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Absztrakt

Mind a vegyészettel kapcsolatos ismeretek és stirédbb évezredes, mind
pedig a modern kémia kb. két és fél évszazadodnge alatt szamos eszkoz,
kisérleti moédszer, fogalmi megkozelités, illetvddmanyos elmélet tobbszori
paradigmavaltason keresztil érte el a mai fejlgt@kapotat. Az 0j paradigma
befogadasat részben a hasznossaganak, altalatisitemnak az objektiv
beladtdsa, részben perszeMmax Plancknak tulajdonitott — nem pusztan
szellemes, de sokszor helytall6 — megallapitaskialj (,az igazsag sosem
diadalmaskodik, csak kihalnak az ellenfelei”).

A kémiai tudomany terlleték példanak ok&ért, az aldbbi fogalmak,
illetve a hozzajuk kapcsolodd megkozelitések, edte@l emlithetk, amelyek
akar sorozatos paradigmavaltdsokon estek &t, mirguk vonatkoz6 mai
egyseéges allaspont kialakult:

* ahbtermészete és eredete;d@mhyagelmélet; atkinetikus elmélete, ath
és az energia kapcsolata, az energiamegmaradésyérv

* az égeés jelensége és folyamata; a ,flogisztonetinée égéd avoisier
féle értelmezése; az égések és langok kinetikajaeéhanizmusa;

» sav-bazis fogalmak, és a kapcsoldédo kisérleti wpladok; a sav-bazis
elméletek és korlataik;

* a kémiai kotés oka, tulajdonsaga, kialakulasa; deimééletek; a
kvantummechanika szerepe a kémiai kotés értelmeepsé

Az eléadas soran a felsorolt témékon keresztul fogunékirgst nyerni a
kémiatorténet paradigmavaltast hozo6 ,nagy pillaibata
Kulcsszavak: kémiatorténet, dfogalom, égéselmélet, sav-bazis elmélet,
kémiai kotés




Bevezetés

A kémia a torténete soran szamos paradigmavaltésmsztil érte el a mai
fejlettségi allapotat. A Kkulonbéz korszakokban sziletett paradigmak
parhuzamos jelenléte, ,egymas mellett élése” udgkora altaldnos
jelenségnek szamit, ami példaul az egyetemi oksgtiéjén nem kis kihivas
elé éllitja a valtozatos kémiai diszciplindkkal esked hallgatokat. Szamukra
az egyik legnehezebben teljesitheieladat a kulonféle szemléletmodok
elsajatitasa, ,helytikon” valdé kezelése, amivelv@nlvaléan egy adott targyat
oktatd, illetve egy dikebb teriletet kutato ritkAbban szembesul. Példanak
okaért emlithétk a leir6d jelled szervetlen és szerves kémiai tankonyvek,
melyekben jol megférnek egymas mellett a kémiairkezetet, illetve
reaktivitast (pl. szamitdsos kémiai szinten) mag@E@r— akar csak néhany
évtizede kialakult elméleti és/vagy kisérleti mperek, valamint a
molekulak szintézisét (pl. vegyértékvonalakkal) b&atd, 100-150 éves
hagyomanyra visszatekinképletirasi szokasok.

Az aldbbiakban néhany, a kémidban kozponti szergerd fogalom
kialakuldsanak, érvényességi tartomanyanak, tartadmtositasanak, illetve
— meghaladottsdga, elavuldsa miatt — esetlegespkiganak” illusztraldsara
mutatok be példakat.

A hoérél (és a kapcsolodo fogalmakrdl) alkotott nézetek

A tudomény torténetéhez mérten is hoss#(télt el addig, ameddig a primer
érzékszervi ,meleg-hideg” tapasztalatbol kiindudvé, illetve a tbmérséklet
tobbé-kevésbé jol korulhatarolhaté fogalma kialaked a technikai-apparativ
hattér tekintetében ennek jeléntlokést adott a pontog$imerck megalkotasa
a 18. szazadbanFghrenheit Celsius Réaumu).2 Mai szemléletmddunk
szerint a fenti két fogalom leglényegesebb meghiiddtet sajatsaga az,
hogy a I6 extenziv, mig a dmérséklet (tkp. ,Batado képesség”) intenziv
fizikai mennyiségnek tekintedd

Atermészettudomany, ezen belll a fizika tortérenéldszont zsakutcanak
tint az an. Banyagelmélet dqaloricurm), amely — talan a legforradalmibb
paradigmavaltast hozé newton-i vilagRépendkiviili sikere ellenére —

! Ld. példaul: GREY, F.A. —SUNDBERG, R.A.: Advanced Organic Chemistry, Part ASpringer, 2007.; GITON, F.
A. — WILKINSON, G. — MURILLO, C. A. — BOCHMANN, M.: Advanced Inorganic ChemistrViley-Interscience,
1999.; SLOMONS T.W. G.—FRYHLE, C.B. —SNYDER, S.A.: Organic ChemistnyWiley, 2016.; bUSECROFTC.
E.—SHARPE A. G.: Inorganic ChemistryPearson, 2018.

2 https://en.wikipedia.org/wiki/Thermometer [2021211]
% Ld. NewTON f8 miivét: Philosophiae Naturalis Principia Mathemati¢z687).
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megle@ modon mégis uralkodé eszmévé valt a 18. szazadb&metikus
elméletet is hattérbe szoritVa kor felfogasa szerint ashnyag lényegében
rugalmas fluidum, nem semmisiteheg, illetve sulya nincsen (vagy nagyon
kicsi). Mivel a b sugérzas utjan valo terjedésének lébége ismert volt mar
abban az iében, ezért azt a kalorikum ,éteri rezgéseinek’rtekiék, a fény
hullamainak, rezgésének analégiajar&ontos viszont tudatositani, hogy
szamos, ma is hasznalatasani fogalmunk (pl. Bmennyiség, faj, latens
ho, ill. tkp. a kalorimetria) megalkotasa — kilonésBiack munkassaganak
kdszonheien (1760 korul) — a danyagelmélet talajdban gyokerezik. Az
elmélet ingatag mivoltara ugyanakkor élesen rarmttt&®&umford grofjanak
nevezetessé valt agyufurdsi kisérlete (1798), meé&lysoran Kkorlatlan
mennyisé§ hoét volt képes dlallitani, ami szbges ellentétben volt a
kalorikumra vonatkozo6 uralkodo felfogassal. Bahyagon alapuld, mind a
mai napig tudoméanyos szempontbdl helytallé eredménykozil
vitathatatlanul a legjeletsebb a berégépek elméletileg elérhigt maximalis
hatdsfokdnak levezetése az @arnotciklus (1824) segitségével, illetve a
hévezetés egzakt targyalasat kinkurier-torvény (1822) megalkotasa. Mig
az ebbbi eredménynek egyik messzire haté kovetkezménye az
entropiafogalom bevezetésén keresztil — fontos epeér jatszott a
termodinamika 2. dtételének ké&sbbi kimondasaban, addig az utobbi a
matematika, a fizika, ill. Aaltaldban a tszaki tudoményok terlletén
kiemelkeden hasznosnak bizonyul6 Fourier-sorok, ill. Fouaiealizis
alapjainak lefektetéséhez jarult hozza. Erdemesgagggzni, hogy a modern
kémia megalapitojalavoisier a munkassaga soran végig hitt éatyag
létezésében!

A 19. szdzad kozep#tazonban felgyorsultak az események... A kémia
szempontjabol kiemelkédfontossagunak bizonyulessfelismerése (1840),
aki szerint a reakciok soran keletkezetimennyiség fuggetlen attol, hogy
milyen Gton és hany lépésben alakulnak &t a kidslulanyagok a
végtermékekké (Hess-tétel, a termokéntitétele)’ Tobbek kozottRobert
Mayer, Joule ill. Helmholtzmegfigyelései és kisérletei nyoman sziiletett meg
az 1840-es évek korul az energiamegmaradas torvélye klasszikus
termodinamika, amely végul elvezetett & ks a munkat a bélsenergia
fogalman keresztil dsszekapcsolo dtéfel megfogalmazasahoz — a ma
hasznéalatos alakja leginkabtelmholtznevéhez kéthét” Ennek értelmében a

4 SMONYI 2011.363.
® BRUSH1986.303.

© BALAZS 1996 477.
" SMONYI 2011.373.
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ho, illetve a munka ,energiafajta” helyett inkdbb —endezetlen, illetve
rendezett — energiakozlési formanak tekinitfedz 1850-es években sikerdilt
a kinetikus gazelmélet feltevéséibkiindulva a statisztikus mechanika
eszkoztaranak felhasznalaséaval eljutni az entrstaisztikus értelmezéséhez,
mely aztan kijeldlte az utat a termodinamika &ételének kimondasahoz
(Boltzmann Maxwell Clausiug. A statisztikus modszerek altalanositasa, a
termodinamikai potencidlok bevezetése, illetve am. (fdzisszabaly
formuldzdsa terén pedig mulhatatlan érdemei voliakak aGibbsnek,
akinek munkéssaga beiete a kémiai termodinamika 6nallo diszciplinava
valaséat. Zzarasképpen nem art megjegyezni, hogynaotenamika deduktiv
(axiomatikus) targyalasa sokkal egysidy elméleti apparatust igényel, ha
nem a hétkdznapi szemléletmdédunkhoz kozelebb alkid tekintjuk
alapfogalomnakRarkas Gyula 1895;Carathéodory 1909)°

Az égés értelmezése

Az eloz6 fejezetben targyalt ¢h fogalma az ember szamara mar (& t
megismerését kovaen dsszekapcsolddott az égés jelenségével, mdbpiuto
technoldgial, ipari szempontbdl is kiemelkefdntossagu tevékenységeket (pl.
tizgyujtas, fités, kohaszat) kisért. Efibkiindulva természetes igényként
merult fel az égés okanak felderitése, feltételeikérilményeinek pontosabb
megismerese, sebességének kontrollaldsa.

Az égésbl szolo el$, lényegében méar elméletnek tekinthet azaz a
cafolhatosag lehéségét is magaba foglal6 — felfogds az un.
flogisztonelmélet (a gorodlogisztosz sz6 jelentése: ,elégett”) alakjaban
testestit meg a 17. szazad vegén a mai Németorseégetén;
kiteljesedéséhez nagymértékben jarult hagtahl (1660-1734) munkassada.

A flogisztonelmélet (leegysziésitve) azt hirdette, hogy minden égheanyag

két részbl all: az éghet részlél, azaz flogisztonbdl, és az éghetetié@nlazaz

a ,deflogisztonizalt” részlil, ezek aranya viszont figg az anyagi ésiégbl

— minél nagyobb az é&bbi aranya az utébbihoz képest, az égés — melynek
soran flogiszton tavozik az anyagbdl — annal hedese jatszodik le. A
szdmos pontositdson é&tesett elmélet legnagyobb yduséga akkor
mutatkozott meg, amikor a fémek elégetése sordnméegk mind a
kiinduldsi anyag, mind pedig a visszamaradt égeéstler (,fémmész”)
tomegét, és annak novekedését tapasztaltdk (szepibem szénnel és a

8 FENYES1968.17.
9 HARMATHA 198258.
10BALAZS1996258271.
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kénnel); ennek magyarazataként kénytelenek voleliétélezni, hogy a
flogiszton lehet negativ tomégs.

A flogisztonelméletet visszavonhatatlaridvoisier preciz kisérletei, ill.
azok értelmezései céfoltdk meg, amelyek az oxigémzeégésben betdltott
kozponti szerepét bizonyitottak. AZErfekezés a kémia elemdir c. f6
miivében (1789} tovabba egységes alapokrol kiindulva, az oxigéelymek
gorog eredét ,savképsd” elnevezését i$ adta) mint alkoto elem jelenlétével
szarmaztatta le a savakat, illetve a bazisokat;diéegyenlet alakjaban irva:
sav = nemfém + oxigén, ill. bazis = fém + oxig@vdabba sé = sav + bazis.

A fentiek ellenére a flogisztonelmélet a kémiatiete sordn hasznos
szolgélatot tett azzal, hogy — szakitva az alkimi@okszor misztifikalo)
hagyomanyokkal — igyekezett tudomanyos alapokrayelzei az égés
folyamatanak magyardzatat. Az elmélet értelmezdtatia redoxi reakciok
koh&szati, metallurgiai szempontbdl 1ényeges vah&asdlogisztonleadasnak
— a mai fogalmaink szerint — tehat az oxigénfelvétazaz tagabb
értelemben: az oxidacio) felelt meg, a flogisztbrédtelnek pedig az
oxigénleadas (azaz redukcié). Ennek medielel pl. a sargafoszfor égése
— amely a savas karaktieoxid képfdéséhez vezet — az alabbiak szerint
formulazhaté a flogisztonelméletp (= flogiszton), ill. a mai felfogdsunk
tikrében:

foszfor —p = sav; azaz: P+ 5Q = ROyp (+ 6 HO = 4 HPQ)

illetve az ezzel ellentétes folyamat, azaz a fasgéntoxid szenes redukcioja
pedig a kdvetkeképpen:

sav 49 = foszfor; azaz: P, + 10C = P+ 10CO

Es végezetiil, ha egy nagy ugrassal napjaink mddesleti és elméleti
(szamitogépes kémiai szimulacios) égésvizsgalatilsaeyeire tériink r&,
akkor azok eizményeként feltétlentl hangsulyozni kell azon eréadyek
jelentbségét, amelyek leginkdbb a gyokds mechanizmusu eaiéziok
kinetikgjanak felderitésében — kilénoseremjonovmunkassaganak (1930-
as évek) koszonhgen — jatszottak kulcsszerepét.

11 Eredeti cimeTraité élémentaire de chimie

2| d. példaul: BICKMASTER, J.— CLAVIN, P.— LINAN, A. — MATALON, M. — PETERS N. — SVASHINSKY, G. —
WILLIAMS , F.A.: Combustion theory and modelirigroceedings of the Combustion Instit8@e(2005) 1-19.

13 /EMIONOV1961.
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A sav-bazis fogalmak és elméletek

Az égés Lavoisier altal értelmezett, lényegében a maival megegyez
felfogdsabdl kiindulva tehat a vegyulletek oxigétatiana szoros kapcsolatban
all azok sav-bazis sajatsagaVfah korai (Lavoisierelstti) sav-bazis fogalmak
természetesen a mar6 hatasnak, abasjety érzésnek a puszta érzékszervi
tapasztaldsan alapultak. A savak (latin néaeidum acere= savanyu) kozul
az eBs asvanyi savaknak szamos képvigelévszazadokkal ezt ismerték:

a 13. szazad elején kristalyviztartalmu vas(l)Hgzu,zold vitriol”), illetve
timsé hevitésével tudtak kénsavat nyerni; ennekitsEgevel viszont
salétrombal (kalium-nitratbdl) lehetett salétromesagballitani; utdbbit pedig
szalmiaksbhoz (ammonium-kloridhoz) adagolva az ekito legesebb
savhoz, a kiralyvizhezaua regid voltak képesek eljutif. A béazisok
(alkalidk, latin néveralcali, az arab eredital-qily = tkp. kihevitett névényi
hamu sz6bdl) kozul a natrium- és a kalium-hidrokid@r a 10. szazadod
sikerllt a hamu vizes kioldasaval, majd oltott nesskezeléssel kinyerni.
Szintén primer tapasztalatokbdl kiindulva mar régeegéllapitottak, hogy a
savak és bazisok egyittesen ,lerontjak” egyméas &émiajdonsagait (mai
szOhaszndlat szerint semlegédiitek). A 17. szazadbdracheniuskijelentette:
~-minden s6 két részh, savbdl és bazisbadl all” (1666), illetBoyle beszamolt

a lakmusz kémhatastol fuggszinvaltozaséarol (1663), kish pedig, a 19.
szazad elején, vilagossa valt, hogy vizes oldataiketik az elektromos
aramot. Lavoisier a savassag okanak még a nemfémes vegylletek
oxigéntartalmat tekintette (1776), dPavy kisérletei a tellarhidrogén
felfedezését kdvéen ramutattak arra, hogy a savak hidrogént tastzak
— mai szemmel nézve megmosolyogtatdé ennek a mpgakiamak az eredeti
megfogalmazasa (1809)telluretted Hydrogene, ..., a substance affording
another proof that Hydrogene is an oxideA modern szemlélethez
legk6zelebb &lléan, de még a kvantitativ sav-b&hiséletek megjelenése
elstt, Liebig volt az, aki a savakat olyan vegyuleteknek tekiafeamelyek
fémmel helyettesithéthidrogént tartalmaznak (1838).

Az elsh kvantitativ igényi sav-bazis elmélet megalkotéjabArrheniust
tisztelhetjik (1884), aki szerint a savak és adwkzblyan anyagok, melyek
(vizes) oldatukban elektrolitos disszociéciot szzmek el, de amig a savak
ennek eredményeképpen hidrogén-kationokat (protholddig a bazisok

14 A témahoz kapcsolédd részletes torténeti dsszddodIROSLAND, M.: Lavoisier's Theory of Aciditylsis 64.
(1973):3. 306325.

' https://web.archive.org/weh/20080731034027/Hitgh%. wvusd.k12.ca.us/webdocs/AcidBase/Acid-Base-
Properties.html [2021.01.27.]

18 https:/mww.ibchem.com/IBfibnotes/full/aab_htm/dcBase_History.htm [2021.01.27 ]
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hidroxid-anionokat juttatnak az oldatbaAz Arrhenius-elmélet jelleniz
hianyossagaként emlitliet hogy példaul az ammoénia — és egyéb,
hidroxilcsoportot nem tartalmazé vegyulet — baz#aga nem értelmezided
disszociacio segitségével (mivel ammonium-hidromidg nyomokban sem
képadik), valamint hogy nemvizes kdzegek esetén sezaighasznalhato.

Az emlitett korlatok kikliszobolésér8ronsted (1923) Uj definiciot
vezetett be, melydtowry késsbb tovabbfejlesztett (1928): disszociacio helyett
an. protonatmenettel jaré reakciot tételeztek falmelyben a sav a
protondonor, a bézis pedig a protonakceptor szeréplé be. Ennek
értelmében négy komponens, azaz két (konjugéltpaais par protonért valo
.versengéseként” formuldazhat6é a folyamat — az egWkmponens
leggyakrabban éppen maga az olddszer. Az elmélganagkor nem volt
képes elszamolni olyan tipust semlegesitési relkaiomelyekben hidrogén
egyaltalan nem (vagy legalabb is nem mobilis atar)kézerepel (pl. az
ammonia és a bor-trifluorid gazfazisu reakciéjaban)

A Bronsted-Lowry-elmélet meghaladasakdrgwis egy 0j sav-bazis
elmélettel allt & (1938): protonatmenet helyett nemkotkelektronpér
megosztasat tételezte fel a sav és a bazis koantt dativ kétés utjan),
amelyben a sav az elektronpar-akceptor, a bazig pedelektronpardonor. Az
elmélet segitségével, a fenti példan tal, szamoapkexképbdési reakciot
lehetett sikeresen értelmezni. Fontos megjegyegyanakkor, hogy a Lewis-
elmélet nem tudta kiszoritani a Bronsted—LowrytfdiEgfoképpen azért, mert
nem képes szamot adni a savak, ill. bazisok retadsségésl.

A teljesség kedvéeért, szinte csak felsorolasezer érdemes még
megemliteni az an. ,oldoszerelméletet” (1925), w-féle elméletet (1939),
illetve Uszanovics sav-bazis elméletét (1938). Az &lsszerint az
ondisszociacora képes oldoszer (pl. akar a vizpkas alakja a savnak, ill. az
anionos a bézisnak tekintheta masodikat kimondottan magaéntérseklei
soolvadékokban lejatsz6do reakciok (pl. CaO +,Si€@aSiQ) magyarazatara
fejlesztették ki, ahol a sav az oxidion- ?(Oakceptor, a béazis pedig az
oxidiondonor szerepét tolti be; a harmadik a Lefgls- elmélet
kiterjesztéseként foghato fel, amelybe még a redeakciok targyalasa is
belefér, igy tehat a sav akarmilyen szpeciesz leasti negativ toltés
részecskét akceptél vagy pozitiv toliteslondl, illetve a béazis pedig ennek
pont a forditottja — az utdbbi elmélet elterjedéggten a tulzott altalanositdsa
akadalyozta.

7 https:/fen.wikipedia.org/wiki/ Acid%E2%680%93basadt®n#Liebig's_hydrogen_theory of acids [202110].2
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A kémiai kotés értelmezése

A kulonféle anyagok részeilrészecskéi kozott ha@tdeiok mibenléte mar az
oOkor 6ta foglalkoztatta a tudésoKatArisztotelésis a .Szeretet-dgifdlet” osi
ellentétpar elvéll kiindulva sorolta be az anyagokat: az egymastzokn
egymassal vegytlni képesek rokon tulajdonsagokkalak, igy .affinitast’
(azaz rokonsagot) mutatnak egymas irant, mig aekldreksl ,idegenek”. A
kulonféle anyagokat kébb un. affinitasi tdblazatokba rendezték, melyeket
.Kiszoritdsi” reakciok megfigyelései alapjan szexitettek meg Geoffroy
1718). A kémiai atalakulasokkal kapcsolatos egytebttapasztalat viszont
éppen arra engedett kovetkeztetni, hogy az egyinédessgalni képes anyagok
inkabb kilonbogeknek latszanak, sem mint hasonlékfialdz affinitas
fogalma ezért, eredeti jelentését elvesztve, a &emgyesilés, illetve a
vegylletek allandosaganak formélis okaként £l6. Ennek értelmében minél
nagyobb két anyag affinitasa, annal hevesebbenalmsg egymassal. Az
affinitas ,modern” alapokra helyezésével okiént Berthelot probalkozott
(1864), aki — mintegy a folyamat ,hajtéerejeként” —a reakcioli
nagysagéaval hozta azt 6sszefuggésbe. Akskbenvant Hoff javaslatara a
szabadentalpian (pontosabban: a reakcio-szabagientitozas ellentettjén,
azaz aA,G-n) alapulé (és Iényegében az IUPA@Ital is elfogadott) definicid
terjedt el.

A 19. szazad els harmadaban az elektrosztatika, ill. az elektrslizi
eredményeihez kapcsoléddan fogalmazta megzeliusaz un. dualisztikus
elméletét, amely szerint minden vegyullet olyan &otekinthet, ami egy
savas €s egy bazisos oxidot tartalmaz, és az @bedsr aram hatdsara a
bomlas sordn képdott sav a pozitiv péluson, mig a bazis a negativon
halmozadik fel. Ennek értelmében pl. a kalium-sadf (K:SO,) a pozitiv
jellemi kalium-oxid (KO) és a negativ jellein kén-trioxid (SQ)
vegytleteként formuldzta. A dualista felfogas egyékos utdhatdsa éppen az
volt, hogy mivel a kémiai kotést kizardlag az elfges toltések kdzott hatod
vonzoebkre vezette vissza, ezért kéb Avogadro azonos atomok A&ltal
alkotott kétatomos molekulainak létezését sokaigdgbe vontak.

A kovetked fontos allomast az un. kémiai szerkezettan jetentamely
pl. a szénatomok egyméssal valé kapcsolodasanatésélgét mar nem zarta
ki (vO. ebzé bekezdéssel!), igy a szerves vegyuletek szerkkgpteteinek

18 BALAZS — HRONSZKY— SAIN 1987. 101.
19 BoksAY 1985/1986. 53536.

20 Intemational Union of Pure and Applied Chemis(iip. Az Elméleti és Alkalmazott Kémia Nemzetkozi
Egyesilete); alapitas éve: 1919.
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levezetéséhez nyitva &llt az at — ebb&ekulé Couper és Butlerov
munkassaga volt meghatarozo (1858 korul).

Szamos, a kémiai kotés értelmezésére iranyuléénéitit szempontbdl is
emlitést érdendl torekvésen tul alapueitkést adtak a tovabbi féfiésnek az
atomszerkezettel kapcsolatos rendkivil jéleneredmények: az elektron
felfedezése Thomson 1896), a Rutherfordféle kisérleti atommodell
megalkotdsa (1911), a NaCl kristalyszerkezetének ghatérozasa
rontgendiffrakcioval Braggék, 1912), tovabba aBohr- (ill. Bohr—
Sommerfelg féle atommodell levezetése (1913/1916). Ezekjdal allva
dolgozta kiKossel (az oktettszabaly figyelembe vételével) az ionasék
(1916),Lewis ill. Langmuirpedig a kovalens kotés értelmezését (1916).

Az ionos kotés egyszeteirdsa szerint a jelgigen eltéb ,elektronvonzo-
képességgel” (mai kifejezéssel élve: elektronegatisal) rendelkéz két
atom (pl. a natrium és a klor) kézul a kisebbikkalenegativitasu (Na) atadja
vegyeértékelektronjat a nagyobb elektronegativitakufCl), igy az €lbbibdl
pozitiv toltés kation (Nd), mig az utobbibdl negativ toliésanion (CI)
képadik: a ,hajtoett” az un. elektronoktett elérése, azaz a vegyédjélai 8
elektronnal valo telitése szolgaltatja, melynekderényeképpen a NacCl
kristalyracséat éppen az igy keletkezett ellentéhtédi ionok vonzasa tartja
0ssze. Szemben a natrium-kloriddal, a molekulakigdn Cl-ben) az akar
azonos atomokat 0sszetartd kovalens kotések Uggitdd az oktettszabalyt,
hogy a kapcsol6do atomok parositatlan elektronjabayi k6zos elektronpéar
képadik, amelyek biztositiak minden atom vegyértékhafan 4-4
elektronparral valo telitettségét. Habar az oktettdly korlataira hamar fény
derdlt (Id. stabil &tmenetifém-ionok, ill. PCBF stb. elektronszerkezetét!), a
kvantummechanika megjelenéséig a két kotéselmédgighas mellett —s,
pl. a kotéspolaritas magyarazatara akar egyszenaketist — hasznaltak.

A kémiai kotés els, egzakt igénly leirasa végll is a kvantummechanika
keretei kozott valt lehetségessé, melyhez a kimcuontot aSchrédinger
egyenlet (1926) szolgéltatt®irac szemléletes megallapitdsa szerirthe,
underlying physical laws necessary for the mathamlatheory of ... the
whole of chemistry are thus completely known, deddifficulty is only that
the exact application of these laws leads to eguatmuch too complicated to
be solublé (azaz: ,az egész kémia matematikai elméletéhdikssEges
alaptorvények tehat teljesen ismertek, és csakrehézség, hogy e torvények
pontos alkalmazasa tulsdgosan bonyolult egyenletekiezet ahhoz, hogy
azok megoldhatok legyenek®. Elssként a hidrogénmolekula (mint a
legegyszdibb rendszer) elektronszerkezetét szamitottak ki éa.

21 Bgvebben a témardlIBOES, A.: Dirac’s Claim and the Chemisihys. perspeot. (2002) 253266.
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vegyértékkotés vialence bondVB) kozelités segitségéveHgitle—London
1927) — ekkortdl beszélhetiink a kvantumkémia mdgszseél.” A VB-
modszerrel gyakorlatilag egyiden alakult ki az Gn. molekulapalya-
(molecular orbita)] MO) elmélet, mely a VB-mddszerrel ellentétben nam
szomszédos atomok kozoétt lokalizalt kotésigkb hanem a teljes
molekulavazon delokalizalt elektronokbdl indult Egyik el$ példaként a
csupan egy elektront tartalmazé (igy a Schrodieggenletet analitikusan
megoldhatd) hidrogénmolekula-ionra (H végezték el a szamitasokat,
melyek eredményél vilhgosan kiderilt, hogy — szemben a kovalens&ot
kozos elektronparjanak kialakuldsat megkovetétltétellel — mar egy
elektron is létesithet kotést két atom koZd# kezdetben .papir és ceruza”
alapu szamitasokat aztan felvaltottak az 1950-ekb&n megjelef) majd par
évtized alatt mind a tiveleti sebességben, mind a kapacitdsban (ill. az
algoritmusok optimélasaban) rendkivil hatékonnykedetett szamitogépek,
aminek kovetkeztében egyre nagyobb molekulakra eegpontosabb
eredményekhez lehetett jutni egyre révidebb gépioelil. A kvantumkémia
egyes allomésait csak vazlatosan érifglsorolas szerint az MO-elmélétb
alakult ki az inHartree-Fock (HF) modszef! melyet kezdetben leginkabb
kialonb6d szemiempirikus kozelitésekkel alkalmaztak, a st@snkapacitas
megnovekedésével viszont a #élsiekben az unab initio médszerek — ill.
poszt-HF, multireferencia (MR) stb. — kerultelstérbe, habar az igazan sok
elektront tartalmazé rendszerek belathat@nidbelll kivitelezhes, am
kémiailag relevans pontossdgu szamitasat leggyle&rab az  dn.
s(irﬁsécségfunkcionél-elméletjensity functional theonyDFT) szintjén valositjak
meg:

Paradigm Shifts in the History of Chemistry

During both millennia of knowledge and procedurgated to chemistry and
its two-and-a-half-century history of the modernegtistry, many tools,
experimental methods, conceptual approaches, aedti$ic theories have
reached their current state of development thraughiple paradigm shifts.
The acceptance of the new paradigm is justifiedlydry the objective
insight of its usefulness and generalizability, gradltly, of course, by the —

22 BAL AZS — HRONSZKY— SAIN 1987. 74.
2 KaPUY — TOROK1975. 399.
24 https://len.wikipedia.org/wiki/Ab_initio_quantum ehistry_methods [2021.01.28]

% Egy friss és atfogeeviewa témaban: GNSTABLE, E. C. — HOUSECROFTC. E.: Chemical Bonding: The Journey
from Miniature Hooks to Density Functional Thedviolecule25.(2020):11. 2623.
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not merely witty, but often true — statement atitdd to Max Planck (“truth
never triumphs, only opponents die out”).

In the field of chemical science, for the sake xdraple, the following
concepts, methods and related approaches and ékecain be mentioned
that have undergone a series of paradigm shiftgshkytime the current
unified scientific position on them has been formed

» the nature and origin of heat; the caloric thedhe kinetic theory of
heat, the relationship between heat and energylaitheof conservation
of energy;

* the phenomenon and process of combustion; “phlogistheory”;
Lavoisier's interpretation of combustion; the metkan of combustion
and flames;

* acid-base concepts and related experimental expese acid-base
theories, and their limitations;

» the origin, property, and formation of the chemibahd; bond theories;
the role of quantum mechanics in the interpretatibahemical bonding.

In the lecture we will gain insight into the “greabments” of paradigm
shifts in the history of chemistry related to tbeits above.
Keywords: history of chemistry, concept of heat, combustibaory, acid-
base theory, chemical bond
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