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Sazetak

kemije, fizike i matematike.

Klju€ne rijeci

Pojam atomske, odnosno molekulske orbitale osnovni je pojam kemije koji svoje potpuno tumacenje dobiva tek u okviru
kvantne fizike. Atomska orbitala zapravo je pojam izveden iz pojma valne funkcije ili vektora stanja, koji su stoga prvi objas-
njeni, uz primjenu Bornova pravila kao prvog koraka u interpretiranju kvantne mehanike, $to znaci povezivanju formalizma s
tzv. elementima zbilje. Kad ucenik jednom shvati pojam valne funkcije, razumije osnove njezina kolapsa te statistic¢ki karakter
kvantne teorije pri opisu atomske i subatomske zbilje, bez poteskoc¢a moze shvatiti, a i uspjesno dalje primjenjivati pojmove
atomska i molekulska orbitala kao i sve koji su s njima povezani. Sve to medutim zahtijeva malo slobodniji pristup kurikulima

Atomska (molekulska) orbitala, valna funkcija, Bornovo pravilo, statisticki karakter kvantne teorije

Uvod

Suvremenu kemiju nemoguce je potpuno razumijeti bez
razumijevanja pojmova atomske i molekulske orbitale,
koji su preuzeti iz kvantne fizike. Stoga je bez poznava-
nja osnova kvantne teorije zaista nemoguce pravilno razu-
mjeti kemiju. | ve¢ tu i ucitelj i ucenik nailaze na ozbiljan
problem: kako vrlo rano u poucavanju kemije pristupiti
tumacenju njezinih osnovnih pojmova, a bez laznih po-
jednostavljenja ili sprijeciti da se prebrzo odustane i sve
ostavi nedoreceno i time stvori jos vecu zbrku u glavama
ucenika? Zaista se radi o dvama povezanim problemima:
prvi je kako pristupacno cetrnaestogodisnjacima ili petnae-
stogodisnjacima protumaciti osnove kvantne fizike, a drugi
kako im pribliziti matematicke apstrakcije, poput pojma
kompleksnog broja, prije nego $to to nauce na satovima
matematike. Dakako da se sve moze odgoditi, kao Sto se
u trenutacno vrijedecem kurikulu fizike, pa i kemije, i ¢ini,
sve do Cetvrtog razreda gimnazije kad ucenici ve¢ barataju
ne samo prijeko potrebnim matematickim osnovama vec i
osnovnim pojmovima i zakonima kvantne fizike. Tada se,
dakako, moze i dublje uci u pojam orbitale, u strukturu pe-
riodnog sustava ili u teoriju odbijanja elektronskih parova
valentne ljuske — VSEPR (engl. valence shell electron pair
repulsion). Problem je samo Sto su ucenici prakticki ve¢
prosli cjelokupno gradivo fizike i kemije, bez prethodnog
razumijevanja osnovnih pojmova bilo moderne kemije ili
moderne fizike. Ostaje dakle problem kako spojiti nepo-
vezana znanja, premostiti granice mentalne dobi i povezati
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naizgled zauvijek odvojene dijelove pojedinih predmetnih
kurikula.

Krajnje je neprimjereno da se o atomima na satovima fizi-
ke uci opseznije tek u cetvrtom razredu gimnazije," a da,
posljedi¢no, tek maturanti, i to ako su maturanti gimnazi-
ja, donekle razumiju atomske orbitale. Atomi su osnovni
predmet istrazivanja fizike i bez njih fizika ne moZze nista
do kraja objasniti, te odatle proizlazi problemati¢nost sa-
dasnjeg kurikula fizike. U nastavku je opisan pristup tuma-
¢enju atomske i molekulske orbitale koji mogu razumijeti
ucenici svih razreda srednjih skola u kojima se kemija uci
dovoljno iscrpno (nalik gimnazijskom programu).?

Koliko matematike da bi se razumjela
kemija?

Da bi se opisali atomi, atomske orbitale, potrebno je prije
svega znanje algebre, a ne geometrije. To moze isprva dje-
lovati neobicno, jer ipak se u konachnici trazi vizualizacija
nevidljivih Cestica materije. Moglo bi se reci da je tu i srz
matematicke strane problema: algebra, a ne geometrija!
Ucitelj to moze i sebi i uceniku objasniti na sljedeci nacin:
fizicke velic¢ine kojima se koristimo pri opisu atoma mate-
maticke su funkcije ne realnih brojeva nego brojeva koji
su naredni stupanj razvoja pojma broja — to su funkcije
kompleksnih brojeva.

Kako si predociti kompleksni broj i moze li si tako nesto
bez veceg napora predociti prosjecan ucenik prvog razre-
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da gimnazije? Odgovor je dao jo$ matematicar Gauss, koji
je predocivao kompleksne brojeve u obliku a + bi, pogod-
nom za geometrijski prikaz. Naime, ako su a i b realni bro-
jevi, x-os dvodimenzijske Gaussove ravnine bit ¢e realna (i
na nju se nanosi dio a u zapisu kompleksnog broja), dok
ce y-0s biti tzv. imaginarna os (i na nju se nanosi b u zapisu
kompleksnog broja). i je tzv. imaginarna jedinica koju se
jednostavno uvede kao rjesenje jednadzbe x> = —1, s time
da se objasni ima li takva jednadzba rjeSenje zapravo stvar
dogovora matematicara. U skupu realnih brojeva, koji su
ucenicima ve¢ poznati, ta jednadzba nema rjesenja, ali
ona i slicne jednadzbe, opéenito mogu imati rjesenja. Kao
motivaciju ucenicima valja odmah dodati da se upravo u
atomskoj fizici, kao i kemiji koja se oslanja na tu fiziku, ta-
kve jednadzbe, ¢ija su rjeSenja kompleksni brojevi, pojav-
ljuju kao osnovne jednadzbe. Kompleksne brojeve ucenici
detaljnije uce ve¢ u drugom razredu (svakako gimnazije) te
u prvom razredu o toj temi nije potrebno mnogo vise reci.
Valjalo bi tek objasniti jo$ i pojam konjugirano-komplek-
snog broja s obzirom na to da je to jos jedan od klju¢nih
sastojaka potpunog objasnjenja atomske orbitale.

Valja upozoriti ucenike na jos neke osobitosti jednadzbi
osnovnih zakona kvantne fizike, odnosno kvantne kemije.
Ponovno, bez ulazenja u iscrpnu raspravu, treba kazati da
te diferencijalne jednadzbe, za razliku od obicnih algebar-
skih jednadzbi, imaju kao rjesenja funkcije, a ne naprosto
brojeve, i to funkcije ne nuzno realne, nego kompleksne
varijable. Promisljenijem uceniku moglo bi ve¢ tu pasti na
pamet pitanje: “Kako onda mijeriti veli¢ine koje su opisa-
ne takvim kompleksnim funkcijama, s obzirom na to da je
sve Sto se mjeri realan broj (zapravo konac¢na decimalna
aproksimacija realnog broja)?” To je jedno od kljuc¢nih pita-
nja u razumijevanju atomske i subatomske zbilje kao i poj-
ma atomske orbitale, Sto treba naglasiti i odgoditi raspravu
dok za to ne dode vrijeme u logickom izlaganju.

Valja jos samo uvesti osnovne pojmove teorije vjerojatnosti
i statistike, pa je matematicki uvod gotov. Treba naglasiti
kako su ti pojmovi opéenito korisni za razumijevanje svih
problema u znanosti, kako teorijskoj tako i eksperimental-
noj, i zapravo je Steta Sto se s njima ne krece i prije u sred-
njoskolskoj nastavi, jer bez njih ucenik ustvari vrlo slabo
moze razumjeti osnove mjerenja i induktivnog karaktera
prirodnih znanosti.

Najlakse je, a i najtocnije za potrebe kvantne fizike ili ke-
mije, vjerojatnost uvesti kao relativnu frekvenciju dogada-
ja,** kao pri ponovljenom bacanju kocke, gdje je vjerojat-
nost svakog broja 1/6 ako pokus bacanja ispravne kocke
ponovimo dovoljno mnogo puta (tu se dovoljino mnogo
jednostavno induktivno moze definirati kao Sto vise to
bolje). Takoder, valja raspraviti pojam prostora vjerojatno-
sti, s obzirom na to da je to najvazniji sastojak potpunog
objasnjenja atomske orbitale, kao prostora svih mogucih
dogadaja, potencijalnih ishoda nekog eksperimenta. Isprva
je dovoljno ponovno se pozvati na primjer bacanja kocke
ili jos jednostavniji primjer bacanja novci¢a. Oba primjera
su i kvantnomehanicki relevantni u smislu matematickog
opisa nekih od kvantnih sustava (primjerice spin elektrona
opisan je prakticki kao i novci¢, kao sustav dvaju stanja).
Valja naglasiti da se vjerojatnosti u nekom pokusu uvijek
zbrajaju do jedinice.
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Koja je matematicka jednadzba atoma?

U svijetu atoma ne vrijedi drugi Newtonov zakon, pa se
ne moze jednostavno napisati jednadzbu gibanja elektrona
oko jezgre vodika. Zasto je tomu tako, problem je medu-
tim mnogo dublji i zapravo se ne radi o jednom izoliranom
pitanju, ve¢ o nizu medusobno povezanih i ne do kraja ri-
jesenih problema. Ponajprije, ne samo da Newtonova jed-
nadzba gibanja ne vrijedi za atom, ve¢ je uopce nemoguc
egzaktan prostorno-vremenski opis gibanja Cestica u atom-
skim ili molekulskim sustavima kakav je mogu¢ primjerice
za satelite ili planete u Suncevu sustavu. Opis kojim je u
svakom trenutku moguce izracunati, a tada i predvidjeti,
polozaj i kolic¢inu gibanja objekta i to istodobno i jednu i
drugu veli¢inu. Umijesto klasicnog prostorno-vremenskog
opisa, atomi i molekule opisani su Schrodingerovom jed-
nadzbom, koja niti opisuje gibanje Cestica, niti daje pro-
storno-vremenski opis sustava, niti je uopcée u zbiljskim i
realnim varijablama zadanim prostoru i vremenu. Schro-
dingerova jednadzba ima kao rjeSenje valne funkcije opce-
nito kompleksne varijable. Prostorne i vremenska koordi-
nata Cestice (elektrona) ulaze kao varijable valne funkcije,
te stoga nisu neposredno mijerljive niti izracunljive veli¢ine.

Bitno je naglasiti da valna funkcija ne Zzivi u Einsteinovom
prostorno-vremenskom kontinuumu niti u Newtonovom
(beskrajnom) prostoru i vremenu nego u tzv. konfigura-
cijskom prostoru. Broj dimenzija tog prostora mijenja se s
brojem opisivanih Cestica u sustavu. Dakle rijec je o posve
apstraktnom matemati¢kom prostoru. Dakako da ne treba
sve prethodno rec¢eno tumaciti ucenicima na pocetnickoj
razini poucavanja, medutim dio se svakako moze ispricati
vec na pocetku, tj. svi oni dijelovi za koje se eksplicitno na-
vodi da su za ucenike, a ostale dijelove te rasprave moguce
je dotaknuti s odabranim uc¢enicima na dodatnoj nastavi i
pripremama za natjecanja.

Da stvari budu zanimljivije (ali i gore po svaki pokusaj ele-
mentarnog tumacenja), do danas nije posve jasno zasto
Newtonova jednadzba ne vrijedi u kvantnoj zbilji. Schro-
dinger je pak svoju jednadzbu pogodio, a ni do danas je
nitko nije formalno izveo iz prvih principa tako da bi se svi
slozili kako su predlozeni principi upravo aksiomi kvantne
teorije. Takoder je dobro znano da je Schrédingerovu jed-
nadzbu analiticki moguce jedino rijesiti za najjednostav-
niji od atomskih sustava, atom vodika (i slicne jednoelek-
tronske sustave), a da se u svim ostalim slucajevima radi o
aproksimacijama za cije racunanje najcesce treba mocno
racunalo. Naposljetku, Schrodingerova jednadzba nije niti
jednadzba gibanja elektrona niti strukture atoma, nego bi
najpostenije bilo reci da je to jednadzba atomskih, odno-
sno molekulskih spektara, ukoliko je primijenjena na atom
ili molekulu. Ono sto kemicar ili fizicar na kraju proracuna-
va jest spektar, koji onda i eksperimentalno otkriva.

Ve¢ u ranoj fazi poucavanja valja posebno naglasiti uce-
nicima da se vecina informacija o atomima i molekulama
dobiva (danas kao i u pocetcima atomske fizike) iz njihovih
spektara, Sto Ce redi energija, time da se vezu energija, koje
se na kraju mjere, i valne funkcije moze ostaviti nerazjas-
njenu bez veceg gubitka. Ili se moze tek napomenuti kako
postoji matematicka veza izmedu tih veli¢ina, cija se pri-
roda djelomic¢no tumaci u dijelu ovog teksta o Bornovom
pravilu.
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Teorijski i eksperimentalni problem kojim se moze otpoce-
ti rasprava o prirodi kvantne zbilje i jasno istaknuti klju¢ne
razlike klasicnog i kvantnog opisa zbilje jest pitanje gibanja
elektrona oko jezgre, sto nas izravno uvodi u srz tumace-
nja strukture atoma, a onda i znacenja atomske orbitale.
Ukoliko bi elektron mirovao na proizvoljnoj udaljenosti
od jezgre (vodika), pao bi na jezgru uslijed elektrostatskog
privlacenja s jezgrom. Ukoliko bi se pak gibao po puta-
nji opisanoj bilo kakvom glatkom krivuljom, takoder bi se
naposljetku (spiralno) urusio na jezgru. Zakljucak — kraj-
nje paradoksalan: elektron oko jezgre atoma niti smije
mirovati niti se smije gibati! To je uistinu izvrstan primjer
znanstvenog paradoksa koji nije samo prividan i koji moze
isprva prouzrociti jos vecu zbunjenost kod ucenika, ali koji,
izlozen s prethodnim pripremama, pobuduje osjecaj zain-
trigiranosti pa time i veceg odusevljenja za nastavak prou-
cavanja predmeta.

Ne pomaze, naravno, pozivanje na neke elektronske va-
love, valove elektronske gustoce ili opcenito valove mate-
rije, jer takvi ne postoje (s obzirom na to da ih niti jedan
eksperiment nikad nije otkrio, a da postoji niz teorijskih
razloga protiv takvih fizickih entiteta),* iako je bilo fizicara
(pa i medu pionirima kvantne teorije) koji su ostali vjerni
takvim idejama (de Broglie, Schrédinger, Bohm). Problem
kako opisati gibanje elektrona u atomu ostavljen je za sam
kraj clanka. Na tom stadiju logickog razvoja ideja potreb-
nih za opis atoma ucenicima se moze govoriti i 0 valno-ce-
sticnom dualizmu, tj. moze im se ukazati na to da se sve
Cestice ponasaju ponekad kao Cestice (dakle lokalizirani
objekti odredene energije i koli¢ine gibanja i drugih svoj-
stava), a ponekad kao valovi. Medutim, s obzirom na to da
dan-danas postoji vise od deset interpretacija kvantne teo-
rije od kojih svaka nudi svoje tumacenje valnog ponasanja
kvantnih objekata, ne treba pretjerano ulaziti u detalje.’
Prilicno iscrpan i ucenicima razumljiv osvrt na problem
kvantnog dualizma dan je u autorovoj knijizi, gdje se, osim
ostaloga, pokazuje kako doktrina valno-cesti¢cnog dualiz-
ma nije nikada do kraja ni formalno ni filozofski opravda-
na, a nije niti prihvac¢ena u svakoj interpretaciji, dakle nije
niti esencijalna za razumijevanje strukture atoma.*

Kompleksna valna funkcija i Bornova
vjerojatnost

Schrodinger je svoju jednadzbu — temeljnu jednadzbu ne-
relativisticke kvantne teorije — postavio za pretpostavljene
valove materije de Broglieja. Rjesenje te jednadzbe opce-
nito je kompleksna valna funkcija koju najcesc¢e oznacuje-
mo s . Kako bi ovaj dio teksta bio matematicki formalno
tocan, sve jednadzbe koje slijede ocito su samo za profe-
sore. Jednadzba u slucaju slobodne Cestice mase m ogra-
ni¢ene na jednu dimenziju, x, i vremenske ovisnosti glasi:
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(1)

U slucaju neslobodne cestice i potencijala interakcije V,
ista jednadzba glasit ce:
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gdje je sada r vektor poloZaja Cestice u tri dimenzije. Sepa-
racijom varijabli dobivamo za prostorni dio valne funkcije
jednadzbu:

{;—Vz +V(F)}f(?)=ff(F), 3)

m

gdje ¢e vrijednosti E biti vlastite vrijednosti energije za Ce-
sticu kada se uzmu u obzir prikladni rubni uvjeti. h je svu-
da reducirana Planckova konstanta. Simboli 8, d i V svi
stoje za parcijalne derivacije ove ili one vrste, o kojima
se detaljnije moZe nauciti u literaturi.® U svim slucajevi-
ma rjeSenje je valne jednadzbe opcenito kompleksna val-
na funkcija, koju valja interpretirati. U slucaju elektrona
uhvacenog npr. u polje jezgre nekoga atoma dobivamo
stojne valove koji predstavljaju niz kvantiziranih vezanih
energijskih stanja, tj. njegov diskretni spektar, kao $to je
to pokazao Schrodinger. Postavlja se samo pitanje odakle
doista kvantizacija u atomu, a onda i stabilni atom, ukoliko
izmaknemo hipotezu nekakvih valova za koje je jednadz-
ba i postavljena, Sto zahtijeva odsutnost eksperimentalnih
dokaza kao i bitni teorijski razlozi?

O c¢emu se tu zapravo radi ako ne o valovima? Odgovor
bi, ukratko, bio da je jedino u slucaju kompleksne valne
funkcije (koja je shvacena iskljucivo kao matematicka ap-
strakcija) moguce ispuniti cijeli vjerojatnosni prostor doga-
daja, dok u slucaju realnih ili kakvih drugih brojeva (ispitan
je i slucaj kvaterniona) danih funkcija, to nije moguce.® Na
neki je nacin kompleksnost valne funkcije nerazdruziva od
Bornove statisticke interpretacije prema kojoj je moguce
tek poznavati vjerojatnost nalazenja Cestice na nekom mje-
stu u nekom trenutku, ali ne i sa sigurnos¢u znati da je
Cestica ovdje i sada. Nazalost, vise o fizickoj interpretaciji
valne funkcije nije moguce reci objektivno jer i dalje ne
postoji Siri konsenzus medu fizicarima koja je interpretaci-
ja kvantne teorije ispravna.*

Max Born prvi je predlozio ono sto ¢e postati statistickim
tumacenjem kvantne teorije, njezinih osnovnih elemenata.
Na zamisao da protumaci kvadrat (to¢nije modul) kom-
pleksne valne funkcije kao mjeru statisticke vjerojatnosti
za nalazenje Cestice na nekom mjestu u prostoru, dosao
je analizirajudi procese sudara Cestica opéenito, imajuci na
umu da je Einstein na slican nacin protumacio intenzitet
svjetlosti kao mjeru ucestalosti pojave fotona u nekom pro-
stornom elementu.” (Poznato je da je intenzitet svjetlosti
razmjeran kvadratu amplitude elektromagnetskog vala, tj.
valne funkcije koja je rjeSenje Maxwellovih jednadzbi.)

Za svaku valnu funkciju ¢, njezin je modul dans p = ¢ ¢,
gdje je ¥ konjugirano-kompleksna valna funkcija. Ta veli-
¢ina — tzv. gustoca vjerojatnosti — integrirana u odgovara-
jucem prostoru daje vjerojatnost nalazenja Cestice u tom
prostoru, ona je pozitivna, realna i mjerljiva. Pomocu Bor-
nova pravila moguce je racunati i predvidjeti vrijednosti
odredene varijable s pripadaju¢im ocekivanjima, tj. dati
ocekivane vrijednosti varijable, primjerice diskretnoga
spektra atoma ili molekule. Ucenicima treba kazati da po-
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stoji matematicko rjesenje problema kvantizacije i nalaze-
nja velicina kojima je opisan atomski ili molekulski sustav,
no da je fizicka interpretacija i dalje predmet rasprave.”

Sto je atomska orbitala i kako izgleda
vodikov atom?

Nakon svih priprema, vrijeme je i da se uvede naslovni
pojam atomske orbitale. To je zapravo tek naziv koji kemi-
car upotrebljava za valnu funkciju, iako se rabi i kao na-
ziv za kvadrat (modul) valne funkcije koji daje vjerojatnost
nalazenja elektrona u tzv. elektronskom oblaku oko jezgre
atoma.’ Slicno se definira molekulska orbitala kao zajed-
nicka valna funkcija cijele molekule, odnosno zajednicki
elektronski oblak molekule (slika 1). I tu bi prici mogao biti
kraj da znanstvenika, a moze se pretpostaviti i barem daro-
vitog ucenika, prirodno ne zanimaju, pored matematickog
opisa atoma i molekula, i fizicki atomi i molekule. Naime,
i nakon $to je rijeSena Schrodingerova jednadzba, ostaju
brojni problemi interpretativne naravi.

Uistinu je naime rjeSavanjem Schrodingerove jednadzbe,
bilo za atom ili molekulu, dano tumacenje — a i ono je
parcijalno — tek spektara atoma i molekula. Parcijalno, jer

.. bt

“r
-

Slika 1 — Prikaz izbora atomskih orbitala kao dvodimenzijskih
presjeka trodimenzijske gustoce vjerojatnosti pojedinih
stanja atoma

—A selection of atomic orbitals as two-dimensional
cross-sections of three-dimensional probability density
of individual atomic states

Fig. 1

" Dio ovog poglavlja o Bornovu pravilu u nesto skraéenom obliku ve¢ je
objavljen.?
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nije jasno zasto su atomski i molekulski spektri diskretni, a
ne kontinuirani poput spektra duginih boja. Bohrova pravi-
la emisije rjeSavaju problem tek na razini fenomenologije,
s obzirom na to da su to postulati, dakle pravila koja se
prihvacaju bez ulazenja u njihov mehanizam ili razlog. To
treba jasno istaknuti ucenicima kao vazan interpretacijski
problem atomske fizike, a onda i cijele kemije. Nadalje,
niposto nije jasno odakle statisticki aspekt atomskih ili su-
batomskih objekata. To je problem povezan s problemom
tumacenja diskretne prirode spektara, a uvodi ucenika u
samu srz krajnje neobicne kvantne zbilje. Ponovno nije
potrebno preduboko ulaziti u diskusiju jer bi to zahtijevalo
mnogo vise vremena od nekoliko skolskih sati, no valjalo bi
upozoriti na korijenski problem: Schrodingerova jednadz-
ba, osnovna jednadzba nerelativisticke kvantne teorije i
kvantne kemije, deterministicka je, bas kao i Newtonova
jednadzba gibanja! Jednadzba dakle koja u nacelu omo-
gucuje potpunu predvidljivost, tj. ako su poznati polozaji
i brzine Cestica za koje se jednadzba postavlja u nekom
trenutku, tada bi moralo biti moguce izracunati iste para-
metre i u bilo kojem sljede¢em trenutku. Pa gdje je onda
problem?!

Kako je pokazao Heisenberg otkricem relacija neodrede-
nosti, problem je u tome da polozaji i brzine Cestica nikada
nisu poznati s proizvoljnom to¢noscu i istodobno. Takoder
se ne moze izbjedi baratanje s kompleksnim valnim funk-
cijama, a onda je jedina dosad eksperimentalno potvrdena
interpretacija rjeSenja Schrodingerove jednadzbe ona Bor-
nova, kao funkcije iz koje se izvodi kvadrat vrijednosti koji
se tumaci kao vjerojatnost nalazenja Cestice negdje u ne-
kom trenutku. Tu valja biti posebno oprezan i naglasiti da
je i Bornovo pravilo jos jedan od postulata kvantne teorije,
tj. da do danas nema potpuno fizicko tumacenije.

Bornovo pravilo zapravo kaze sljedece: valna funkcija ne-
prestano poprima razli¢ite vrijednosti u prostoru i vreme-
nu, ona evoluira i to deterministicki prema Schrodingero-
voj jednadzbi, dakle opisuje potencijalno vise (ili bezbroj)
stanja nekog kvantnog sustava. Pri mjerenju, sustav se na
neki, posve nepredvidljiv nacin odlucuje za jedno stanje
i to pri svakom mjerenju za drugo stanje koje bira sasvim
nasumicno. Tu si ucenici mogu predociti neku kozmicku
lutriju, koja je, za razliku od ljudskih igara na srecu, doista
indeterministicka jer ne samo da znanost nije otkrila me-
hanizam ili barem algoritam te kozmicke lutrije ve¢ nikad
ni nece s obzirom na to da takav deterministicki algoritam
(pa onda ni mehanizam) uopcée ne postoji (Sto je i dalje
konsenzus medu fizi¢arima). Pojava izbora jednog stanja
medu mnogima kvantnog sustava naziva se kolaps valne
funkcije.

Napokon, kako izgleda atom u stvarnosti, kako moze izgle-
dati kvantni sustav vise Cestica koje se nepredvidljivo i na
posve tajnovit nacin gibaju jedna oko druge ne po nekom
egzaktnom algoritmu, ve¢ vodene tek vrlo slozenom stati-
stikom? Jo§ donedavna u $kolama se ucilo da atome nikada
nece biti moguce vidjeti, a kamoli dobiti uvid u strukturu
orbitala. Posljednjih desetljeca razvijanjem sve mocnijih
mikroskopa, poput skeniraju¢eg tuneliraju¢eg mikrosko-
pa (engl. scanning tunnelling microscope) ili mikroskopa
atomskih sila (engl. atomic force microscope), u kojima se
primjenjuje kvantni ucinak tuneliranja te fotoionizacijskog
mikroskopa (engl. photoionization microscope), postaje
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moguce ono do nedavno nezamislivo — vidjeti atome i vi-
djeti u atome!™

Pokus, izvorno predlozen prije tridesetak godina otkriva
detaljnu strukturu atomskih orbitala koje pripadaju pobu-
denim (Starkovim) stanjima atoma vodika."" Postupkom
fotoionizacijske mikroskopije elektron je isprva laserskim
pulsovima pobudivan redom u prvo, pa drugo i tako sve do
stanja ionizacije, pri cemu bi se svaki put dopustilo elek-
tronu da se vrati u osnovno stanje prije naredne pobude.
Pritom je elektron imao dva puta povratka u nize stanje, iz-
ravni i neizravni, sto ¢ini kvantnu faznu razliku i omogucu-
je kvantnu interferenciju kao rezultat superpozicije stanja.
Elektronu se dapace omoguci da pobjegne iz atoma ne bi
li se u¢inak uvec¢ao na makroskopski opazivu snimku inter-
ferencijskih pruga koje tocno odgovaraju pobudenim sta-
njima. Uredaj za povecavanje je zapravo elektricno polje
prikladnog oblika i jakosti kojim se elektronu istog atoma
omogucuje da zamalo pobjegne izvan dometa jezgre, ali
nedovoljno da bi mu energija nadmasila energiju ionizaci-
je. Novost je te tehnike Sto se eksperiment obavlja na istom
atomskom sustavu, a ne kao prije na mnogo atoma gdje
se rezultat (slika atoma) dobivao kao konflacija mnostva
razlicitih projekcija (postupkom tomografske inverzije, slic-
no kao pri PET-skeniranju mozga), slika 2. Sve navedeno
sugerira da su atomi, gledano izdaleka, doista kuglice, ne
bas ispunjene i ¢vrste kakvima ih je Dalton zamisljao, ali
ipak sfericne strukture; dok, ako se pogledaju izbliza, do-
ista otkrivaju orbitalnu strukturu kakvu proracunava kvan-
tna mehanika.

Zakljucak

Osnovni cilj ¢lanka bio je naglasiti ulogu temeljnih ideja
moderne kemije (fizike) unutar suvremenih kurikula pri-
rodnih znanosti. Premda i dalje ne postoji jasno iskazan
konsenzus o pitanju koliko moderne kemije (fizike) treba
biti zastupljeno u srednjoskolskom, odnosno osnovnoskol-
skom kurikulu kemije (fizike), ne bi trebalo trositi mnogo
rije¢i na obrazlaganje temeljnog stava da se znanost 21.
stoljeca bitno razlikuje od one 19. ili ranijih stoljeca, te se
stoga i u nastavi te razlike moraju moci — i na vrijeme, u
smislu razine i stadija poucavanja — prepoznati. Argument
da je pojam atomske orbitale preslozen i preapstraktan, te
da ga je potrebno zaobici u poucavanju, dok to ne zahti-
jevaju drugi, vazniji ciljevi nastave kemije, ili ga tek infor-
mativno obradivati jednostavno ne stoji. Kao $to uostalom
ne stoji da se fiziku ne moze poucavati drugacije nego sli-
jedom njezina povijesnog nastanka, pri cemu se atome i
subatomske Cestice obraduje na kraju gimnazijskog obra-
zovanja. To je i dalje praksa u nas, ali ne i u razvijenijim
zemljama, koje doduse nisu rijesile sva metodicka pitanja
koja bi se nametnula u realnoj nastavi. Medutim o rjeseniji-
ma se intenzivno razmislja, $to bi bio i drugi vazan cilj ovog
teksta: ukazati na neke od korijenskih problema nastave
kemije i neraskidivih veza s nastavom fizike i matematike.
Zamisljen je kao niz savjeta vec¢ osposobljenom i promislje-
nom suvremenom nastavniku kemije (fizike) koji stvarno
drzi do vlastitog usavrsavanja, pa mu nisu strani svi pojmo-
vi iz sestrinskih znanosti. Takoder, tekst je zamisljen i kao
prijedlog prema razvoju stru¢nog usavrsavanja nastavnika
kemije o nekim od tema moderne kemije. Konacno, u tek-

y/pm

R.,/mm
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Slika 2 — Prikaz pobudenih stanja (stupac nadesno) vodikova
atoma dobivenih izravnim postupkom mjerenja s po-
jedinog atoma fotoionizacijskom mikroskopijom. Lijevi
stupac prikazuje pripadajuce interferencijske obrasce
iz kojih se racunalnom obradom dobivaju slike nade-
sno (preuzeto uz dopustenje: A. S. Stodolna, A. Rou-
zée et al., Hydrogen Atoms under Magnification: Di-
rect Observation of the Nodal Structure of Stark States,
Phys. Rev. Lett. 110 (2013) 213001-5, doi: https://doi.
org/10.1103/PhysRevLett.110.213001. Autorsko pravo
(2018): American Physical Society.).

Fig. 2 — Excited states of hydrogen atom (right column) by direct
method of photoionization microscopy. Left column
shows respective interference patterns from which the
images to the right were generated with the aid of a
computer (Reprinted with permission from A. S. Stodol-
na, A. Rouzée et al., Hydrogen Atoms under Magnifi-
cation: Direct Observation of the Nodal Structure of
Stark States, Phys. Rev. Lett. 110 (2013) 213001-5, doi:
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.110.213001. Cop-
yright (2018) by the American Physical Society.).

stu je nakon dugogodisnjeg promisljanja, ali i publicisticke
i nastavnicke prakse, visestruko naglasavano koji bi dijelovi
bili namijenjeni (svim) ucenicima prvih razreda gimnazija,
a koji iskljucivo profesoru, koje bi eventualno mogao podi-
jeliti s naprednijim ucenicima.

Tekst je namjerno polemicki sastavljen ne bi li se ukazalo
na svu tezinu poucavanja koncepata moderne znanosti, a
na jednom znacajnom primjeru; niposto se nije htjelo reci
da je to pretezak zadatak ili da je kvantna kemija (fizika)
posve nerazumljiva bez temeljitog znanja vrlo apstraktnog
prateeg matematickog aparata. Najdublje ideje znanosti
doista su i najjednostavnije, ali samo ako im se u tuma-
Cenju pristupa s najveCom paznjom, kao sto se uostalom
i pretpostavlja u suvremenoj nastavi otkrivanjem. Tu nece
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glavni problem biti dodatni skolski sati, koje e zacijelo tre-
bati odvojiti, niti predznanje ucenika ili ucitelja, ve¢ mo-
tivacija i jednih i drugih te ambicija da se znanost shvati
onakvom kakva jest, otvorenom i nedovrsenom potragom
za znanjem o materijalnom svijetu.
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SUMMARY

What is an Atomic Orbital?

Marko Grba

The concept of an atomic or molecular orbital is a fundamental concept of chemistry, which
acquires its full meaning only within the quantum theory. Atomic orbital is actually a concept de-
rived from the concept of a wave function or a state vector, which are, therefore, first explained
by applying Born’s rule as a first step in interpreting quantum mechanics, which means relating
the mathematical formalism with the so-called elements of reality. When students properly under-
stand the concept of a wave function, the basics of its collapse and the statistical character of the
atomic and subatomic reality, they can, without much effort, understand and successfully apply
the notions of atomic and molecular orbital and all the related concepts. However, all the afore-
mentioned requires a slightly more flexible approach to the high school curricula of chemistry,

physics or mathematics.
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