amelyek kozott
sok az atmenet. Mindezek mélyebb megértése,
illetve elméleti megkozelitése csak a kvantum-
elmélet idevonatkoz6 adgazata: a kvantumkémia
révén lehetséges. Ennek részletesebb targyalasa
messze meghaladna az altalanos iskola és a ko-
zépiskola szinvonalat. Arra azonban torekedni
kell, hogy a kvalitativ (esetleg félkvantitativ)
szemlélet lényeges vonasaiban ne legyen ellen-
tétben a kvantumkémia szemléletével. Es ez
megvalosithaté a kémia irant nem kiilonésen ér-
dekl6d6 tanulok szadmara is elfogadhaté modon.

Viszonylag legegyszertbb az ionkotés, ami fé-
mek és nemfémek kozott tudvalevéen azaltal 1é-
testil, hogy a fématomroél egy vagy tobb elekt-
ron (un. vegyerték-elektron) megy at a nemfé-
mes jellegli atomra, illetve atomcsoportra. Ezal-
tal pozitiv és negativ toltést ionok (pl. Nat



és Cl7) keletkeznek, s ezek elektrosztatikus von-
zasa tartja ossze a kémiai indviduumot (pl. a ké-
sokristaly). A kulonféle korszeru szerkezetvizs-
galdo modszerekkel egyértelmien kimutathato,
hogy az ionkristdilyban és olvadékaban nincsenek
molekuldk (a k6ésoban nincsen NaCl molekula),
hanem a szabalyos geometriai rendben, egyenle-
tes eloszlasban elhelyezked6 ionoknak az egesz
kristalyra kiterjed6 térbeli halozata alkotja a
vegylletet. Az elektrosztatikus vonzoerék nagy-
saganak és a térbeli halézat merevségének ko-
vetkezménye az ionkristalyok viszonylag nagy
keménysége, magas olvadaspontja és kis go6z-
nyomasa. A kristalyracsban uralkodd rend szét-
rombolasahoz csak viszonylag magas homérsék-
leten elegend6 a termikus energia, és még na-
gyobb energia sziikséghes ahhoz, hogy egy-egy
clektromosan semleges molekula kiszakadjon a
kristalybol. Goézallapotban ui. az ionkotésu ve-
gylletek is valodi molekuldkbol allnak (pl. a ké-
so gézében NaCl molekulak vannak).

Taldlkozunk azzal az ,alhirrel”, hogy az ion-
kotés megértheté a klasszikus makrofizika alap-
jan, hiszen a Coulomb-féle elektrosztatikus von-
zasrol van szo. Ez azonban csak részigazsag, és
ez a hir alaptalan, mert a klasszikus fizika alap-
jan érthetetlen, hogy miért megy at egy elekt-
ron a fématomrol a nemfémes atomra. Erre csak
a kvantumelmélet ad magyarazatot; vagyis
még ebben a legegyszertbb esetben is kivilag-
lik: a makrofizika térvényei nem eléggé hiven
és nem elég mélyrehatoan irjak le a valdsagot
ahhoz, hogy megértheték legyenek az atomok
vildgadnak a folyamatai. Az atomok elektronjai-
nak és egyéb alkatrészeinek a mozgastorvényeit
a kvantumelmélet irja le, amely az anyag olyan
sajatsagaival, illetve mozgastorvényeivel is fog-
lalkozik, amelyek a makroszkopikus testek fo-
lyamataiban, illetve mozgastérvényeiben koz-
vetleniil nem mutatkoznak meg.

A kémiai kotések masodik f6 tipusa a kova-
lens kotés. Ezt olyan elektronok valositjak meg,
amelyek egyidejlen, kollektive tartoznak két
vagy tobb atomtorzshéz, amelyek mozgasanak
palyaja — képletesen szélva — két vagy tobb
atomtorzset vesz koriil. A kovalens kotések leg-
tipikusabb példaival a kémiai elemek kétatomos
molekulaiban talalkozunk: pl. a Hy molekuldban
a kotést létesité két elektron egyenletesen veszi
koriil a két hidrogénatom-magot. Helyesebben
szolva a két elektron atlagosan egyenletes toltés-
eloszlast idéz el6 a két atommag korul, a mole-
kula elektromosan szimmetrikus, a pozitiv és a
negativ elektrgmossag sulypontja egybe esik.
Hasonléan ko#6s — mintegy kollektivizalt —
elektrénok révén valésulnak meg a kovalens
kotések kiilonboz6 atomok kozott (pl. HC1, HyO).
Ezekben azonban az elektronok nem teljesen
egyenletesen oszlanak el a két kiilonbozé atom-
torzs kozott, aminek kovetkeztében az atom-
csoport, illetve a molekula nem szimmetrikus.
A kotést létesité elektronok az egyik atomtérzs
kozelében atlagban hosszabb ideig tartozkodnak.
mint a masik kozelében, ezért nem esik egybe
a pozitiv és a negativ elektromossag sulypontja,

két polus alakul ki, illetve az atomesoport
polaris.

A domindl6 kozvetlen hatasokat tekintve alta-
laban az egy vegyértéknek megfelel6 tipikus
egyszeres kémiai kotést egy elektronpar (vagyis
két ellentétes spinii elektron) létesiti, amelyek
mozgasa két atomtorzset vesz koril. Mas szoval
a klasszikus kémia szerkezeti képletei egy vegy-
értékvonalanak a legegyszeribb tipikus esetek-
ben egy elektronpar felel meg, amit az ujabb
tipusu szerkezeti képletekben két ponttal szokas
jeldlni (pl. H :Cl; H : N : H).

H
Kettés kotést a legegyszerlibb esetekben két
elektronpar, harmas kotést pedig harom elekt-
ronpar valosit meg.

A kovalens kotést létesité elektronok allapota
az Osszekapcsolt atomok kvantumallapotaibol
alakul ki, s bizonyos mértékig 6rokli ezek sajat-
sagait. Ha pl. az atom s kvantumallapotu elekt-
ronjai létesitik a kotést, akkor az innen szar-
mazod vegyértéknek nincsen hatarozott térbeli
iranya, mert az s-allapotban gémbszimmetrikus
a toltéseloszlas. Ha viszont az atom p kvantum-
allapotat foglaljak el a kotést létesito elektro-
nok, akkor a téluk szarmazé vegyérték a térben
hatarozott iranyu, mert a p-allapotokban az
elektroneloszlas nem gombszimmetrikus, hanem
harom egymaésra meréleges iranyban elnyujtott
alaku. Ez az oka pl. annak, hogy a H,O molekula
haromszog alaku, az NH3 molekula pedig harom-
oldalu piramis alaku: az alapharomszog csucsai-
ban a harom hidrogénatom van, a piramis csu-
csan pedig a nitrogénatom. Ha s és p allapotu
elektronok egylitt vesznek részt a kémiai koté-
sekben (pl. a szén egyszeri vegytileteiben), akkor
a tér egyenletesen elosztott négy irdanyaba mu-
tatnak a vegyértékek, és tetraéderes atomelren-
dez6dés alakul ki. Ha tobb atom vagy atomcso-
port kapcsolodik egymashoz, akkor ezek tobbé-
kevésbé megvaltoztatjdk a vegyértékek ira-
nyultsagat.

A kovalens kotést 1étrehozé elektronok okozta
toltéseloszlas hatarozott irdnyu maximumai, va-
gyis a kovalens vegyértékek térbeli iranyitott
mivolta az oka annak, hogy a kovalens kotésu
molekulak sokféle alakuak. Ennek nagy szerepe
van a vegyiletek rendkiviil sokféle és differen-
cialt sajatsagaiban. A molekuldk térbeli alakja-
nak a sajatsagokkal valé osszefliggéseivel fog-
lalkozik a sztereokémia.

A kovalens kotések ugyan nem merevek, ha-
nem bizonyos mértékig elhajlithatok és nyujtha-
tok (ezért rezeghetnek a kovalens kotéssel 6sz-
szekapcsolt atomok), de a kovalens kotéssel 6sz-
szekapcsolt atomok kolesonos elhelyezkedése
nagy mértékben és tartosan csak a kémiai koté-
sek elszakadéasa révén valtoztathaté meg. Ezért
merevek, illetve nem sajtolhatok, nem hengerel-
heték, kalapalassal nem alakithatok a térbeli ko-
téshalozatu szerves anyagok (pl. a bakelit és sza-
mos mas muanyag). A hosszi atomlancokat tar-
talmazé makromolekuldkbél 4116 anyagok nyujt-
hatok, ill. hajlithatok (pl. a kauesuk, a PVC), de
tartos alakitasuk csak kovalens kotések elszaki-
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tasa (vagy uj kotések 1étesitése) altal lehetséges,
ami nagy energiat igényel (pl. magas hémérsék-
letre hevitést).

A kémiai kotések harmadik f6 csoportjat a
fémes kotés alkotja. Szilard és cseppfolyds alla-
potban a fématomokrol az ionkotéshez hasonldan
leszakadnak a kilsé elektronok, de — az ion-
kotéssel ellentétben — nem csatlakoznak maés
atomhoz, hanem a pozitiv fémionok kozott tob-
bé-kevésbé szabadon mozogva (mintegy elekt-
rongazt képezve) tartjak Ossze a fématomokat.
A fémes ko6tés eszerint bizonyos mértékben ha-
sonlit az ionké6téshez, de egyben a kovalens ko-
téshez is, mert tobb atomtorzshoz kollektive tar-
tozo elektronok valositjdk meg, de nem lokali-
zalva. A kils6 elektronok leszakadasa utan visz-
szamarado6 ionok tobbé-kevésbé gombszimmet-
rikusak, kotéseik csak kevéssé iranyitottak.
Ezért alakithatok a fémek tartésan pl. henger-
léssel, sajtolassal vagy kalapdlassal. E mivele-
tek kozben a fémionok mintegy elgordiilnek
egymason, és kolesonos helyzetik viszonylag
nagy mértékli megvaltozasanak a hatésara sem
szakadnak meg a kapcsolataik. A fémes kotés
sokkal kevésbé valtozatos, mint a kovalens ko-
tés, és csak fématomok kozott valdésulhat meg.

d ok ok

A kémiai kotés fo tipusai idealizdlt hatdrese-
tek, a valosag tobbé-kevésbé gyszolvan mindig
eltér toluk.

Az idedlis ionkotésben két gombszimmetrikus
ion kapcsoléodnék ossze. Leginkdbb megkdozeliti
ezt a hataresetet a két legkisebb ionbol alls ve-
gytlet, a LiF. Kis mértékben azonban ebben a
vegyliletben is — és még inkdbb a tobbiben —
a pozitiv ion a kortlményektél fliggd mérték-
ben maga felé vonzza a negativ ion kiilsé elekt-
ronjait, a negativ ion pedig taszitja a pozitiv ion
kiils6 elektronjait, ami altal eltorzul, deforma-
l6dik mindkét ion gombszimmetridja. Més szo-
val ionkotések esetében sem teljesen igaz az,
hogy a kémiai kotést létesitd elektronok csak
egy atomtorzshoz kapcsolédnak, hanem a kiilsé
héj elektronjai tobbé-kevésbé mindkét atom-
torzs hatasanak ki vannak téve. Mivel a kova-
lens kotést jellemzi az, hogy két vagy tébb
atomtorzs egyuttes hatasanak kitett elektronok
valositjak meg, az elébb vazolt tényt ugy is ki-
fejezhetjik, hogy az ionkotésnek a valésigban
mindig van kovalens jellege is.

Maésrészt viszont a kovalens kotésnek tobb-
nyire van ionos jellege is. A koté elektronok ui.
tobbnyire nem egyenletesen oszlanak el az 6sz-
szekapcsolt atomok kozott, ezért az egyik atom-
torzs korul pozitiv, a méasik koriil negativ toltés-
felesleg (,,parcidlis toltés”) alakul ki, amelyek
elektrosztatikus vonzasa is hozzdjarul a kémiai
kotéshez. Ez pedig az ionkotésre jellemzd.

A kémiai kotés némely tulajdonsdga alapjan
meg is becsiilhets az ionkotésben a kovalens hd-
nyad, a kovalens koétésben pedig az ionos része-
sedés.

ok ok

Az a megallapitds, hogy egy-egy vegyérték-

vonallal jelképezett kovalens kémiai kotést egv
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elektronpar létesit, tobb vonatkozasban csupan
nagyon durva megkozelitése a valdsdgnak, s6t
sok esetben még kozelitésként sem fogadhaté el.
Elég chelytitt csak néhany bonyolité tényezére
ramutatni a sok kozul.

Igaz ugyan, hogy gyakran dominélé a kémiai
kotésben a két atomtorzset 6sszekoté elektron-
par (a kétcentrumos kotés), a valosdgban azon-
ban azok az atomok is hatnak egymaésra, ame-
lyek nincsenek ily moédon Osszekapesolva. Az
ilyen altalanosabb kolcsonhatasok is befolyasol-
jak a sajatsdgokat, és modositjak a kozvetlen
kotéseket. A kémiai individuumokban tehéat fi-
gyelembe kell venni az atomok kozotti 4ltalanos
kolcsonhatasokat, aminek kovetkezménye az,
hogy a molekula, ill. makromolekula viszonylag
egységes anyagi rendszer, amelynek sajdtsdgait
0sszes atomjainak Gsszes kélesénhatdsai szabjdk
meg. Sok esetben ill. némely vonatkozdsban bi-
zonyos kolesonhatasok domindlok lehetnek (eze-
ket jelezzlik vegyértékvonalakkal), masok vi-
szont alarendeltebbek.

De ez nem is mindig ill. minden vonatkozés-
ban van igy. Féleg sokszor nem is helytallo az a
nézet, hogy a koté elektronok két atommaghoz
tartoznak. Szamos nagy jelentdségl vegytlet-
csoport van, amelyekben tébb atom koélesonha-
tasa oly mérték, hogy a koté elektronok ketto-
nél tébb atomtorzshoz tartoznak egyenlé mér-
tékben (tébbcentrumos kotés). Ilyenek egyebek
kozott a benzol Gsszes szarmazékai, az élévilag-
ban oly fontos aromdas vegytletek. A benzol,
CyHg, molekuldjaban a hat szénatom gyurtt al-
kot, amelyben egyrészt két-két szomszédos szén-
atomot egy-egy elektronpar kot 0ssze, masrészt
hat elektron (az un. m-elektronok) egyenletesen
veszik koriil mind a hat szénatomot, és egysé-
ges elektronburkot alakitanak ki az egész mo-
lekula koril. Képletesen ugy is kifejezheté ez,
hogy a hat w-elektron az egész molekulat atfogo
molekulapalyakon mozog. Ezektél az elektro-
noktol, ill. az altaluk létesitett egységes burok-
tol erednek a benzolnak és szarmazékainak a
jellemz6 specifikus tulajdonsdgai, amelyek a
klasszikus vegyértékelmélet alapjan semmikép-
pen sem értheték.

Tobbcentrumos kotés, ill. egységes elektron-
burok tobb atombol Gsszetevédé csoport koriil
nemcsak a szerves vegyliletek korében elterjedt,
hanem a szervetlen vegytliletek korében is. PL
a szulfationt, SO —, is egységes elektronburok
veszi koril, aminek kovetkeztében a négy oxi-
génatom egyenléen kotédik a centralis kén-
atomhoz. Tévesnek bizonyult tehat a régi vegy-
értékelméletbdl szarmazo azon kép, amely sze-
rint a szulfationban két oxigénatom kettés ko-
téssel, a masik keét oxigénatom viszont egysze-
res kotéssel kapesolodik a kénatomhoz.

Messze vezetne a kémiai individuumokban
mukodé kolesonhatasok tovabbi részletezése.
Tudomasul kell venniink azt a tényt, hogy a ké-
miai individuumokban az atomok ko6zotti kol-
csonhatas altalanos. Egyesek koziilik dominal-
hatnak, mésok esetleg kevésbé feltlinek, de a



valésagban az osszes kolesonhatasok egytittesen
alakitjak ki a kémiai sajatsagok azon rendkiviili
valtozatossagat, individualitasat, finoman diffe-
rencialtsagat, amivel a belathatatlanul sokréti,
sokoldalu és sokszinl élettelen és él6 természet-
ben, valamint a mesterségesen el6allitott anya-
gok korében talalkozunk.

A vegyértékvonalakkal felirt klasszikus szer-
kezeti képletek mindezt a sok finomsagot figyel-
men kivil hagyjak, és csak a dominans — vagy
dominansnak vélt — koélesonhatasokat vazoljak.
Ezért a szerkezeti képletek csak nagyon egysze-
rigitve, sematizalva tiikrozik a kémiai sajatsa-
gokat, s6t sok esetben téves kovetkeztetésekre
is vezetnek.

Ez még ismeretelméleti zavarokra is okot ad-
hat. Abboél ui., hogy a primitiv moédon felirt
szerkezeti képletek sok esetben nem adnak sza-
mot a vegyiiletek sajatsagainak a részleteirdl,
egyesek arra kovetkeztetnek, hogy a molekulak
szerkezete nem ismerhet6 meg. Ez az idealista
nézet azonban alaptalan. A modern kémia sok-
féle fizikai modszer és korszer(i muiszer segitsé-
gével naprél napra pontosabban ismeri meg
kvantitative is a kémiai individuumok valédi
szerkezetét, és értelmezi ennek alapjan a ké-
miai anyagok sajatsagait részleteikben is mind
hivebben.

A rendkiviil sematizalt vegyértékvonal hasz-
ndlata, a szerkezeti képletek hagyomanyos iras-
modja tk. mar régen idejét milta. A vegyérték-
vonalak szinte minden esetben mast jelentenek.
A kot6 elektronoknak pontokkal valé jelképe-
zése, ill. az elektronburkot mechanikusan abra-
zol6 kalotta modellek sokat segitenek, de még
ezek sem olyan képei a val6sdgnak, amelyek ki-
elégitenék a mai igényeket. Korszerl 4j szimbo-
lika kidolgozasara torténtek kisérletek, eddig
azonban egyik sem vezetett altalanosan elfogad-

haté eredményekre.
# ok ok

Végezetiil figyelmet érdemel még egy meg-
jegyzés. Tudomasul véve a kémiai individuu-
mok atomjainak &ltalanos kolecsonhatésait, in-
dokolt a kérdés, miként adodik a klasszikus ké-
midnak két egyszeru alaptétele: a vegyértékek
egészszamusaga és telithetésége. Noha ma mar
tudjuk, hogy e tételek is csak kozelitéek, de elsé
kozelitésben mégis érvényesek.

A vegyértékek egészszamusiga és telithetGsé-
ge a kvantumelmélet alapjan magyarazhato.
Egy atomhoz normalis kortilmények kozott csak
annyi elektronpar kapcsolédhat, amennyi alap-
allapotban az n, 1 és m l;vantumszémok altal
jellemzett kvantumallapotok (energiaszintek)
szama a kiilsé héjban. Ez pédig az atom rendsza-
matol (magtoltésétsl) fliged egész szam. Tehat
egy atomhoz csak egészszamu elektronpar kap-
csolodhat. Ha a kiilsé héj valamennyi kvantum-
allapota igénybe van véve (vagyis be van téltve
elektronokkal, amelyek egy része tobb atomhoz
is tartozhat), akkor tovabbi elektronok mar nem
létesithetnek kémiai kotést, ilyen kortilmények
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kozott tovabbi vegyértékkapcesolatok mar nem
valésulhatnak meg: bekovetkezik a kémiai teli-
tettség. A vegyértékek egészszamusaga és telit-
het6sége eszerint a kvantumaéllapotok egészsza-
mokkal jellemezhet6 diszkrét voltabol kovet-
kezik.

Nem hagyhaté azonban figyelmen kiviil,
hogy az egészszamusag és a telithetdség
csak kozelitfleg érvényes. Atomok, ill. mo-
lekuldk ui. nemcsak a klasszikus értelem-
ben vett vegyértékkotésekkel (vagyis egyik
atomrol, ill. atomcsoportrol a masikra rész-
ben vagy egészen atmend elektronok &ltal)
kapcsolodhatnak egymaéshoz. Pl. polaris mo-
lekuldk dipoélusainak egymasra vagy ionokra
kifejtett hatésa, tovabba nempolaris molekulak
kolesonos deformacidja folytan keletkezett di-
polusok hatésa is elGidézheti két vagy tobb —
kozonséges értelemben telitett — kémiai indi-
viduum Osszekapcsolodasat. Az ilyenféle tun.
van der Waals-féle erék okozta kapcsolatok
azonban &ltalaban sokkal lazdbbak, mint a szo-
ros értelemben vett kémiai kotések. A klasszi-
kus vegyértéken tulmend kiilonleges kémiai ko-
téseket létesithet a hidrogén is, amelynek atom-
jai — a korabbi nézetekkel ellentétben — nem-
csak egy, hanem két mas atommal kapcsoléd-
hatnak. A masodik kapcsolat (az an. hidrogén-
kotés vagy hidrogénhid) ugyan sokkal gyen-
gébb, mint az els6 (a klasszikus vegyértéknek
megfelel$), mégis igen nagy szerepe van az élet-
telen és él6 természetben egyarant.

% %k %

Egy el6adasban (még ha hosszura nyulik is) a
kémiai szerkezetre vonatkozé korszer(i nézetek-
nek csak néhany vonasarol lehet sz6. Azt hi-
szem, az altalanos és kozépiskolai oktatasban
sem lenne helyes tulsagosan elmélyedni a rész-
letekben. Inkabb a korszerd szemlélet kialaki-
tasara kellene torekedni.

Ehhez kivantam némi segitséget adni azzal,
hogy a korszerl szemléletnek a hagyomanyos-
tol eltéré néhany vonasarol széltam.

PE3IOME

IMocsie onpejiesieHHst NOHSITHSI XUMHUECKOH CTPYKTYPHI
H conmep>KaHusl JIHCUHTIJIHHBI XHMHH aBTOPOM ITOleOﬁHO
o0Ccy)KleHa XHMHuYecKast CTpyKrypa. Ha mpumepax Ha-
IJISIIHO TIOKAa3aHbl OCHOBHBIE THIBI XHMHYECKHX CBsI3eH.
O6pamaercs BHHMaHHe W HA TO, YTO CBOHCTBA MOJIEKYJIbI
onpejesieHbl Bsaumoneﬁcrnnem BCEX ee aTOMOB. HHKOHE]I
MO{YePKHBAETCST aBTOPOM, UTO NPH 00VUeHHH XUMHH B 00-
mel ¥ cpefHeil MKO0JaX He MPABHJIBHO CIHIIKOM TJIYG0KO
BXOJIUTDH B TIOJIPOOHOCTH, & JIVUIIIE CTPEMHTBLCS K CO3/IaHHI0
COBPEMEHHOT0 B3rJIsija.

SUMMARY

After defining the concept of structure and topies of
chemistry the chemical structure itself is described in
detailes. The main types of the chemical bonds are pre-
sented by illustrative examples. Attention is called on
the fact that the properties of a molecule are determined
by the interaction of all of its constituent atoms. Finally,
it is emphasized, that in the basic and high schools it is
not proper to go into detailes but an effort has to be
made for developing an up-to-date aspect.

IVTK{EN
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