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Pe3oMe

06 onpeaeldieHMH o6meM cucTeMbi co6ctbshhhx bbhtopob nonapHO kommythpyioihhx

onepaTppoB

AHHa Jm

IloKa3HBa6TCH MeTOS fljiH onpeaejieHHH o6meM chctgmh codctBehhhx seKTopoB
nonapHO KOMMyTHpyroipx onepaTopoB (T.e. MaTpim) npocToM CTpyKTypn. Me-—
T030Mm npeanojiaraeTQH 3HaHwe cneKTpajiLHHX pa3Jio2ceHH{t OT”ejiBHHxX onepa -
TopoB (T.e. MaTpim). 3aaa™ia bg”otoh k perneara roMoreHHHXx jiHHefAHHX ch—

CTeM ypaBHeHHO. MeTos MraocTpupyeTCH qgncjieHHHM npraepoM.

BbraMCJlieHHe cjieaa % —oft CTeneHn MaTptmbi
K. Tot

AOKa3HBaeTCH, mto cjiea SV v-oM CTeneH-H jiioGoh MaipnuH C n pHAara h
n CTOJdioliaMH paBHneTCH cyMMe xv ..+t XN, rae x4,x2>...,xn *“
KopHH xapaKTepwcTHMecKoro ypaBHeHHH MaTpHitbi A. sv motct Ohtb Birancae—
Ho npM noMoip peKyppeHTHbix cooTHonieHMM:

5y+ @QJSvH + . . .4V Qv= 0 eCJIH S£ n
Sv + a |S»-1+ - « e+ anSv-n=0 ecJffl vV >n
rae yncjia a,q.. .,. a8y hiiihiotch K03%$$Hi];MeHTaMH xapaKTepHCTsreecKoro ypaB-

Hernia xn+Q fx n"f-t-.’...+Qn=0 MaTpHiibi A.

npM H3yiieHMM CHMMeTpHM SJieMeHTapHHX ~aCTHIT mtiaCTO MOryT ObITB npHMeHeHH
3TM $OpMyjlU.

TeMnepaTYPHaH 3aBMCMMOCTB BHYTpeHHero MarHMTHoro nojiH
H.Sera, Jl.KecTxen, A.Kumm h Jl.Uoq

Bajia MCCJieaoBaHa TeMnepaTypHan 3aBHCMMOCTB BHyTpeHHero MarHHTHoro hojih,
HaxoanmerocH Ha MecTe napa PI , oOpa3yiomerocH 6eTa—pacnaaoM napa

Jrm B 1%—HOM $eppOMarHMTHOM CllJiaBe Fe—Jr 1 ¢ nOMQIUBIO MeTOfla BO3My—
meHHoti raMMa-raMMa—-KoppejiHUMM.

M3uepeHHH OHJIM npoBeaeHH npw Tpex TeMnepaTypax: 24, 701, 737°C. Pe—
3yjiBTam Ohjik conocTaBjieHH c jimmeM KpMBoii HaMarHimeHHocTH cmiaBa, no
H3MepeHHHM TeMnepaTypHan 3aBMcraocTB BHyTpeHHero nojiH, no cyra aejia,
paBHa xoay kphboM HaMarHimeHHocCTH.



H3MepeHne oTHomeHUH H30MepHoro 3%$$eKTHBHoro ceqeHHH Ha napax Sr5,85m ,

c, 122,122 m jin (88,188m i
+2 H mKe , aKTHBHPOBaHHHX HefiTPOHaffl

B.KapsoH h 3. Kamin

BblJIO H132|\£8peH0 IOTHOI"]_e8|é|HG H30MepHOr0 3$$eKTHBHOr0 ce”eHHH Ha HZtpaX Sr85,85m.
L m j "8 m
b ? m ]IRe " , aKTHBHpOBaHHBIX C nOMOJULH) TenJIOBbIX HeOTpOHOB

peaKTopa BBP-Q. fim cooTHomeHHH <w/<rg ncuiyrajmcs cjieyionne 3Ha*ieHMH:
2,12+0,08; (8]3+0,9).10"3; (8,5+2,5).10~2.

3aBMcnMocTi), KHTerpHpyioinag b 3aKPHToM fiopMe. ajih onncaHHH cEiopmh acm -
MeTpugecKHX sgcnspHMeHTajiBHbix cneKTpajiBHbix nojioc
M.BH3eiUIT H r.EO3MaHH

2jih oraicaHHH |opMbi SKcnepHMGHTajTbHKix cneKTpajiBHHX nojioc b HacTonmee
BpeMH pacnojiaraeT tojibko npHOJIH3HTGJii)HHMM 3aBMCMMOCTHMH.B cjiy~ae acwM-—
MeTpMgecKHX ndJioc b oOJiacTnx yjiBTpa$nojieTOBOM h bm*hmom Hcnoji£3.yeMaH
3aBHCHMOCTi> Faycca, a b HH$paKpacHoft oOJiacTH 3aBMCHMOCTB JlopeHD;a,?;aioT
$opMH nojioc o”ireaioipecH b Oojibiiiom cTeneHM ot HacTonmeM $opMH.ABTopa-—
mh npeftjiaraeTfeH HOBan 3MnnpHiiecKaH 3aBHCHMOCTL, rcoTopan aaeT bo3mojk—
HOCTB pa3JI03KeHHH Ha KOMHOHeHTH He TOJIBKO BCeTO CneKTpa, HO H OT”eJIB—
hhx nonoc, llojiHaa acHMMeTpmecicaH njiomaflB nojiocn onpeaejineTCH cyMMoM

njiomajeM KOMnoiieHTOB nojiocH, nojiy”~aeMoM npmibiM HHTerpHpoBaHHeM.

riinepKOHBioranMH MeTMBHOH rpynnbi,CBH3aHHoft ¢ a30TOM b cBodoflHbix paan-—
Kajiax ajiKM—$eHHJi—nMKPHJi—rH,zi;pa3HJia
M. XeatxaTH

KBaHTUXHMH'qgecKoe odMCHemie cneKTpoB 9IIP cbodoshhx paflHKajioB ajiKHji*—$e—
HHJi—nHKpHJi—rHapa3HJia Ohjio caejiaHo npw Mcn0JiB30BaHHH pacgeTa rMnepKOHM—
ran,MOHHOK MoaejiH MeTHJiBHoii rpynnu, CBH3aHHofé c¢c a30TOM, HecymwM cboboj;—
HJlih T —3JieKTpOH.

Hcxosh h3 nojiy™eHHBiIx pac”eTHNX flaHHbix, Ha npoTOHbi MeTMBHOM rpynnbi .npn—
xosmtch npMMepHo 12 £ nnoTHocTH craraa, ~ito “aeT npaBo .caejialB BbiBoa o
npnM6HeHHH MeTOsa MO sjih onwcaHMH runepKOHroraiyiH cboOoahhx pa«<HKajioB aji—

KMj i -$eHHJi-nMKpHJi-rHflpa3iijia.

B HacTOHinee BpeMH BeayTCH paciéra cboOoshhx paflwKajioB ajikmi (MeTHJi—STHJi—
aH3THJ1)—$eHMJI—nHKpHJI—rHflpa3HJia C nOMOmMIi.10 SJieKTpOHHOU BDOPIHCJIMTeJILHOft Ma—

mHHU .



7,

.HccjieaoBaHne rQHepaTOpa I Tuna 3g 01/59
M. $exep h A.r.HijsB

3jIWHpOBaHHbIM fIHCAJ1JIHpOBaHHOA BOSOTi HJIM M300CMOTHM6CKHM paCTBOpOM TIOBa—

peHHoM cojiH renepaTop Mosa (Tuna 01/59) npow3BosHT pa3jiiriHoe no re-
HepaTopaM KOjm”~eaTBo 10~ npn xwMOTecicofé $opMe | - HOHa, cooTBeTCTByiomefd
onwcaHMto. B3HToe b pa3juMm>ie BpeMeHa I1C.3 cosepnaHMe 3JiioaTOB - 3a 103

AHew HaOJIIOfleHHH - ;npHOJFfI3MTeJILHO ySBOItplpCB. 9jIK3HpOBaHHHM paCTBOp 1321 c
5 Mr/MJi acKop6HHcbom KHCJIiOTOM Jierico MomHo npeBpamaTL b I'.rio nantm onti—
TaM mOkho npeflnoioraTB, qio oTHOUieuwe —pT/I0” onpeaejineTCH npoijeccaMH,
npoHcxosflmnMH He |ib pacTBope, a b HOHo—joOMeHHofé6 CMOJie.

r
IIpMMeHeHne OYMamioro 3JieKTPOcbOpe3a ajih! aHajiH3a paanoaKTOHbix MOa—H30TO—
n0OB, MCn0JIB30BaHItux b Ka”ecTBe MeqgeHbd: aTOMOB
A.r.Haai.

Pa3pa6oTajiH MeTos 6yMamoro 3JieKTpo$opC5a ajih aHajin3a xhmh”~isckhx $opM
Roaa b npenapaTax 0e3 HocMTejiH. Tioapod'iip onncaH motoa h HseHTHpKaiTHH

pa3JIHAHHX XMMH”eCKHX $0pM U0OSa C yjlLTpaMHKpOKOHIlieHTpaUHeM.

0(5 aHOMajiMHX iiph —-H3MepeHHH tojiihhhh Tonkoro cjioh, tpoboahmom ni>e30KBapHeM

fi.Eaicoiii, r.HaAB m H.CwreTH

BhJIH nposeflenbl H3MepeHMH KOHAeHCaiJHH TOHKMX CJIOeB ZnS H MgFg Ha CTeK-
jihhhoM noBepxHocTH h KOHaeHcauHH ZnS Ha TOHKDM cjioe Mg f2 h HaodopoT,
npwgeM ¢ noMomBK) nte30KBapHa Oujih KOHipoirapoBaHH cKopocTB McnapeHHH h
TOJiniMHa cjioH, OEiJia onpeaelieHa oTpascaioinaH cnocodHocTt cjioeB. Ehjio ycTa-
HOBJI6HOJ ~TO KOHASHCaU|HH napOB. HB pa3HHX I10BOpXHOCTfIX 1ipOMCXOSHT c pa3—
HOM CKOPOCTBK). 3t'0 HBJieHHG npM M3M6p6HMM, npOBOSMMOM Il£e30KBapueM,npii-—

BOAMT K OIUHOKaM.



Summarie s

On the Determinelition of the Common Eigenvector Svatem of Operators
Commuting in Pai :rs

Anna Lee

A method is give:a for determining the common eigenvector system of
operators /or mstrices/ of simple structure which are commutablein
pairs. A spectium of each operator /or matrix/ is assumed to be
known. The methc d leads to solving systems of linear homogeneous

equations. The irocedure is illustrated on a numerical example,

Evaluation of tie Trace of the v—-th Power of a Matrix

K.Téth

It ia shown, th~t the trace S”of the v-th power of any matrix A

having n rows arm n columna equals x2+ >%+— ...+x}{where X] g x X

are the roots o” the characteristic equationfor A . If the cha-
racteristic equation ia written in the formxn+Qlxn <+ . +Q=0the
evaluation of S|, can be performed with the use of the recursion

relations :

SV* a)Sv—-Il+ =« «+VQVv=0 if

SV+alV< +e0 '+0nSv-S°  |f  »>n

These relations are useful for the studyof internal symmetry

groups ofelementary particles.
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Temperature Dependence of Internal Magnetic Field

I. Dezsi, L. Keszthelyi, A. Kiaa and L. Poes

The temperature dependence of the internal magnetic field at Pt™'~
194 . .

produced by beta decay from Ir in ferromagnetic 1% Fe—Ir alloy

haa been investigated by perturbed gamrfia—gamma singular correlation

experiments.

Measurements were performed at three values of temperature, namely

24°, 70°, 737°C. The results were compared with the magnetization

versus temperature curve of the alloy and the temperature depend-

ence of the internal field was found to be essentially of the aame

shape as that of: magnetization.

Measurement of the Isomeric Cross-—Section Ratio on Neutron

_ A 85,85m ¢,122122m ,188m

&ctlvated §ro> ,§b and Eem

B. Kardon and D. Kiss

Isomeric cross—section ratios were measured on the nuclei

QM22,12Zm  an(jl88, 18m activated by thermal neutron from the

VVRS reactor, the values of G, / found to be 2,12+0,08 j

/8,3+0,9/.10—; /8,5+2,5/.10-2, respectively.

A Function Integrable in Cloaed From for Describing Asymmetric
Spectral Band Shapes
Maria Vizesy and Gy. Kozmann

The functions available to date for describing the shape of ex-
perimental bands are only approximate. In the case of asymmetric
bands both the Gaussian /used in the UV and visible region/and the
Lorentzian distributions yield shapes which are quite different
from the experimental curves. Authors propoae a new empirical funct-
ion using it not only for the analysis of the whole curve but also
for resolving the components of the individual bands appearing in
the spectrum. The asymmetric band areas can be evaluated by summ-

ing over the component band areas computed by direct integration.
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Hypercon.j ugation of the Methyl Group through Nitrogen in Methyl
Phenyl Picryl Hyplrazyl Free Radicals
M. Hegyhati

Quantum chemical! .treatment of the ESR spectra of the alkyl-phenyl-
picryl—hidrazyl (free radicals is attempted by calculating the mo-
del of hyperconjjU'gation of the methyl group coupled to nitrogen
heteroatom havirig an odd pi—-electron. As a result of the calculat-
ion it can be injferred from —the about j12% methyl proton spin dens-
ity obtained thajt the total spectrum of alkyl-phenyl-picryl-hydra-
zyl free radical's can be accounted for by the molecular—orbital pic-
ture of hyperconjjugation. Calculations on computer covering the
alkyl /methyl, ethyl, diethyl/ phenyl picryl hydrazyl free radicals

are going on.

Or, the "%—-gensrator. Type JG 01/59
I. Fehér and Agnes G. Nagy

The iodine generator '/Type JG 01/59/ pluted with distilled water or
isotonic sodium chloride solution yields in addition to the speci-
fied I—- ion form, 10j in quantities varying from generator to ge-
nerator. The 10j content of eluates obtained at different periods
was found to increase by a factor of about 2 over lo days of obser—
vation. The 132I eluate can be easily converted to I with the use
of 5 mg/ml ascorbic acid. It seems from the experimental evidence
that the value of the ratio |I1-/10j is determined rather by pro-
cesses occurring in the ion exchange resin than by those in. the

solution.

Analysis of Radioactive lodine in Isotopic Tracers by Paper Electro-

phoresis

. Agnes G. Nagy

A method based on paper electrophoresis has been developed for the
determination of chemical forms of carrier free iodine isotopes.The

method and the identification of the chemical forms of iodiue are

described in detail.
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9« Apparent Film Thickness Anomalies Observed in Thickness Measurements

by Quartz Oscililator

J. Bakos, Gy.i jllagy and J. Szigeti

Measurements h ve been performed to observe the vacuum deposition of

ZnS and MgF2 t n films on glass surface and on each other, using

quartz oscilatljbr for monitoring the jevaporation rate and film thick-—

ness, while mes uring simultaneously ;their optical reflections too.

It has been foutad that in the thickness measurement by quartz oscil-

lator, owing tcf unusual deposition phenomena, there are errors which

lead to apparent anomalies in film thickness.






PARONKENT FELCSERELHETO OPERATOROK K0OzZ0OS SAJATVEKTORRENDSZERENEK
MEGHATAROZASAROL

Irta: Lee Anna

Osszefoglalas

A dolgozat egy mddszert mutat bp, amely egyszerl szerkezetd,
paronként felcserélhet6 operatorok /ill. matrixok/ k6zds sajatvektor-
rendszerének meghatarozasara szolgal. A moédszer feltételezi az egyes
operatorok /ill. matrixok/ egy—egy spektralfelbontasanak ismeretét éei
homogén linearis egyenletrendszerek megoldasdhoz vezet. Az eljarast

numerikus példa illusztralja.

Bevezetés

Ismeretes,lhogy a K komplex szamtest felett definialt n-di—

menzids linearis tér barmely két egymassal felcserélheté A,B opera-

toranak mindig van egy ko6zds sajatvektora /lasd [1] , 249. oldal/.Ha
az Ln tér egyszerl szerkezetl operatoraira széritkozunk,akkor tet-
sz6leges véges szamu, vagy végtelen sok A,B,C,.. . paronként fel-
cserélhet8 operatornak létezik kozés , ZNn sajatvektorrend-

szere. Ez a kOzOs sajatvektorrendszer normalis operatorok esetén or-—
tonormaltnak valaszthatdé. /Az A linearis operatort egyszerl szerke-
zetlinek mondjuk,, ha mindegyik sajatértékéhez annyi linearisan figget-
len sajatvektor tartozik, amennyi a sajatérték multiplicitasa. Az A

linearis operatort normalisnak nevezziuk, ha transzponalt konjugaltja-—

val felcserélheté.

Egyezerl szerkezetl operatornak az Ln tér barmely bazisa
mellett egyszerlU szerkezetld matrix felel meg, — azaz olyan matrix, a-
melyik hasonléséagi transzformacidval diagonalizalhaté - ésmegforditva
/ladsd [Ij 69, oldal/. llyen médon az egyszeril szerkezetl operatorok
és az egyszer( szerkezetl matrixok vizsgalata egymassal. te.lj Q sen ek-
vivalens. A paronként felcserélhetd egyszerl szerkezet( operatorok

koz6s sajétvektorrendszerének egzisztenciatétele matrixokra a kovet—
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keziképpen is megfogalmazhatd: az .tetsz6leges véges szamu vagy
végtelen sok paronként felcserélhetd egyszerl szerkezetld méatrixok ugyan-

azon hasonldéséagi transzformacioval egyidejlleg diagonalizalhatok.

Megjegyeztik, hogy a kozds sajatvektorrendszer egzisztencia-
tételét altalaban csak normalis operatorokra szoktak kimondani. Koénnyen
belathatdé azonban,, hogy egyszer( szerkezetl operatorok esetén is érvé-
nyes. A k6zOs sajatvektorrendszer meghatarozasara szolgald eljarasok is-
mertetése soran is: a szerz6k rendszerint szlikebb operatorosztalyokra -
példaul hermitikus operatorokra - szoritkoznak /lasd példaul [2J 11.0l-
dal/, noha ezek az eljarasok rendszerint jr.inden valtoztatas nélkul at-

vihet6k egyszer( szerkezetl operatorok esetére is.

Fizikai éa mlszaki problémak megoldasa gyakran igényli paron-
ként felcserélhet6 operatorok koézos sajacvektorrendszerének meghatéaro-
zasat, ill. paronként felcserélhet6 matrixok egyidejld diagonalizalasat.
Az alabbiakban bemutatunk egy eljarast paronként felcserélhetd egyszerl
szerkezetl operatorok, ill. matrixok kozds sajatvektorrendszerének meg-

hatarozasara. Az itt bemutatasra kerulé eljaras feltételezi a szdban

forgd operatorok invarians altereinek — azaz a nekik megfelel6 matrixok
egy spektralfelbontasanak - ismeretét, igy olyan esetben alkalmazhato
el6nybsen, amikor a széban forgdé operatorok invarians alterei - azaz a

nekik megfelel6 matrixok egy-egy spektrélfelbontésa/\* egyszerlen meg—
kaphat6. /llyen példaul a permutalé matrixok esete, lasd [33[ /. Az el-
jaras végrehajtasa soran viszont csak homogén linearis egyenletrendsze-
reket kell megoldaramk. Ez pedig lényegesen egyszerilbb feladat, mint a
saj atértékek és saj atvektorok meghatarozasa, amit mas moddszer alkalma-

zasa soran szukségképpen el kell végezni /lasd példaul [2] 1,1. oldal/.

Moédszer a kdzds sajatvektorrendszer meghatarozasara.

1/ Jeldlje odid, «2>e+ .,0trill. /3, ,/3?) wm ,(i* a« Ln
tér A ill. B egyszerl szerkezetl operatoranak kulénb6z6 sajatértékeit.
Az nt multiplicitasu ott ill. az multiplicitasu /3 saj étértékhez
tartozzon az ill. invarians altér, amelyiknek egy bazisat az

o, , C,f,. . . ,a“> i- 1,2, m . r; Jj>,—-n



vektorok alkotjak.

Ha A ésjj B egyméassal felcserélhetd, akkor az egzisztencia-
tétel alapjan van koz6s 1z, ; z2)...)zn sajatvektorrendszeriuk. E rend-
szer barmelyik zj:'k = 1,2,.—..,n) vektora — minthogy sa}'\é\tvektora az A
operatornak - sziukségképpen benne van valamelyik A1l invarians altér-—
ban, tehat ezen A- altér bazisvektoraiijidk linearkombinacidjaként el6-
allithato s

CO

szk = X FQ°  *..0-2 /<1
m* ICrtQ""

Hasonlé meggondolassal a z benne van a B operator valamelyik

invarians alterében, tehat ezen altér bazisvektorainak lineadrkombina-

cidjaként is eldallithato:

]
zk mX, + A2bA e A ()_ 1*1
J
Latjuk, hogy ha a zk ¥=0 kdzds vektonra az A° és a B
altérnek, akkor a X ,,X?,.. ., xn : X1,A2,. .., Xm.(£ *i**)eKvtttt—
1 3 MH r

hatok kielégitik a
Xxa €Co+x 2a2°+ 131

Osszefliggést. Megforditva, ha' ;a2) . A . 2, ; nem-—trivialis
megoldasa a /3/ linearis egyenletnek, akkor az At és BCI> invarians

altereknek van zérustol kulonb6z6 kozds vektora. Rendezziuk at ugyanis
a /3/ egyenletet a ¢l

Co ,CO Ci) )
[

alakra, lathaté, hogy ha példaul valamelyik '€ 0 > akkor az o.f"
Co a vektorok linearis fuggetlensége miatt a /4/ egyenl8ség
Q 2 > n

baloldala zérust6l kulénbozik, Igy szikségképpen a jobboldal nem lehet

zérus, és megforditva. Az is nyilvanvaldé a /3/ és /4/ képletek alap-

jan, hogy ha a /3/ egyenletnek csak trivialis megoldasa van, akkor az

és altérnek ninos zérustol kulonb6zé kozds vektora.
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2/ Az el6z6ek alapjan, ha ismerjuk az A és B egyszerd
szerkezetl, egymassal felcserélhetd operatorok AtO G=1,2,...,n) és
B(> (Om 1,2,.. ,a) invarians altereit, akkor koz6s sajatvektorrend-
szeruk meghatarozasa céljabdl a /3/ alatti egyenletet minden i, ]

~12, ..,r ; j*“ 1,2, ,a) indexparra fel kell irni és meg kell olda-
ni, Azutan a megoldasként kapott ac2/ ..., Xu.,A,,A2,...Am egyltt-
hatdk segitségével az /1/ vagy a /2/ formula alapjan eléallitjuk az AO)
és altér kozos vektorait. Mint lathato, egy kozés vektor eldal-
litdsdhoz elég a /3/ egyenlet megoldadsa soran vagy csak a ~ ,X2,...3On
vagy csak a Ai)X,,. , X"'j» ismeretlenek effektiv meghataroza-
sara szoritkozni. ROgzitett i,j esetén a /3/ egyenlet___ line&risan
fu;::;;etlen megoldasaival eldallitott /1/ vagy /2/ alatti vektorok az A0
es altér linearisan fiuggetlen kodzos vektorai, ezek tehat az A

és B operator egy kozos invarians alterének bazisat képezik.

Ha tobb A 8,0, ... . paronként felcserélheté operator ko-
z0s sajatvektorrendszerét akarjuk meghatarozni, akkor éljarasunkat ugy
folytatjuk, hogy az A és B operator mar meghatarozott ko6zds inva-
riadns altereinek és egy tovabbi C operéator invarians altereinek
keressik meg a ko6zos vektorait. Ujabb és ujabb operatorokat figyelem-
be véve az eljarast mindaddig folytathatjuk, amig a kapott kozds in-

varians alterek mar mind egydimenzidsak.

A most ismertetett eljaras végrehajtasa soran a széban forgo
operatorokat az LQ tér egy rogzitett bazisdban kell felirnunk, vagy-
is at kell térnink az operatorokat e bazisban &abrazoléd matrixokra. A
megoldandé /3/ egyenletek ekkor n egyenletb&l allé és is-
meretlent tartalmazé homogén linearis egyenletrendszerek lesznek. E-

zek megoldasara igen alkalmas példaul az egylutthatoématrixok Hermite-

féle norméalalakra valdé transzformalasanak moédszere, mert e modszer au
tomatikusan kiulonvalasztja a szabad paraméternek valaszthatd ismeret-
leneket és igy a lineariséin fuggetlen megoldasok nagyon egyszer(en
nyerhet6k /lasd [4]1 186 oldal/.

Megjegyezzuk még, hogy konkrét esetekben rendszerint nincs
szikség mind az r a szadmu /3/ alatti egyenletrendszer megoldasara
Kulondsen egyszerlsodik a feladat, ha az A és B operatorok sajat-
értékein kivil a AB(= Ba) operator sajatértékeit is ismerjuk. Je-
I6lje ezeket <3\ (k=1t2,...,t) LA 0" sajatértékek Gk=ofiik /3}k
alaku szorzatok, igy ismerve mindharom operator sajatértékeit, minden
6" értékrél eldonthetd, hogy mely i , j indexddi o- és /3] sajat-

értékek szorzataként allhat el8. A /3/ egyenletrendszerek felirasanal
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OOOOO j'kOO 0 0 ff 0 0 o 0 jL
00001 07 ggo o0 0 fir 0 0 o
A 000100 00k ook . 00k ko o
001000 001 0, U K 0 0 0 o —f
010000 o0koO ,, ,
COOOOﬁKOO‘kOO 1° 0 k ~k0 0
901000 %00 k oo1 1 cof 000
8=0 0001 0%0Kk o 0k 0 ./ 0k 0 0 0
1 00000 k0O ., . 000# 04
000001 00k o °k k 07000
0 /0000 o%o 0-%0 A ok o 040
000100 00k  of ;. 000y 04
100000 100000 1 00000
0000<0 07000 ¢ L, 0k 00RO
~00/,00000i000 » 1001 000
"000+00000i 00 L 1 000 i 00
010000000 0 1+ 00000 ¢
00000i 000010 mPk0o0d o

Az At B ,C matrixok — tehat az &altaluk &abrazolt operato-
rok is - paronként felcserélhet6k. Célszerilinek latszik el6bb az A és
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8 matrix kdzds'sajat vektorait meghatarozni, mert a /3/ egyenletrend-—
azereket felirva az|] ismeretlenek maximalis szama e két matrix esetén

lesz a legkisebb. Mindenekel6tt lathatjuk, hogy a

.O.
1
7?

0 151
0
fi
.0 .

vektor az A matrix és d B marfcrix fi, —\ illetve az
matrix cl2——1 és a B matrix /62=—1 0aj atértékéhez tartozo kozbs
sajatvektorok. igy.a /3/ egyenletrendszerek felirasanal ezen oszlopvek-

torokat elhagyhatjuk.

Az ,a(=\, /32=-1; <2="1 1 111l <2=%1> 1
sajatérték parokhoz tartozé kodzds sajatvektorok meghatarozaséara tehat

a kovetkez6 egyenletrendszereket kell megoldani:

e ol g O -0 ; [A?-8° f 0 7?1 *
oo 0w 00 0 ol
;)ﬂ%hfko 0 ¢ 0
O**O A? Oé'o'fz<|_
O:ZOI 0000
fi o ! v? nlOOﬁ

D Sk e e e B0 2 0

o o 0 00 00

N 0. ff 0 4

Oyro—fli OHOfi :

oo . 0000

Lo oo 2 i 00



Az [Aa)’- B W] matrixokat a kodvetkez6képpen bonthatjuk
bazisfaktorokra, azaz olyan azorzatalakra, amelyben a baloldali ténye-
z6 oszlopai, ill. a jobboldali tényez6 sorai linearisan fiuggetlenek:

1 t
o 0 _, 10 o0-1 /-\(O-BQ) Iz O 10 01
0 O 0 0 10-1 0 0 0 o0 10-1
X 1
0 h 0O 0 1-1 0 00 11
1
/
0 r-r 0 o
0 1 0 [}
z 9 0
1 1 <
[ar - b0'1 fi O ¢ '/ 0 0 1 2 O 4 100 4
0 0o o 01 01 0 0 o0 01 0
1 i 1 1
0 & o0 0 11 0 n 0O 0 14
\ \
0]
0 0 4 O
0 o 0 0O O 0
1
+ 0 0 o o
Akkor az 0-i "V ) egyenletrendszerek megfelel6en ek-
vivalensek a kévetkez6 egyenletrendszerekkel
700 -1 p -0 1001 _=0
0 1 0 -1 X3 0 1 0 41 *3
o141 oo 11
k3 X3
;0 0 f K, o \0 o 4 -0
1 0 1 .3 0 1 0 1
0 11 0 0 j 4
*3 A
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A megoldasok rendre A, es

Aj =13} X(=1 . Ezen egylutthatdkkal a kovetkezd normalt koz6s

sajatvektorokat allithatjuk elé:

r - HI 2
T 2 !
0 0 0 0
< i \
5 2 2 2 '
< 1
2 2 2 2
0 0 0 0
4 \ \ <
2 2 2 2.
L*

Hozzavéve az /5/ alatti két kozds sajatvektort az A €s B matrix ko-
z8s sajatvektoraibdol allé 7z matrix a kovetkez6képpen particionalhato:

[ze (<2 7Cz0

-K —L < )
i2 O 2 “2 2 0~
i 1
\ 1 <
2 0 2 2 0
i 1
> 0 > 5 0 16/
*
1
0 n 0 0 72
{ J I o
0 -
5 2 1

ahol a Z(lj)blokkok az A ¢a B matrix altal abrazolt operatorok kozés

invarians altereinek egy bazisat abrazoljak.
.
Lathatjuk, hogy az A és 0 matrixnak — pontosabban az altaluk

abrazolt operatoroknak. — négy kozos invarians altere van. Ezek kozul ket-
t6 —a Z(@12) és a Z(Z.) altal abrazolt — mar egydimenzids, tehat ha ma-
sodik lépésként a C matrix figyelembevételével folytatjuk az eljarast,

akkor mar csak a Z»N ~és Z /N altal abrazolt kétdimenziés alterek to-

vabbi felbontasara kell .szoritkoznunk.

A C matrix spektralfelbontasat figyelembevéve kbnnyen belat-

hatjuk, hogy mindkét /5/ alatti vektor sajatvektora a C matrixnak is;
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mégpedig egyikik a C matrixnak ro=-1 egyszeres sajatértékéhez tar—
tozik. Ilyen mddoh.a Z altal abrazolt altér automatikusan - a Z@Z)
matrix particionalasaval - bonthaté le két invarians altérre, A z N

altal &abrazolt kétcjimenzidos altér kozds invarians altere az A B és
C matrix altal atjrazolt mindharom operatornak, s6t az eljaras elsd lé-

pésénél kapott bazisvektorok is valtozatlanul megmaradnak a masodik l1é-
pés utan, |

A /6/ ala fti Z matrix tehat egyidejdleg diagonalizalja az A,B

és C matrixot:

tf- Z<1, I, 1, U —<>r

ahol ) X 6> a saj atértékekbdél allé diagonalmatrixot Z) pe-

dig a Z matrix transzponaltjat jeloli.

l rodalom

ill Gantmacher, F.R., Matrizenrechnung, 1,: Berlin, 1958.
[21 Corson, E.M,: Perturbation Methods in the Quantum Mechanics of
J * n—electron Systems, Blackie and Son Limited, Lon-

don and Glasgow.

[31 Lee A .Note on the spectra of finite permutation matrices, Pub-—
LJ ” licationes Mathematical, Debrecen /sajté alatt/

[4] R6zsa P.: Matematika, Orszagos Atomenergia Bizottsag Atomtechnikai
Tanfolyam jegyzet.

Erkezett: 1965. okt. 25.
KFKI Ko6zi. 14.évf. 2.szdm, 1966






MATRIX v—EDIK HATVANYA SPURJANAK A KISZAMITASA

Irtas Téth Kalman

Osszefoglalaa

Megmutatjuk, hogy barmely nxn -es A matrix v-edik hatva-
nyanak spurja = xrjv.. ,+x* aholx,,,... ,xa A karakterisztikus egyenle-
tének gyodkei. Ezen! hatvanydsszeg kiszamitasa, ha a karakterisztikus
egyenlet xn+Q, xn“r*. . +an=0 a kovetkez6 rekurzids képletek segitsé-

gével torténhet;

V n
ro V >n

Az elemi részek belsé szimmetriacsoportjainak vizsgalatakor
gyakran szikséges ezen formulak hasznalata.

Az elemi részeknek az unitér szimmetriacsoportokat alapul ve-

években sok jelentd6s eredményt elért - vizsgalata koz-
SHi(3)

matrix

vé — az utdbbi

ben felmerul a kovetkez6 feladat; meg kell hatarozni B=bjA maz

csoport XL generatorainak [I] linearkombinaciéjaként felirt
/A b szdmok komplexek is lehetnek}
8—1g./ Pl. tiszta va-

tetsz6leges hatvanyanak spurjat.
B =b. A —ben Osszegezést értink i —re 1-t6l
bj—k esetén a feladat megoldasa kozismert; aA.—-k hermitikusak
SpBv=x"+Xg+ x* , ahol

16s 1é-
vén 8 f6tengelyre transzformalhatd, és igy
n sajatértékei. Egy matrixelméleti tételre hivat-
attdol, hogy B di—

bL —kre.

xI>*2 > x3
kozva megmutatjuk, hogy ugyanez fennall fuggetlenul

gonalizalhatéo—e vagy sem, azaz tetsz6leges komplex

egy tetsz6leges, nxn —-es matrix. Legyen A —nak k

Legyen A
szamu /k4n/ linearisan fluggetlen sajatvektora. Ezeknek feleljen meg
A —-nak a k darab Xj,.. . .,xk aajatértéke. /Az itt felsorolt sajat-
értékek nem feltétlentul kuloénbdz6k. Azonos sajatértékekhez tartozo

sajatvektorok lehetnek linearisan fiuggetlenek./

\'
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Fennall a kovetkezd6 tétel /bizonyitasa lasd [2]-ben/iA hason-
l6sagi transzformacioval mindig az udgynevezett Jordan-féle normalalakra

hozhaté» A =CAC

Az A normalalak a kovetkez6i

N —

n xn -s matrix, O n;Xrv,-S nullméatrix, as %n,zn . Az A
/ 1 i J i 1

matrix szempontjabol tehat az n —-dimenziés tér —dimenzids invarians
alterekre bomlik. Ha nlL=1 minden L-1,2,...kK —ra, ekkor természete-

sen k=n , a Jordan-féle normalalak éppen a diagonalis alakot jelenti.

Nyilvanvald, hogy



- 75 -

Minthogy hasonlésagi transzformacié esetén egy matrix spurja

invarians:

) k

N v r \%
SpA SpA~n SpAi
H

SpA”~  kiszamitasdhoz vegyuk éazre, hogy A un. triangularis matrix
/lazaz féatldja alat|t csupa nulla all/. De barmely két D triangula-

ris matrix szorzat” is triangularis, és a féatldban a két matrix meg-

felel6 diagonalis felemelnek a szorzatai allnak:

D ... 4
C22 | 2

Cc2dz2

0 «0 Qpd-m

/a féatlo feletti elemeit C D —nek nem irtuk ki/. igy nyilvan SpA t-n-x"

azaz SpA'V— V_ntxt
Ez éppen azt jelenti, hogy épAV kiszamitdsahoz A sajatér-
tékel v—edik hatvanyanak osszegét kell vennink. /A tbbbszords sajat-

értékeket annyiszor, amennyi a multiplicitasuk./ !

A sajatértékeket az A matrix karakterisztikus egyenletének
gyOKei adjak, az n —edfoku egyenlet megoldasat azonban elkerilhet-

juk. A karakterisztikus egyenletet Irjuk ilyen alakban!

gy .
xn*alx "+an-1x+Qa0

Gyobkei s> —edik hatvanyanak az 6sszegei Sp A= Sv - x™M—.. +x”~. Egysze-

rien belathatd a kovetkezd rekurzidés formulak helyessége [3]



Ezen formulak alkalmazasahoz csupan a karakterisztikus egyen-

let egylutthatdit kell meghataroznunk.

Térjunk vissza a kiindulasként emlitett feladathoz. 8 3x3 -aa

matrix, karakterisztikus egyenlete:
x3+-b1x2+ bix - >=8

El16szOr is nyilvanvaldan N=-D =>-cleiB , =0 mert SpX~ =0
/1= 1,2,.. -8/, ugyhogy bj“07 =_Y "2 . a karakterisztikus e—
gyenlet:
x3—j S2x-D =0
/ D a bj—-k megadasa utan a —k konkrét alakjat ismerve [I] egy-

szerlen adodik, a x"-k —caererelacioit [I] felhasznalva S2=2bth[ /

A rekurzids képletek alkalmazdsa lehet6séget nyujt SpBV Ki~

szamitasara csupan D és S2 segitségével.

Haladas koszonettel tartozom Prenkel Andornak, a tbéle kapott

hasznos tanécsokért, valamint Domokos G&bornak a probléma felvetéséért.

l rodal om

[1] Gell-Mann: Phys. Rév, 12;, 1067 /1962/

[2] Gelfand, 1.M,: El6adasok a linearis algebraré6l Akadémiai Kiado,
Budapest 1955.

[3] Szele T.: Bevezetés az algebraba Tankoényvkiadd, Budapest 1960,

Erkezett: 1965» okt. 15.
KFKI Kozi. 14.évf. 2.szam, 1966.



TUELS® MAGNESES TER HOMERSEKLETPUGGESE

Irta: ~ézal Istvan, Keszthelyi Lajos, Kiss Adam és Pécs Lajos

Osazefo~lalas

Perromagnéses 1%—os Pe—Ir O0tvozetben az Ir** magbdél béta—bom-
lassal keletkezd j>t"94 mag helyén 1évé belsé magneses tér hémérséklet-
figgését vizsgaltuk a perturbalt gamma——gamma szoégkorreladciés modszer
segitségével.

A méréseket harom hémérsékleten /24, 701, 737 C°/végeztuk. E—
redményeinket az oOtvdzet magnesezettségi gorbéjének menetével vetettik
O0ssze. A mérések szerint a belsé tér hémérsékletfiggése lényegében a
magnesezettségi gorbével azonos menetld. 1

Bevezetés

Az eddigi vizsgalatokbél tudjuk, hogy.a hig ferromagneses Pe—
Pt otvozetben a Pt mag helyén fellép6 belsé magneses tér nagysagrendje
10" gauss, iranya pedig ellentétes a magnesezettség iranyaval [I] Ha-
sonlé nagy bér jon létre mas nehéz magok /Re, Os, ir, Au, Hg,.../helyén

is, ha vasba 6tvdzzik [2]

A rendkivlul er6s tér létrejottét az un. vezetési elektron po-
larizacidés mechanizmussal magyaréazzuk [2] . E szerint a Pe atomok 3d
héjaban 1év6 kompenzalatlan spinl elektronok polarizaljak a 4s vezetési
elektronokat. Ezek polarizaljak a Pt vagy egyéb nehéz atom /Os, ir, Au/
6s elektronjait. Egy 100 %—ban polarizalt 6s elektron mintegy 20 . 106
gauss teret hozna létre a mag_helyén. Kb 7 %—ob polarizacié mar Ilétre-

hozza a kisérletekben tapasztalt teret.

A ferromagnesesség oka, mint ismeretes, az, hogy a kulénbdz6 Pe
atomok 3d héjaban l1évé kompenzalatlan spinek 6sszecsatoldédnak, a kol-
csbnhatast egy kicserélédési integrallal Irhatjuk le. Hasonlé Kkicseré-
I6dési integrallal irjuk le a 3d-4s és a 4s—-6s elektronok kozotti kol-

csOnhatast is. A ferromagneses anyag Curie—hdémérsékletén a 3d elektro-—
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n6k kozotti kodlcsdnhatas megszinik, a kicseréld6dési integral értéke nul-
la lesz. Pelmerul a kérdés, hogy a masik két csatolas nem szinik—e meg

a Curie—pontnal alacsonyabb hémérsékleten, vagyis masképpen fogalmazva,
a bels6 tér hémérsqg.kletfiggésének a menete megegyezik—e az,6tvozet mag-—
nesezettségi

gorbéjének a menetével.

Célunk a b"Is6 tér hémérséklet-figgésének a vizsgalata volt.

A mérés leirasa

A Pt mag ielyén I1év6 bels6 magneses teret a perturbalt gamma—
gamma szogkorrelacids moédszer segitségével mértuk. A mérés soran fel-
hasznalt gamma-—kaszicdd kivalasztasanal szempontunk az volt, hogy.a sz6g-
korrelacidés egylutthatdk nagyok legyenek ea a kozépsé nivd élettartama,
valamint g-faktoraj olyan legyen, hogy révid id6é alatt meghatarozhassuk
a bels6 teret. A jmért nivé a Pt~ elsd, 329 keV-es vibraciés nivdja
volt; a felhasznalt) kaszkadok pedig az 1151-329 keV és a 929-329 keV Aat-
menetek voltak. /A két kaszkadot berendezésink automatikusan egyutt mér-

te./ Mindkettd 0+-2+-0+ kaszkad, tiszta E2 &atmenetekkel. [3] *

A Ptl® mag az ir™*4 maghol keletkezik béta—bomlassal. Az ir e-
lektronszerkezete mar az els6é gamma—kvantum emisszidja elétt atalakuljal],
A perturbacidénak az elektromos kvadrup6lmomentum és az elektromos tér-
gradiens kolcsdnhatasabol szarmazé része elhanyagolhaté a magneses dipol-
magneses tér kolcsdonhatasbol szamlazdé perturbacio mellett [3] * Tehat a
szogkorrelacié perturbacidojat egyedul a Ptl® mag helyén lév6é bels6 mag-

neses tér okozza.

A 329 keV—-es nivé 6,45 0,21 .10“11 sec—os rovid élettartama
[5] miatt elektronikus berendezésinkkel az integralis szogkorreléaciods
nggv*ényt meértiuk. Ha a belsé tér iranya meréleges a detektorok sikjara ,
f

) f
a korrelacios fuggvény

wOorTS) —1- f COSA tt'c,9(zuT)> co3(Uiarclg(Wf))
alakba irhato [3] . Itt B a bels6 tér nagysaga, a két detektor al-
tal bezart szoég, T a kozbens6 nivdé élettartama, b2 és a szogkor-
relaciés egyltthaték, o= a Larmor-frekvencia. A korrelacios fuggvény

elfordulasanak szogét az cx>T mennyiség szabja meg. Mivel pedig a Lar—
mor—frekvencia a bels6é térrel aranyos: fcoj —g~u® B/ft, az aoT elfordulasi

sz6g hémérsékletfiggése éppen a belsé tér hémérsékletfiggését adja.



A bels6 tér iranyat a mintanak a detektorok sikjara meréleges

iranyban torténd telitésig vald magnesezéaével rogzitjuk.

A mérdbberendezés

A mérésekhez 1% természetes iridiumot tartalmazé Pe-Ir 6tvo-
zetet készitettink, melyb8l 2 mm atméréjd, 4 nm magas hengereket vag-—
tunk Kki. Ezeket kb. 1013 neutron/cnf sec fluxusban néhany percig besu-
garoztuk.

A minta kivant hémérsékletének eldallitasara kalyhat készi-
tettink. A feladat jnehézségét az okozta, hogy a mintat meg kellett Ov-
ni az oxidalédastoli, és a minta melegitését Ugy kellett megoldanunk,
hogy az magnesezésehez felhasznalt elektromagnes pofai koézé / 9 mm/ a

kalyhaval egyiutt beférjen.

Kb. 5,5 mrj magas, 2,2 nm vastag bels6 atmérdéji keramiacs6re
8 menetd 0,2 nm vastag platinaszalat erésitettink. A cs6be helyeztik a
mért mintat. Az igy elkésziult kalyhat téglalapkeresztmetszeti kvarccs6-
be helyeztuk. Ez uvegfald, kb. 3,5 cm atmér6ji csappal ellatott cs6-
ben folytatdédott. A rendszert a mérés eldtt kb 10_5 torr—-ra leszivtuk,

majd a csapot elzal-tuk. A vakuumot a mérés soran tobbszor ellendriztiuk.

A hémérsékletet nikkel-kromnikkel termoelemmel mértuk. Nehéz-
séget okozott, hogjy a termoelem a nem tokéletesen jo hékontaktus miatt
nem az aktualis hémérsékletet, hanem annal kevesebbet— mert. A termoe-
lem altal mért hémérsékletet ezért utdlag, teljesen azonos koérilmények
kozott, de inaktiv mintdt haszndlva Osszekalibraltuk egy masik termoe-
lemmel, mely a mintadba el6z6leg fdrt 1 mm atmérdjld, 2 mm mély Uregbe
nyult és igy valdban a minta hémérsékletét mérte.

T

A minta magnesezését kis elektromagnes podélusai kozé helyezés-

sel végeztuk. A telitési allapotba jutasréol a minta magnesezési godrbe-

jének felvételével gy6z6dtink meg.

A detektalashoz szcintillaci6s detektort hasznaltunk, a szo-

kasos gyors—lassu koincidencia—koérrel. A berendezés blokksémajat az
1. abra mutatja.
Mérési eredmények

Harom hémérsékleten mértink: szobahémérsékleten T=24 +3C° ,

tovabba 701 + 15 és 737 + 15 C°-on. Ez rendre 0,28, 0,92 és 0,96 T/T c
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1. &bra .

A berendezés blokksémaja



értéknek felel megs Tc a Curie—hémérséklet.

A mérést nyolc szégnél (90, 112.5, 135, 157.5, 180, 202.5,
225, ég 247.5°—nal)végeztiuk. A magnesezési iranyt szobahémérsékleten 5
percenként, a masik két hémérsékleten 10 masodpercenként valtottuk. A
nyolc szdgbn tobbszdr végigmentink. A szodgkorrelacidos fuggvényben sze-
replé paramétereket a suUlyozott legkisebb négyzetek mddszerével hata-

roztuk meg a NIM:ElIliott—803-B szamoldégépén.

Az illesztett
szobgkorrelaciés fluggvénye-
ket a 2, 3 és'4 abra mu-
tatja, az elforduléasi sz6-
geket és a bel8liuk szamolt
magneses teret az 1. tab-

lazat tartalmazza.

Az eredmények diszkusszidja

A minta makroszképi-

; /0/ kus magnesezettségének h6—
J rrFEEYFR] FEEEEEL A L e

90° 112? 135 1575° 180° 202,50225° 2475° 270°mérsekletfuggését jo koze-
litésben ismerjuk. A vaa-

2. abra iridium otvozetek magne—

Az |. méréssorozathoz /T = 24 + 370°/ sezettségi gorbéi hasonlo-
illesztett szogkorrelaciés fluggvény ak a tiszta vaséhoz.Curie—
pontjuk az iridium minden

szazalékaval 4 C°-ot csOk-

ken [4] .
4500
Mérési eredményein-
£000— ket ezen gOrbe menetével
vetettuk 0©Ossze. Ha a 4s
vagy 6s elektronok lecsa—
3500— tolédasa bekovetkezett
volna, akkor a szobaho6-
3000— mérsékleten mért elfordu-
2800 e - - i r 1 L | 1 1 1 1 1 1 1r lasi Sijg és az ismert
1125 1350 1570 180°  202,5° 15048 . L
magneses tér alapjan il-
lesztett gorbén nem len-
3. abra

ne rajta a masik két hémér-
A Il.mérséssorozathoz /T=701 + 15 C /

illesztett szogkorrelacios flggvény sekleten mert adatunk.



4. abra
A 1ll. méréssorozathoz /T = 737 + 15 CO/
illesztett szogkorrelaciO3 figgvény
5. abra
Az elfordulasi szog a hémér-
séklet fluggvényében. A kihu-
zott gorbe vonal az 0Otvo-
zet illesztett makroszkopikus
magnesezési gorbéje.
Hémérséklet /CO/ 24 + 3 701 + 15 737 = 15
Elfordulasi szog 0,092 + 0,007 0,049 = 0,010 0,018 + 0,010
/radian/
Magneses tér 1,42 + 0,11 0,74 + 0,15 0,28 + 0,16

/10° gauss/
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Az 5. &bran lathatd, hogy a pontok a hibahataron belil a gor-
bén vannak. Vagyis a belsé tér hémérsékletfiuggése lényegében azonos az

Otvozet mégnesezettdlégének a hémérsékletfuggésével.

Az elvégzett vizsgalat jellege kvalitativ. Nem koévettuk pont—
rol—-pontra végig a bels6 magneses tér hémérsékletfiggését. A magnese—
zettség és a bel|6 tér h6mérsékletfiggése kozétt finomabb eltérése-
ket nem zar ki a mé*és0 Biztosan allithatjuk azonban azt, hogy a 3d -4s
és a 4s — 6s elektronok kozotti kodlcsdnhatas nem gyengébb, mint a k-
I16nb6z6 Fe atomok 3}1 elektronjai kozti kolcsdnhatas.

St:
i
L
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IZOMER HATASKE|SZTKISZra VISZONY MEHESE NEUTRONOKKAL AKTIVALT

Sr > 6b ES Re ’ MAGOKON

Irta: Kardon Béla éa Kies Dezs6

Osszefoglalaa

oL . Megmértik a_ (Jn/c'a .viszonyt a VVRSz reaktor tp™-—iin,a +
jai aegitaégéevel aktivalt % f'8™ ég r /8 & 0"™11cus neutron-
viszonyra rendre a kodvetkez6 értéket kaptuk: 2,12+0.08- /fi T+n a/ in 39

/8,5+2,5/.10 ~ T ;

Bevezetés

Az utobbi években szélea korben folynak kiaérleti vizsgalatok ki-

16nb6z6 metastabil allapottal rendelkezé atommagok eaetében a cm\gv azaz

izomér hataakereaztmetazet viazony meghatarozdaara kulénb6z6 reak-

az un.
[, 2, 3] , A mért éa a Bethe

ciokban éa kuldnb6z6 réazecske—energiaknal

éa Bloch altal megadott spinelosztas—formuldbdl kiszamolt hatadskereszt-

metszet viszonyok Osszevetésével a formuldban szereplé < paraméterre

ezen keresztul a magasan gerjesztett allapotok impulzusmomentum szerinti

neutron befogas esetén a befogast kovetd
szerencsés esetben a befo-

eloszlasra, N sugarzaaok atla-
gos szamara kaphatunk értékea felvilagositast,

gasi allapot impulzusmomentumara lehet valdszinlUsitd kijelentést tenni[4-J.

Mérési modszer
Mi termikus neutronok radiaciés befogasanal keletkez6 izomér pa-

rok eaetében vizsgaltuk a ~/Cg viszonyt. A termikus neutronokat VVRSz

A besugarzast a targetanyag hataskeresztmetszetétodl

reaktor szolgaltatta.
caatornajaban

éa felezési idejét6l fuggben réazben a reaktor vertikalia

/ (P ~ 1015 neutron/sec.cnf/, részben a horizontalis csatorna kimenetén vé-

A méréai metodika az irodalomban isme-

geztuk / (& ~ 10” neutron/sec.cnf/.
modazerrel meg-

retes: besugarzas utan szcintilldcida gammaapektroazképiai
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hataroztuk a metastabil és alapallapotban keletkezett atommagok szamat
ég a két allapot aktivitasabol - felhasznalva azok ismert felezési ide-

jét — meghatarézhaté a Gn/C viszony [4]

Az aktivitijismérést egy Im x Im x Im nagysagu, 10 cm falvas-
tagsagu kishatteru o6lomhazban végeztiuk. Az'alapallapot és metastabil
allapot bomlasanal jieletkez6 J— sugarzas mérése egy 3"x 3"—es Naj(T£)
kristalybol és egy jiM 6711 fotomultiplierb&6l &allé szcintillacids szaa-
laléval tortént. A mérbBberendezés teljesen azonos a Gulyas 1. és Zamo-
ri Z. cikkében [4] iLeirt berendezéssel. A detektorok jeleit megfeleld
er6sités utan amplitddé analizatorra vittik. A kérdéses gamma—- atmene-
teknek megfeleld fo~ocsucs alatti terlleteket hasonlitottuk O6ssze,meg-
felel6 korrekcidot végezve a detektor effektivitasara, a relativ foto-
csucs—hatasfok energiafliiggésére, és az analizator holtidejére, Figye-
lembe vettik tovabba az egyes nivok /izomér vagy alapallapot/ felezési
idejét, az izomér atmenet bels6 konvenzidés egyltthatdéjat és az elaga-
zasi viszonyt. Az igy.korrigalt adatokbol meghataroztuk végul a

viszonyt.

Eredmények

85,85 m 85,85m
Sr Sr

Az ‘izomérpar hataskeresztmetszet viszo-
nyanak mérésében pro anal tisztasagu SrCf2 vegyuletet sugaroztunk be.
A természetben el6forduldé Sr t6bb izotdpot tartalmaz. Az 1. tablazat-
ban feltintetjuk a természetben el6forduld Sr izotdépokat és jellemz6-

iket.

I. tablazat
lzotop % arany ~“therm /barn/
Sr84 0,56 1,52+0,16
Sr86 9,86 0,8 + 0,25
1,3 = 0,4
Sr87 7,02 17
g «
g=58 82 56 /5+1/.10%2

A tablazatbol kitdnik, hogy Sr -nek neutronokkal torténé ak-

tivalasa utan nemcsak a minket érdeklé keletkezik, hanem mas
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izotopok 1is. Jelentc’}/s mértékben keletkezik Sr#7 , amely 2,9 o6ras me—
tastabil allapottal rendelkezik és az alapallapotba 388 keV-es sugar-—
zallssal megy. A keletkezd (')'rﬁﬁ nem radioaktiv, A Sr a kis hataake-
resztmetszet és a nagy felezési id6 /51 nap/ miatt nem jelentkezik. A
vegyuletben l1évé Cl szintén felaktivalédik, de nagyenergiaja / 1,6 és

2,15 MeV/ sugarzasa a mérést nem zavarja.

1”2 00 0 ~min besugérzas utén
Srii<n —o0 -e— i5,5'h besugarzas utan
1. &bra

A Sr~nJ,85m bomlassémfaja és a mért gamma-—spektrum

Az 1. abran lathatdé a Sr5565mbomlasséméja és a mért spektrum.
Az izomér hataskeresztmetszet viszony meghatarozasahoz mérnink kellett
az izomér allapotbdl szarmazé 232 keV-—es vagy a 225 keV-—es atmenet és
a Sr8 alapallapotanak bomlasabdol szarmazé 514 keV-—es atmenet —su-
garzasat. A 3zcintillaciO3 szamlalo rossz felbontoképessége miatt az i—
zomér allapotbdél szarmazé sugarzasokat egyutt mértuk,A hataskeresztmet-
szet viszony megadasahoz ismernink kell az alap és metastabil allapot
felezési idejét. Az alapallapoté elég pontosan ismert az irodalombdl,
Tjj — 64,0t 0,2 nap, viszont a metastabil allapot felezési ideje,
i'v = 70 perc, c3ak a hiba feltintetése nélkul ismeretes [s]
Me7gzmértUk ezért a metastabil allapot felezési idejét is. A mérésbél  a

felezési id6t maximalis valdszinliség mddszerével hataroztuk meg

igy kapott felezési id6 T~ ** &—<5-0,53 perc.
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A mért és az irodalombdél vett adatokat felhasznalva az izomér hataske-

resztmetszet viszonyra a

értéket kaptuk.

Meghataroztuk még a oOr —ra vonatkozé hatéskeresztmetszet

Au -—al vald 6sszehasonlitas alapjan,

G “ 0,769 t 0,05 bdém.

Ez az érték jol megegyezik az irodalomban ismeretessel [8] , de annal

pontosabb.

122 , 122 m
b

Az Sb7™2,I™" m izomérpar elBallitasara dusitott izot6—
122 122m ] . ) . .
’ esetén az izomérhataskeresztmetszet Vvi-

poét hasznaltunk. Sb
szonyt mas modszerrel mérték — kilon meghataroztak a Gm és ha-
taskeresztmetszeteket — és igy a viszonyra értéket kaptak”™].

Mi kodzvetlen viszony mérési modszerrel az izomér &llapot felezési ide-

jének pontosabb értékével [10] hataroztuk meg a &g viszonyt.

A 2. abran lathato

122122m 122,122 m
D az Sb

sémaja és a mért f spek-

bomlasi

trum. Lathatdé, hogy a
szcintillaciés szamlalo
energiafelbontasa nem
engedte meg a 60 keV-es
és a 75 keV-—es vonalak
szétvalasztasat. A me-
tastabil a&llapotban lé-
v6 atommagok szamanak
meghatarozdsahoz nem
lehet a két intenzitas
Osszegének a felét venni,
mivel a metastabil al-
lapot bomlasakor kelet-

2. abra kezé 60 keV—es és 75keV-—

A Sb <22',22m bomlasgémaja és a mért gamma— es  sugarzas belsé
spektrum
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konverzidés koefficiensének értéke mas. igy a 60+75 keV—es csucs aletti
teruletben nem egyenld sullyal szerepelnek ezek a gammasugarzasok. Mi
két j~—sugarzas intenzitasanak viszonyat E. derMatecsian és M.L.Sehgal
[9] méréseib6l vettuk. iTgy meghataroztuk, hogy a 60 keV-—es atmenetbdl
mennyi van a szébanff>rgé csucs alatti teruletben. Az izomér allapot ak-
tivitasanak meghatarozasahoz szikség van még a belsé konverziés koef-
ficiensek értékeire , otj_stb) is. Az irodalomban [I6] nagy pon-
tossaggal ismeretes a 60 keV—es atmenet K konverzids koefficiense,
<XI\—0§5+ 0ps e:fi jol egyezik az L.A.Sliv és I.M.Band Ell?] altal elmé-
leti utédn szamitott jbels6 konverziés koefficienssel. Ezért az otL(, odJ;
stb. konverzidos koefficienseket — mivel ezeket nem mérték - a szami-

tasbol vehetjuk. Ily médon az izomar hataskeresztmetszetek viszonyara

értéket kaptunk, amely jol egyezik az irodalombdél mar ismeretessel,

0* /105 ** 95— 10 3) 1 de annal pontosabb.
188 , 188 m

Re

A Re*88, izomérpart elemi Re besugarzasa utjan nyertik.
A természetben el6fordulé Re két izotopbol all: Re / 37*07 % /
Re /62,93%/0 Az /n,gamma/ ree.kcidban vald részvételik a hataske-
resztmetszetbeli kuldnbséguk miatt 48% 8%8 52%, ami azt lgglenti, hoj;.y

y m .

jelent6s mértékben keletkezik a Re mellett Re xs. A 3.

abran lathatjuk a Re besugarzasa utan nyert y spektrumot és a Re

bomlasi sémajat. A spek-

trumban kb 140 keV-es e—

nergiaval jelentkezd csucs

Osszetett tartalmazza a

Re 188 alapallapo-

tdnak bomlasabol szarmazoé

155 keV—es r sugarzast és

Relg6 alapallapotanak

bomlasab6l szarmazé 123 keV-

es és 137 kcV-es jf sugar-

zast is. A hagyomanyos mod-

szerrel torténé Kkiértéke-

lést megneheziti még az a

tény is, hogy a 63 keV-es

csucs alatti teridlet tar-

talmazza a Re bels6 kon-

verziot kovetd rontgen-—su-

3. abra garzasat is.E nehézségek

A Re bomlassémaja és a mért gamma-
spektrum



SS,85m
Sr
3k*fi 3=5R
3k']2 3*7/2
ggggP S
r—— 1 i

4/b 4&bra

4/c &abra

A mért izomér hataskeresztmetszet viszony oOsszehasonlitasa az
elméletileg szamolttal
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miatt az izomér hataskeresztmetszet viszonyt a 140 keV-es csucs id6beli
valtozasanak kovetésével hataroztuk meg, felhasznalva a Rel¥ és a
alap—, illetve izomér allapotanak felezési idejét. Ezzel a mddszerrel a

hataskeresztmetszet viszonyra

Gm/~={8,5t2,5)i6Z

értéket kaptunk.

Kovetkeztetések

Mivel a metastabil és alapallapot spinje er6sen kuldnboézik egy-
mastol, a neutronbefogas utan a két nivé kialakulasanak relativ val6—
szinU3ége, azaz a viszony figg a nivosuriség impulzusmomentum

szerinti eloszlasatol.

Az utébbit a Bethe és Bloch altal megadott formula irja le:

f +1)expl—*m '/a) JZ<o0Z

ahol J az impulzusmomentum és (T az eloszlas paramétere. Ezt a for-
mulat felhasznalva és feltételezve, hogy minden atmenet dipol jellegd,
meg lehet hatarozni a mjo'g viszonyt. Ez az elméleti hataskeresztmet-
szet viszony paraméterként tartalmazza a (f paramétert és azt, hogy
a befogasi allapotbdol a legerjeszt6dés hany lépésben tortént, azaz a
multiplicitast (p) . Illyen mdédéon meghataroztuk a vizsgalt elemek esetén
az elméleti izomér hataskeresztmetszet viszonyt. A 4/a,b,c abran latha-

té az elméleti viszony fliggése a 6 és y értékektsl, vala-
mint a befogasi allapot spinjétdél. Az &brakon feltintettik még a kisér-

letileg mért o6'~6'g értéket is.

A kisérletileg mért és az elmélettel Osszehasonlitott izomér
hataskeresztmetszet viszonybdol a 6' értékére az atlagos multiplicitas

ismeretlen volta miatt szamszerl értéket megadni nem tudunk.
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ZART ALAKBAN INTEGRALHATO FUGGVENY ASZIMMETRIKUS KISERLETI SZINKEPSAVOK
ALAKJANAK LEIRASARA

Ipta; Vizesy Maria és Kosmann Gyorgy

Oaszefoglalaa

Kisérleti .szinképsavok alakjanak. leirasara csak kozelitd fuggvé-
nyek allnak rendelkezésre. Aszimmetrikus savok esetén mind az UV és lat-
haté teriuleten alkalmazott Gauss, mind az infravords tartomanyban hasz-
nalt Lorentz-fluggvény a valéditdl nagymértékben eléré savalakot szolgél-
tat. Szerz6k egy uj empirikus fliggvényt javasolnak, amellyel nemcaak a
teljea szinképet, de magukat a savokat is komponensekre bontjak. A teljes
aszimmetrikus savteriuletet a savkomponensek direkt integralassal nyerhetd
terileteinek szummaja adja meg.

Elektromagneses sugarzassal kodlcsdnhatasba 1ép6 molekulak kuldn-
b6z6 elektron—, rezgési— és rotacids atmeneteihez tartozdé Kisérleti szin-
képsavok alakjat szamos tényez6 befolyasolja /természetes vonalszélesség,
Doppler effektus, kdrnyezethatas, apparativ tényez6k/. A Kisérleti sav-
alakot — a mért intenzitasértékek frekvencidtdl fuggd lefutdsat — még nem
sikerult egyszer(, zart matematikai formaban megadni. Az eddig javasolt
empirikus fluggvények kozul UV és lathatdé teriuleten a Geuss, az infravoros

tartomanyban a Lorentz figgvény nyert szélesebbkori alkalmazast.

Az UV és lathatd teruleten jelentkez6 abszorpcids /illetve emisz—
szids/ szinképsavokat, mint ismeretes, aranylag egyszerli kvantumkémiai mod-
szerekkel /pl. LCAO-MO/ elméletileg is kiazamithaté elektron energiaki-
16nbségekhez rendelhetjuk hozza. A szamitott és mért energiaértékek elté-
rése alapjan altalaban méd nyilik a szamitas alapjaul szolgaldé szekularis
determinans Coulomb-—, illetve atfedés! integraljainak megfelel6 mddosita-

sara, azaz a szemiempirikus targyalasmod soran alkalmazott paraméterek ér-

tékének korrigalasara.



—94 —

Minthogy a szamitott energiaértékek az egyes savok integralt in-
tenzitasaval hozhatok korrelacidba, a savmaximumok kizarélagos figyelem—
bevétele komoly hibaforras lehet. A vonatkozé irodalomban mégis gyakran
taladlkozunk, kényszermegoldasként, az utdbbi eljarassal. A kisérletileg
nyerheté elektronbzinkép kiulénbdz6 szélességl és esetleg nagysagrendekkel
eltér6 intenzitasu Osszetev6 savjai ugyanis toébbnyire Ggy kombinaldédnak,
hogy a mért szinképben aszimmetrikus savok, illetve jo6l definialt maximu-
mok helyett inflexidk jelentkeznek, lehetetlenné téve igy a klasszikus

modon végzett gorbeanalizist.

Infravdoros rezgési szinképek esetén a probléma mas jelleglG. A sa-
vok atfedése tobbnyire kismértékil, igy komponens savokra valé felbontasra
nincs szikség. A tedvok nagy szama, kis alapterilete, s a modern kisérleti
modszerek ujabb kovetelményei szikségessé teszik viszont a direkt integra-
las megvaldsitagat, kovetkezésképpen egy a savalakot jol visszaaddé empi-
rikus fuggvény alkalmazasat. — Néhany esetben aranylag jo kozelitést értek
el a Lorentz-fluggvény segitségével, s igy megkisérelték, hogy segédfliggvé-
nyek alkalmazasaval altalanosabb érvénylivé tegyék, Ramsay fi] a megfeleld
haromszoég-résfiggyénnyel kombinalva az eredetit, olyan "idealis" Lorentz-
fuggvényt kapott, amely sok esetben jol leirta a kisérleti savok alakjat.
Aszimmetrikus savok esetén azonban mdédszere gyakorlatilag hasznalhatatlan-
nak bizonyult /hib4ja sok esetben a 20%—ot i3 elérte/. "abana és Sandorfy

[2] szellemes tovabbfejlesztése - akik tobb paraméter alkalmazasaval ki-
Ion—-kulon kozelitik meg az egyes savszegmentumokat - aszimmetrikus savok
esetén is elfogadhatéva tette ugyan a Ramsay—-modszert, de a gyakorlati al-
kalmazas igy meglehet6sen komplikaltta valt. - Haromszdog-résfiggvény he-
lyett egyébként a Gauss—fuggvény is kombinalhatdé a Lorentz-fuggvénnyel, de

ez Kyle és Green [3] tapasztalatainak megfelel6en lényegesen nem befolya-

solja a pontossagot.

Az elmondottak alapjan nyilvanvalé, hogy: 1/ a Lorentz - figgvény
onmagaban nem alkalmas a mérések soran jelentkezd egyedi savok leirasara,
tehat érdemes egy uj empirikus, a savalakhoz jobban idomulé fiuggvényt ko-
resni, amely mas fuggvénnyel valé kombinalas nélkiul alkalmazhatdé; 2/ aszim-
metrikus savokat érdemes lenne az eddig csak UV teruleten alkalmazott gor-
beanalitikai mddszerrel tébb komponensre bontani, s az Osszetev6 savok a—

lakjat leiré empirikus fuggvényt keresni.

Munkank soran el6sz6r a relative nagyobb teriuletu elektronabszorp-

ciés savok alakjat tettuk vizsgalat targyava. Modellként a para—nitrozédi-
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) I . i, - N L /
metilanilin 25 000 cm koruli, rmt— atmenethez tartozd SaVJEI/tt valasz-

tottuk, amely megfelel6en elkuldonil a szinkép tobbi részletétbl, s bar
aszimmetrikus, de hdisszuhulldmu oldalan biztosan nincs lehet6ség mas sav-
rendszerek zavard hatasara. A kulénb6zd, alkalmasnak vélt fuggvényeket
tehat ehhez a félsavhoz illesztettik hozza. A szamitott és mért értékek
O0sszehasonlitasat Uriicam SP.700 spektrofotométerrel készitett direkt re—
gisztratumon végeztiuk, ahol a hullamszamfiggésben mért extinkciod (E= fog 10/j)
értékek leolvasasi /kdvetkezésképpen az illesztések/ pontossaga legfel-

jebb + 0,002 abszolift hibaval jarhat.

Azt talaltak, hogy ha EO0O extinkcid maximumot y=cos3(Xir)
fuggvénnyel szorozzak, ahol /x/ - 0. 0,55 radian, s a radianléptéket egy
megfeleld konstanssal beszorozzuk, a kapott gorbe egyes pontjai az el&bb
emlitett hiban belil rajta fekszenek a kisérleti gorbén /1. abra/.A fiugg-

vényértékek egyébként gakorla—
i°9 tilag csak E<EQ2 esetén tér-
0J.J nek el a Gauss fluggvény meg-
felelé értékeitél, tehat ép-
pen azon a teriuleten és ép-
pen olyan iranyban / Kkisebb,
végsé fokon zérussa valé ér-
tékek/, ahol a Gauss fuggveény-
nyel valé szamolas a savatfe-
dések esetén a legnagyobb hi-

bat szokta okozni.

A para—-nitrézédime—
tilanilin alkoholos oldatban
mért savja esetén tehat a sza-
mitott és a mért értékek gya-

1. abra
korlatilag azonosak voltak a
sav alacsonyabb energidju oldaladn /l1.4bra/. A masik oldalt teljesen szim-
metrikusnak feltételezve, s a megfelel6 szamitott értékeket levonva a Ki-
sérletiekbdl, egy maradékgorbét kaptunk.A mindenkori maximumnak megfele-
16 EO-y fuggvény alkalmazasaval ez egyértelmlien egy négy kisinten—
zitdsu komponensbdl allo savrendszerre volt bonthato /2. abra/. Ugyanezt

a teljes gorbeanalizist végrehajtva a kloroformos oldatban kapott savon,

szintén egyértelml, de mas Osszetételt mutatd savrendszerhez jutottunk/3.

abral/.



2. abra

3. abra



A javasolt fuggvény infra-
voros szinképsavok alakjanak le-
irasara is alkalmasnak latszik.
Utolsé abrankban a Cabana és
sandorfy [2] altal példaként
targyalt aszimmetrikus sav ana-

lizisét mutatjuk be /4. &bral/.

GOrbe—, illetve savanali-—
zisek elvégzéséhez egyébként
célszerl egy y szorzoéofiuggvény-
tablazat elkészitése x = 0 és
0,5 radian kozott /pl. 0,02 ra-

~ Leml dianonkint/. Azy értéksorozatot

végigszorozzuk a leolvashato,

4. &bra vagy feltételezett EO maxima-

lis extinkci6o értékkel. Tiszta

sav esetén rendszerint rogton konstans kulonbségek észlelhet6k az egyes
y értékekkel azonos E értékek megfeleld hullamszaraai kozott. Atfedé-
sek eseténviszontcélszerl addig proébalkozni ujabb, korrigalt extinkco-—
maximumértékekkel, mig az EQ/2 alatti értékek ordinatai azonos kuldnb-
séget nemadnak./Gyakorlatban ez elegend6nek szokott bizonyulni a kom-
ponensekktuldnvalasztdsahoz./ igy megkapjuk a radian/hullamszam lepteka—
ranyt, s egyuttal 2A teljes savszelesseg értékét. — Termeszetesen he-

lyesnek csak az az analizis fogadhato el, ahol a kapott savok egyedi ex—

tinkcidinak adott hullamszamnal vett Osszege egyezik a mérési adattal.

Osszefoglalva tehat megallapithatjuk, hogy az extinkcidértékek

) hullamszamtol (x.) fugg6é lefutasa igen jol megkozelitheté az alabbi

adltaldnos alaku zart analitikai kifejezéssel:

EOcos V—ggoy ha X0—~AAN
L2A V

E (x>
0 kaldnben

ahol E és xG a maximalis extinkciot, illetve annak hullamszamat jelen-
ti, 2A a teljes savszélességet, és a =3

Annak elddntéséhez, hogy a savfelbontaskor kapott komponensek

O0sszhangba hozhaték—e elméletileg varhatdé finomszerkezetekkel, természe—
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teaen még tovabbi vizsgalatok szikségesek.

Il rodalom

1) Ramsay, D.A.: J. Am.Chem. Soc., 21, t2 /1952/
[2] Cabana, A., Sandorfy, C.: Spectrochim. Acta, 16, 335 /1960/
[3] Kyle, T.G., G”een, J.O.: J. Opt. Soc* Am., 895 /1965/

Erkezett: 1965. nov. 15.
KFKI Ko6zi. 14.évf. 2. szam, 1966



NITROGENEN KOTOTT METILCSOPORT; HIPERKONJUGACIOJA

Irta: Hegyhati Magdolna

Osszefoglalas

Alkil-fenil—-pikril-hidrazil szabad gyokok elektronspin rezonan-
cia /ESR/ spektrumainak kvantumkémiai értelmezését kozelitettik meg egy
szabad pi—-elektront hordozé nitrogénen kotott metilcsoport hiperkonjuga-—
cios modell szamolasaval. A szamolasok eredményeként a metilprotonokra
kapott mintegy 12%—os spinsitriuségb6l arra a kdvetkeztetésre jutottunk,
hogy az alkil-fenil-pikril-hidrazil szabad gyodkok~teljes spektruma a hi-
perkonjugacié molekulapalya mdédszeres leirasaval értelmezhet6.

Bevezetés

A difenil-pikril—-hidrazil /DPPH/ ESR spektruma kodzismert [9].
Azegyik fenil csoportot alkil — metil illetve etil - csoporttal, majd
mindkét fenil csoportot alkil - etil - csoporttal helyettesitve, az a ki-

sérleti eredmény adédott [7] , hogy

a/ az ESR spektrumok teljes hossza megnétt;
b/ a spektrumban jelentkezd vonalak szama az alkilprotonok sza-

méaval ardnyos ndvekedést mutatott és

c/ a vonalak intenzitas eloszlasa is megvaltozott

Kimutattak [12], hogy aromés szabad gyokok esetén a spektrumok
teljes hossza a csatoldédd protonok szamatdl figgetlen. Masrészt az 1is
ismeretes [8], hogy az alifas szabad gyokdkben fellép6 izotrép hiperfi-—
nom kodlcsbénhatasok intenzitasa az aromas szabad gyokoktél eltéréen erd-
sen flugg az alifas lancban lev6 protonok szamatél é3 a spektrum teljes

hossza egyenesen aranyos az alkilprotonok szamaval.

Fenti kisérleti tények és elméleti értelmezésik nyoman kézen-
fekv6, hogy az alkil-fenil-pikril-hidrazil szabad gydkok ESR spektrumai-

nak kvantumkémiai értelmezésénél abbdl induljunk ki, hogy az alkillanc
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protonjai résztvesznek a konjugalt pi-elektron rendszerben.

Ismeretes [3] , hogy a metilprotonokbdl kapott felhasadas nagy-
sagrendileg feluilmualja az aromas gylriben a paratlan elektron csomodsikja—
ban elhelyezked6 protonok csatolasi mechanizmusanak értelmezésére alkal-
mas spin polarizacidés effektussal [l1j analdég szamolasbdl kaphatd értéket.
Csakis akkor adodik a kisérleti eredményekkel megegyezé spinsuriség, ami-

, [21

kor niperkonjugacioval értelmezzik a jelenséget [I]

A hiperkonjugacié jelensége régéta ismert [l3] . Az ESR vizsga-
latok vizualisan is megmutattdk létezését. Jelenleg a metilprotonokra ka-
pott relative nagy csatolasi allandok /20-30 gauss/ értelmezését nehéz
lenne még csak elképzelni is anélkul a feltevés nélkul, hogy a paratlan

elektron az alkillancon is ténylegesen delokalizaldédik.

EIméleti megfontolasok alapjan kimutathatd, hogy — meglehet8sen
jOo kozelitéssel — a metilcsoport hiperkonjugaciéjanak leirasakor a Ccso-
portpalyadkhoz rendelt Coulomb és rezonancia integralok fiuggetlenek a mo-

lekula konformacidéjatol [06]

Fentiek nyoman tehat a kovetkezd feltevésekkel fogtunk hozza a

szamolashoz:

a/ a metilcsoport résztvesz a delokalizalt pi-elektron rendszer-
ben ;

b/ a részvétel a hiperkonjugacioval értelmezhetd;

c/ a hiperkonjugaciét hidrogén csoportpalyakkal Trjuk le;

d/ az alkil-fenil-pikril—-hidrazil gyokéknél a konjugalt rend-
szerben kapcsolt nitrogénen, tehat heteroatomon kotétt me-
tilcsoport vesz részt a hiperkonjugaciéban és

e/ mivel a jelenség maga kvalitative fluggetlen a gyokoktél,el-
s6 lépésként levalasztjuk a hiperkonjugald rendszert és mo-—
dellszdmolast végzink az egy pi—-elektront tartalmazdé nitro-

génen kotott metilcsoporttal.

A teljes spektrumokra vonatkozé - elektronikus szamoloégépet i—

génylé - szamolasaink folyamatban vannak.

A metillanc csoportpalvas leirasa

Szabad vagy pedig konjugalt pi-elektron jelenléte nélkul a me-

tilcsoport MO-LCAO /Molecular Orbital- Linear Combination of Atomic Orbit-—
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al3/ leirasanal a metilszén sp-5 hibridpalyai és a hidrogén atomok Is

atomi palyai kozott két—centrumos kotéseket veszink fel.

Kotésben rlészt nem vevd p-elektront tartalmazé atomhoz vagy
konjugalt pi-elektrjon rendszerhez csatlakozé metillanc esetében az e-

16z6vel ekvivalens ‘'leiras a kovetkezé 4J
i
a hidrogének Is atomi palyainak linéarkombinacidjaval kapott

csoportpalyak és a itaost sp™ hibrid allapotban lev6 metilszén kozott

tobbcentrumos kotésjek jonnek létre /1. tablazat/.
hidrogén csoport kotés—! metilszén
palyak tipus -, atomi palyak
sy e 1.
P P d o1
' 13 *6 SHH
> — -3
X X - T P2
2 & —& '"5hnn
42 — '
,) 03 a Pa
N 12—-2'Shh
I. tédblazat: A metilprotonok csoportpalyai,
ahol #l = a hidrogén Is atomi palyai,
SHE * 1
Az ~—ISI-CH” modell MQ-LCAOszamolasa
Az —CH3i—-edik energiaszintjéhez tartozé hullamfliggvényt a-

tomi palyak linearkombinacioja alakjaban vesszik fel.
yl’“Z ci j = i>28) ’

ahol ¥ = a nitrogén 2pz atomi palyaja,

a metilszén 2pz atomi palyaja, -

)
I

a metilprotonok pi —csoportpalyéja.
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Fentiekb6l nyilvanvald, hogy a g’ —torzset levalasztottuk, és

csak a 9C —tipusu kotésrendszert szamoljuk [I6j . A nitrogén 2s2 elek-
tronparjat a nagy promoécidés energia miatt — ami a szén 2sZ elektronjai-
ra vonatkozo6 értéknek korulbelul a kétszerese, emellett a nitrogénnek

teljesen mas kotésképzé tulajdonsagai vannak, mint a tetraéderesen hib-
ridizalhatd széninek - a —torzshoéz csatoltuk [14] . Ezek utan felada-

tunk a kovetkezd szekularis determinans megoldasara redukaldédik:
ES, 0; 0,71 —-V,3)

A szekularis determinans megoldasanal a kovetkez6 feltevéseket

alkalmaztuk [5 INE

a/ atfédést csak a szomszédos atomok kozott szamolunk;

b/ az atfedési integralokat aranyosnak vesszik a megfeleld
rezonancia integralokkal: N = s”™o = Pijto“ ?ij C/3+0c50) ’

c/ a fénjti matrixelemeket a benzol szekularis egyenletébdl
kapé;jt o< /Coulomb/, /3 /rezonancia/ és /atfedési/
integralokkal fejezzuk ki és veégul

d/ a hullamfiggvények normaltak: jaom=1

A megoldanddé szekularis determinans alakja a fenti feltevések-

kel a kovetkez6:

c. + 6" —E ?12[/3+ s o(<*

o« +£2"E °Z3[/-I&@:B]

223 [ +So(0t” B)]

ahol
Sij © < | > = ?ij 'So » ’ l.j = <2.3

< *1IHKj>" flj(/3+cxSo) >
Hu - < | >- cXL- ol + £ ,

£i paraméterek, lasd [5]
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Paraméterrendszerinket a kovetkezd meggondolasok alapjan valasz-
tottuk Ki:

a/ a metilcsoportra elfogadtuk [2] paraméterrendszerét;

b/ a nitrogén heteroatom Coulomb integraljat olyan médon vettiuk

fel, hogy aranyos legyen az empirikus utén meghatarozott elek-

tronegativitasaal, azaz

«N* “ benzol * ' 0 benzol ' bsm aa

illetve a szén elektronegativitésa.
integral pedig a nitrogén-—

ahol = a nitrogén
c/ a nitrogént tartalmazdé rezonancia

szén egyes kotés tavolsagaval aranyos [l4-]
Pc—a-W fi~ 0,15-1}. fi =
MQ—-LCAQ szamolasanak eredménye

Az — KM — CHg modell

A szekularis determinans megoldasaval a kovetkezé molekulapalya

rendszert kaptuk:

N~ = 0,3638 - < +0,7207—- tz+ 0,5902— «3 /bonding/
N~ = 0,9419 - 0,1262 m - 0,3112 m(anti—bonding/
y — Q,1835 = t, —0,6997" - <f2 + 0,6905 —P3/non—bonding/
A paratlan elektronazanti—bonding molekulapalyan helyezkedik
és Chesnut altal

el. A paratlan elektron slrisége megegyezik a McConnel

definialt spinsiuriséggel [12], vagyis:

9k ahol

= paratlan elektron slrilisége a k

adik atomon =

—ck27Mk2 iCyk2=" g2 Ski a formalasbal) ;
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P = spinsuruség a k —adik atomon =

<V2 17Kl Vz > “

= <Nl AKI Ni> =

ck2 ykz ; ( «,"» cCk=Kroenecker—delta).
R
!

Fentiek al&pjan tehat megkaptuk a paratlan elektron slr(iségét az

egyes atomokon, ara“'ebben az esetben megegyezik a spinsuriuséggel:
n .

P 9pin | = C)2-y 12> 0,864 9
' nitrogén

spin 1 m cl2-a - o M
metilpirétonok c
Osszefoglalas
Szamolasaink eredményeképpen megkaptuk az — "modell” egyes

atomjaira jutd spinsiriuséget. A toltéseltolédas mértéke alapjan arra a ko-
vetkeztetésre jutottunk, hogy az alkil-femil-pikril-hidrazil szabad gyokok
elektronspin rezonancia spektrumaiban a difenil—-pikril—-hidrazil szabad gyok
spektrumatol valé eltérések az alkilcsoport hiperkonjugaciéos effektusaval
magyarazhatok. A teljes spektrumokra vonatkozé és a hiperkonjugaciot figye-
lembe vev6 szdmolasaink folyamatban vannak.
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X~ 01/59 TIPUSU 1321-GENEJRATOR vizsgalata

Irta: Fehér Istvan és :'Hagy G. Agnes

Osszefoglalas

Desztilldlt vizzel vagy izotdnias konyhasd oldattal elualt jod-
generator /JG 01/59'tip./ a leiras szerinti I"—ion kémiai forma mellett,
generatoronként kulonb6zé mennyiségl, 10J-ot termel. A kulonb6z6 idépon-
tokba vett eluatumolt I0J-tartalma a megfigyelt tiz nap alatt kozelit6leg
duplajara novekedett. Az elualt 1321 oldat 5 mg/ml ascorbinsavval koény-
nyen | —& alakithatd. Kisérleteink tanusaga szerint a 1“/105 viszonyt
nem az oldatban, hanem feltételezhet8en az ioncserél6 gyantaban lejat-
sz6do folyamatok szabjak meg.

Bevezetés

A rovid felezési idejd /2, 4 Ora/ 1321 izotépot elterjedten al-
kalmazzak az orvosi diagnosztikaban, ahol elényt jelent a rovid felezési
id6 adta kis sugarterhelés. Kémiai kutatasoknal kettés nyomjelzést tu-
dunk a 132i - I-"lj p”r gegitaégével megvaldsitani, mivel — spektro-—

metriailag a két izotép egymas mellett kdénnyen meghatarozhatéo.

A 21 hordozémentes izotép a hasadasi termékek koézul elkuloni-
tett 132Te /felezési i1d6: 3,24 nap/ anyaelembd8l nyerhetd. A Te—-t tobb-
nyire elemi formaban, valamilyen adszorbtivumra, példaul egy katiocse—
rélé gyantara viszik fel és az oszloprdél a 1321 leanyelem id6r6l—idore e-

, . p , . 132 , )
lualhatd, ezért szokas ezt a kolonnat 3 I generatornak nevezni.

A fent emlitett vizsgalat tipusok egy részénél ismerniunk kell a
hordozémentes 2I—izotép vegyérték allapotat. A 132Te radioaktiv bomla-
sakor képzﬁ?é "forré atomnak" a generator gyantéjéval és a vizes kbzeg-
gél tortéhO kolcsonhatasakor energetikailag lehetosege van kilonbozd ve-
gyértékallapotba kerulni. A kozegtél fuggb6en a képz6dott primer termékek
kémiai reakcidba léphetnek, s6t mint arra tobb szerzé [I, 2] ramutatott

az oldatban sugarhatas révén a jod kulonb6zé6 redox folyamatai is megfi-

gyelhetdk.
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Tervezett; fizikai—kémiai ég bioldgiai kisérleteinkhez JG 01/59
tipusuH/ generatort szereztink be. Kisérleteinkhez tiszta jodid
formajd hordozémentfes 172l-oldatra volt szukségink, ezért megvizsgaltuk,
hogy a kilénboz6 generatorok a leirasnak megfelel6en valdban jodid
oldatot szolgaltatnhk—-e, Jelen munkadnkban harom jodgeneratorral szer-

zett tapasztalatunkat ismertetjuk.

1, &bra

A — jédgenerator, B - eluatum felfogé pohar, C - injekcidés tU,
0 — PVC cs6, i — fecskendé, F — élém &rnyékolo

N/gyartja» Zentralinstitut fir KernphyBik, Rossendorf, DDR/
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Kisérleti modszer
. . . . 13% P
a/ JG 01/59 generator .jellemzése és a eluciod.ja

Az i1oncseréld oszlop hengeres iUveg edény, melyben zsugoriveg
lemez tartja a kationcseréld gyantan elemi formaban jelenlévdé radio-
aktiv tellurt. Az edény alul gumisapkaval zarhaté kapillarisban végz6-
dik, mig a tetején penicillin zar van. A.generatort izoténias konyhaso-
oldattal feltoltve; szallitjak (s DAB 6 szabvany szerint sterilizaljak.

A leiras és a szallitolevél szerint [3] desztillalt vizzel, vagy semle-

ges konyhaso oldattal elualva az oszloppt, az ott mellékelt nomogram
- P . . Y G L - '132
szerint szamithatd;faj lagos aktivitasu jpdid formaju steril I” olda-

tot kapunk. | i
! i

Az eluald|oldatot injekcidés tlvel juttattuk az oszlopra,/l.ab-
ra/ vigyazva arra, hogy az oldat mindig ellepje a gyantat, Elualé ol-
datként izotdénias konyhasd oldatot,desztillalt vizet, egyes esetekben
0,1 n. HH40H és NH~ACI 1:1 elegyet, 0,1 n. HCI-t és 5 mg/ml ascorbinsav

oldatot hasznaltunk. Az elucidé sebessége 15 ml/3-15 perc kozott volt.

b/ Elektroforizéalas

A hordozdmentes jod vegyérték allapotat, valamint a kulonbozé
vegyértékld ionok relativ koncentracidjat, papirelektroforizalassal ha-
taroztuk meg. A mddszert a szerz6k egyike [4] korabbi munk&jaban mar si-
kerrel alkalmazta 1311 oldat bels6 és kuls6 radiolitikus oxidaci6és fo-
lyamatanak tanulményozasara. Az elektroforizaldst az aldbbi paraméterek

betartasaval végeztik:

Papir: Whatman 1
Kozeg: 0,01 n. NaCl Feszultség: 1200 V
Hémérséklet: 20 C° Idétartam; 20 perc

Radiometrias ellen6rzés

Az eluatumot 4TA" .—ionizaciés kamraval és szcintillacios
gamma spektrométerrel megvizsgaltuk. Azt taldltuk, hogy a szallitélevé-
len feltintetett 10 mc 1321 az el6irt médon / + 20 %—on beltdl / kinyer-

het6 és az oldat 1311 tartalma < 0,1 %, tehat radiokémiai szempontbdl

tiszta.
Eredmények

Az els6 generatort készitése utani 12. napon vizsgaltuk meg,
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a 3. — 12. nap kozott az oszlopot desztillalt vizzel tébbszor elualtuk
és az eluatumot kulonbdz6 kisérleteinknél felhasznaltuk. Azt tapasztal-
tuk, hogy a 12—, napi desztillalt vizes eluatum 55-60 % I — mellett —~35%
I0O~N—iont is tartalmaz. Tobbszori, 2 6ranként végzett elucid utan a két
ion relativ koncentracidéjaban nem észleltink lényeges / a hibahatart

meghaladdé / eltoldédast.

A masodik generatort — melyet Cl- ion mentesre mostunk - ké-
szitése utan eltelt 13. naptdol kezdve vizsgaltuk. Az eludtumolc ennél a
generatornal kevés 10”"-ot tartalmaztak. A 10" koncentracidja 50 ml - es
0,1 n. NHACI-NH"OH-es elualas—utan kis mértékben megnétt / az eluatum
pH—-ja 8,5-9,5 volt/. Desztillalt vizes o6blités utan 50 ml 0,1 n. HCl-el
elualva a 10" koncentraci6é csokkent, elemi jédot, vagy mas vegyeértékd
jod iont az elektroforizalas nem mutatott ki. Nem észleltink kildnbsé-
get a desztillalt vizzel, vagy izoténias konyhasé oldattal nyert elua-
tumok | /10~ viszonya kozott. Az eluatumok Osszetétele allas koézben/”6
O6ra alatt/ nem valtozott meg. Eredményeink a 2/a. hisztogrammon I&tha-
tok.

A harmadik generatort készitéae utan kovetkez6 naptol kezdve
ellendriztuk. Mar az els6 napon is magas /27 %/ 10~—ion koncentréaciot
észleltink, mely lassan ndvekedett a generator O6regedésével. 5 mg/ml as—
corbinsav oldattal kezelve a 10~ tartalom eltlnt, s csak tobbszori mo-

sds utan kezdett ismét megjelenni. Eredményeinket a 2/b. hisztogramm mu-

tatja.

Nagy 10J tartalmi hordozémentes ~”~1 oldathoz annyi szilard as-—
corbinsavat adtunk, hogy az ascorbinsav koncentracié 0,1-5 mg/ml k6zot-
ti legyen, majd kuldnb6z6 idépontokban elektroforizaltuk az igy nyert
oldatokat. A 10J ion |- ionna torténdé redukcidja 0,1 mg/ml koncentra-

cional igen lassan, de 5 mg/ml—-nél mar néhdny perc alatt lezajlott.

Ertékelés

Megfigyeléseinket roviden oOsszefoglalva: minden joéd —generator
k6zOs jellemvonasa, hogy az eluatum a | ion mellett 10" iont is tar-
talmaz, s a 10j tartalom a hasznalat, illetve az oszlop O6regedésével né.
Az elualdé oldatok pH-ja ki3 mértékben befolyasolja I /10~ viszonyt. Ne-
utralis konyhasé oldat nem befolyasolja a koncentracidk hanyadosat. Az
eluatumok Osszetétele allas kodzben nem valtozik. A harom generatornal

azonos kezelés mellett igen kulénbdzé volt a | /10~ viszony. Redukalo-
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szer hatasara ide'egesen eltinik a 10" ion aa eluatumbdl, azonban az

oszlop alapos kimosasa utan ismét megjelenik.

A Kiséri rt:3k alapjan allithatjuk, hogy a vizes elualé oldat
neutralis sotartalma, illetve pH-—ja kevéssé befolyasolja a 1 /10"
aranyt, ezért feltételezhetd, hogy els6dlegesen nem a kbzeg Ossze-
tételétdl figg a kat forma aranya. Az oldatban létrejové radiooxida-
ciora vonatkozo elgondolast is elvethetjuk, mivel a 10—, koncentracio
"Oreg" generatornal is megmarad, so6t no, holott ilyenkor a radioizo-
top z6me mar elbomjott /felezési id6 3,24 nap/. Feltételezésink sze-
rint a I - /10" ionjarany az ioncserélé6 gyanta szerkezetével lehet
Osszefiiggésben, melybe a jodgenerator gyartasa soran ellendérizhetet-
len koncentracidju! reduktiv, illetve oxidativ csoportok keriulhetnek,
melyek "szama", val;y "hatékonysaga" id6vel radiooxidacid, vagy szer-
kezet valtozas mialtt lassan megvaltozik. E feltevést alatamasztja a-
zon megfigyelésunk, hogy a kozel azonos fajlagos aktivitasu jodgene-—
ratorokbo6l azonos kezeléssel kulonbdzé 1 /10~ ardnyu eluatumokat

nyertink.

Vizsgalataink a JG 01/59 tipusu jodgeneratoroknal észlelt
valtoz6 aranyu 1*"/10j ion termelés okara nem adnak kielégitdé magya—
razatot, azok csal«: az el6bbi hipotézis feladllitasdhoz elegend6k.Mun—
kank célja csupan az volt, hogy a tervezett kisérleteink el6tt meg-
gy6z6djunk a horde zomentes ""l-oldatunk kémiai Osszetételérdl, il-
letve, hogy azt | -—da alakitsuk. Eredménydl viszont ramutatunk arra,
hogy a hordozémén ;es redox—rendszerek heterogén "forré atom"reakcio-
inak mechanizmusa altaldban kevéssé ismert, ezért hasonld esetekben

célszerld a kémiai! forma ellen6rzése.
|

Il rodalom

Doctor, V.M., Trunnel, 1.B.s Endocrinology, 64, 455 /1959/
Eiland, H.M., Kahn, M.: 1.Phys. Chem. 1317 /1961/

Jodgenerator. Zentralinstitut—fur Kernphysik, Rossendorf,
Isotopenproduktion

[4] Nagy G. Agnes: KFKI Ko&jslemenyek ¢4» 113 /1966/

Erkezett: 1965. okt. 7.
KFKI Kozi. 14.évf, 2.szam, 1966.



PAPIR—ELEKTROFOREZIS ALKALMAZASA NYOMJELZOKENT HASZNALT RADIOAKTIV
JOD—1ZOTOPOK ANALIZISERE

Irta: Nagy G. Agnes

Oaszefoglalas

Hordozémentea jod-preparatumok vegyértékallapotanak vizsgalatara
papir—elektroforézises moddszert dolgoztunk ki. Részletesen ismertetjuk a

kidolgozott modédszert és az ultramikro—-koncentracidju jod ionfajtak azono-
aitaaat.

A radiokémia egyik mindjobban elé6térbe keriulé probléméja az,hogy
valamely hordozémentes, tehat ultramikro mennyiségil radioizotép milyen ké-
miai formaban létezik,vagy milyen az egymas mellett létez6, kulonb6z6 ké-
miai formainak aranya. Egyik példaja ennek az esetnek az, amikor a radio-
aktiv izotdop kulonboz6 oxidacios allapotu ionjait kell egymas mellett meg-
hatdrozni. E feladat megoldasanal &ltalaban ugy jarnak el, hogy a felté-
telezett vegyuletet, ill. ionfajtakat makro—-mennyiaégben hozzaadjak a
vizsgaland6 oldathoz és az ezutan szeparalt vegylulet aktivitasabdol kovet-
keztetnek az oldat eredeti Osszetételére. Ez az ut azonban nem mindig jar-
hatdé, mert a hordozék hozzaadadsa megvaltoztathatja az eredeti egyensulyi
viszonyokat é3 igy hamis eredményt kapunk.

301 i op 1nr
A jod kuldnbdz6 izotdpjainak, mint a 1, l, I-nak hordo-

zomentea készitményei fontoa azerepet jatszanak az orvosi diagnosztikaban
és terapiaban csakligy, mint a bioldgiai, biokémiai és kémiai kutatasok-
ban. E legkiulonb6z6bb alkalmazasoknal gyakran szikséges nemcsak az alcti—
vitaa, fajlagos aktivitas, stb., de az izotép vegyértékallapotanak isme-
rete is, olyannyira, hogy a gyogyaszati célokra alkalmazott preparatumok-
ban a radiojéd kémiai formaja szigoruan eldirt /pl. a pajzsmirigy - diag-
nosztikdban az izotdép 95?S—-énak jodid formaban kell lennie/. A vegyérték

allapot meghat d&rozasara a hordozéomentes jod—készitményeknél sem ajanlatos
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hordozé6t alkalmazni. Tapasztalataink szerint ugyanis az &altalanosan hasz-
nalt joéd preparatumokban az izotdép ugyanabban az oldatban jodid as jodat
formakban is jelen Ilehet, olyan pH értékeknél is, amelyeknél makro-—kon-—
centraciokban e formak egymas mellett nem léteznek. Az ultramikrokoncent-—
raciéju komponenseknek ezt a kuldnleges viselkedését az oldat makrokompo-
nenseinek hatasa,:valamint sugarkémiai jelenségek alapjan értelmezhetjik
[1, 2]. Ezért latszott szikségesnek,hogy els6sorban az orvosi célra hasz-
nalatos radioaktif jéd-oldatok vizsgalatara alkalmas modédszert dolgozzunk
ki, kikUszobdlve mind a hordozé hozzaadasabol, mind pedig az ultramikro-
koncentraciok spsg&ifikumabdél ered6 hibalehetf6ségeket. E feladat megolda-
sara a papir—elek”~roforetikus moédszer bizonyult alkalmasnak.
-4

Kisérlet'i berendelés

Vizsgalatainknal nagyfesziultségl papirelektroforizald berende-
zést hasznaltunk. Két, hidrofobizalt feluletuW/ tGveglap kozé 0,01 M. NaCl-
oldattal megnedvesitett papircsikokat helyeztink. /Whatman-1, 1,5 cm szé-
les és 40 cm hossizu/. A papircsik kdzéppontjdba cseppentettiuk a vizsgalan-
dé mintat / ~ 0,02 ml-t/. Elektrolitként 0,01 M. NaCl oldatot hasznal-
tunk. 1200 V kapojcsfeszultségnél [ 30 V/cm fesziultség gradiens ] 20 perc
alatt a radiojod J2 JOj és J” formaja jol elkulonult. Elektroforézis utan
a papircsikok aktivitasat G.M. csOves automatikus mér&miszerrel regiszt-
raltuk/l. &bra/. A G.M, cs6r6l kimend jeleket linearis ratemeter kozve-
titésével dekadikus impulzus szamlaléon mértuk, ugyanakkor a ratemater Kki-
mend jelfeszultségét automatikus potenciométerrel /EPP/ regisztraltuk. Az
univerzalis o6lomtorony tovabbitolécében elhelyezett papircsikot diafrag-—
maval ellatott G.M. cs6 alatt az EPP papirszalagjaval szinkronban mozgat-

tuk.

Kisérleti rész

A bevezet8ben vazolt okok miatt proébaltuk elkeridlni azt, hogy a
vizsgaland6é mintahoz valamilyen hordozdét, pl. KJ, KJO stb. adjunk, amit
a modszer lehet6vé is tesz. Kovetkezésképpen a kémiai formak azonositasat
részben uagy végeztuk, hogy a radioizotépot a vizsgalandd minta aliquot
részében atalakitottuk a feltételezett formakka. Az atalakitast a klasz—
szikus kémiabol jol ismert reakcidokkal végeztuk, amit aléabb részletesen

kozlunk. Az igy kapott mintakat elektroforizaltuk és radiometrikusan meg-—

k hidrofobizalast dimetilklérszilan és metiltriklérszilan éteres olda-
taval végeztik.



1 dora

Az izotop eloszlast automatikusan regisztralo
berendezés
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allapitottuk az adott ionfajtak vandorlasi sebességét, vagyis az ionfaj-
tak helyzetét a papircsikon eloktroforézis utan. Azonos korulmények ko-
zott elektroforizaltuk - természetesen &atalakitas nélkul - a vizsgalandé
mintat és az ionok vandorlasi sebessége alapjan azonositottuk a kémiai
formakat /2. abra/. Eredményeinket inaktiv, makro—mennyiségl vegyuletek

elektroforézisével is ellenériztuk.

2. A&bra

Jo, jo3, J ionokat tar-
ta'lmazé hordozémentes
joédpreparatum elektro-—

foregramja

Opont= ajelcseppentés helye

A jodat ionok vandorlasi sebességének meghatarozasara a minta
aliquot részéhez kloéros vizet adtunk és 2-3 oéran at allni hagytuk. Ekkor

az oldat jodid, ill. esetleges elemi jod tartalma jodatta oxidaldédott;

21" + Cl2 12 + 2 CI* 1/

12 + 5C12 + 6H2° = 2HI03 + 10 HCI [21

Ezutan a— oldatot elektroforizaltuk és a papircsikok elektroforegramjat
felvettiuk. A felcseppentési ponttdl andéd iranyba 8-10 cm-re egy csuUcsot
kaptunk. A jodat ionok vandorlasi sebességét 0,01 M. KJON oldat elektro-
forézisével is megallapitottuk. Elektroforézis utan a papircsikokat jo-
did tartalmd keményité oldattal, majd 0,1 n HCL-el bepermeteztik, A jo—

dometr™a egyik alapreakcidja szerint

JO~ + 5J— + 6HC1 = 3J2 + 3H20 + 6C1 /131
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jod képzédott, mely a jelenlévd keményitével a jol ismert jodkeményitd
kék szinét mutatta. A kék folt helye j6l megegyezett a radiometrikus

mérés alapjan megallapitott jodat helyzettel.

A jodid-Ilo 10k vandorlasi sebességének meghatarozasahoz a léeg-

tobb esetben nem kellett a mintankat atalakitani. A radioizotop /1311/

eléallitasi mdédja Ugyanis olyan jellegl, hogy a jod kezdetben jodid
formaban van jelen*A friss preparatum elektroforézisével megalla-
pithatd volt a jodid ionok vandorlasi sebessége /i. tablazat/.
1. tablazat
Kémiai forma Vandorlasi sebesség Ut.hossz 20 perc
“mm/percJd alatt [cmj

Jodid 7—-8 14 - 16

Jod 0,5 -2 1-4

Jodat 4 -5 8-10

Perj 6dat 2,5 - 3,5 5-7

Eredményeinket inaktiv, 0,1 M. KJ oldat elektroforézisével is
ellendriztuk. Elektroforézis utan a jodid helyzetét a papircsikon a 3.
reakcié segitségével allapitottuk meg. Itt is j6é egyezést kaptunk a ra-

diometrikusan mért adatokkal.

Ultramikro—mennyiségl perjodat ionok analizisére a papirelekt—
roforézises metodika nem alkalmas. Tapasztalataink szerint ugyanis a
perjodat ionok ilyen korulmények kozott részben jodatta redukalddnak és
az elektroforegramon hosszan elnyudlt csitcsot adnak, melnynek kezdeti sza-

kasza eléri a jodat helyét, mig a vége a perjodat ionok vandorlasi ae—

*NE kiindulasi allapot azonban a preparatum allasa kézben megvaltozik ,
oxidalt formak alakulnak ki [2, 3J.
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bességére jellemz6 tavolsagban van. E vizsgalatot a kdvetkezé mdédon vé-

geztik: makromennyiségiu perjodat tartalmd oldatot elektroforizaltunk.ls-

meretes, hogy a perjodat ionok mar semleges kozegben is — eltérés a jo-—
dat ionoktdl - jod felszabadulassal reagalnak a jodid ionokkal:
JO~ + 7J" ——*m 472 /M

E reakcidé alapjan kuldnbséget, lehet tenni a perjodat és jodat ionok ko-
zott. Elektroforezis utan a papircsikot kaliumjodid tartalmd keményitd
oldattal bepermeteztik, a még at nem alakult perjodat ionok helyzete, a
jodkeményité kék szine alapjan /4. reakcid/ meghatarozhaté volt. Ezutéan
sO0savas oldattal megsavanyitottuk a csikét és ekkor a 3. reakciodval a
nekik megfelelé tavolsagban jelentkeztek a jodat ionok is / I. tabla-
zat/. E mobdszerrel a perjodat csak egyuttesen hatarozhatdé meg a jodat-
tal.

Az elemi'.jod vandorlasi sebességének meghatarozasat a kovetke-
z6 moédon végeztik: hordozémentes radiojodid oldathoz tomény kaliumnit-—
rit oldatot adtunk, so6savval megsavanyitottuk és 2-3 o6ran at allni hagy-

tuk. Ekkor a kovetkez6 reakcié ment végbe:
2 NO—- + 2 I"—* 12 + 2 NO /5/

Az oldat elektroforegramjadn egy csucs jelentkezett a felcseppentési pont-
tél andd iranyba 2-4 cm-re. A toltés nélkuli Ig elektroforetikus van-
dorlasa — mint megallapitottuk — az elektrolit papirba valé kapillari-
sod felszivédasanak, valamint elektroozmozisos elmozdulasnak az ered-
ménye. Makromennyiséglu Ip kvantitativ meghatarozasara e modszer nem al-
kalmas, mert az elektrolizis és az aktivitas mérés alkalmaval Ilg vesz-
teségek lehetségesek. Ultramikrokoncentracidju /pH>1/ oldatokban azon-

ban a jédra vonatkozé eredményeink reprodukalhatéak voltak.

A hordozémentes jod-—készitmények grammban kifejezett jod tar—
talmat csak az aktivitasbol torténd szamitas utjan tudjuk megadni 1

curie "~ 1 preparatum jédtartalma 7 v~ . E mdédszerrel 5/2C/ml, tehat

A hordozémentes "~ 1j készitmények jodtartalmanak felsd hatarat ad—
szorpcidos izoterma felvételevei becsultek meg /5/¢ A meresek azt mu-
tattak, hogy a joéd-tartalom kisebb mint 60 ~ /C.
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3,5.10 ~ g/ml koncentraci6ju oldatban a radiojod vegyértékallapota és
az ionfajtak szazalékos 0Osszetétele jol meghatarozhaté. Az analizalha-
té minta alsdé konceptracido—hatarat csak az aktivitast méré berendezés

érzékenysége hatarozza meg.

S modszert!; alkalmaztuk a hordozémentes 2~ 1, 2321 és pre-
paratumok vizsgalatidnal, valamint az ultramikrokoncentraciéju oldatok

tulajdonsagainak tajhulmanyozasara [4]

l rodai ;Om

1 Doctor, V.M. Endocrinology 66,, 559 /1960/

.2\} Nagy G.Agnes || Acta Chimica /megjel:elnés alatt/

.33 Doctor, V.M.~ Trunnel, J.B.: Endocrinology 64,455 /1959/
[4. Fehér 1., Nagy.G.Agnes: KFKI Koézlemények 14., 107/1966/

[5] Toth G.: Magyar Kém.Foly. JO, 361 /1964/

Erkezett: 1965. szept. 23.
KFKI Ko6zi. 14.évf. 2.szam, 1966.



VEKONY RETEGNEjk REZGOKVARCCAL VALO VASTAGSAGMERESENEL FELTAPADASI
JELENSEGEK MIATT FELLEPO LATSZOLAGOS RETEGVASTAGSAGANOMALIAKROL

Irta: Bakos Jozsef, Nagy Gyorgy és Szigeti Janos

Osszefoglalas

Méréseket végeztink ZnS és MgF? yékony rétegek egymason, illet-
ve Uvegfeluleten vald kondenzacidja, tapadasara vonatkozélag, mikdzben a
parolgasi sebességet és a rétegvastagsagot rezgdkvarccal kontrolaltuk és
a rétegek riflexiojat is mértiuk. Megallapitottuk, hogy a kondenzacios je-
lenségek a rezgb6kvarccal valdé vastagsagmérésben hibat okoznak, latszoéla-
gos retegvastagsadg anomaliakhoz vezetnek.

Bevezetés

Az utobbi id6kben a rezgdkvarccal valé vastagsagmérést egyre ki—
terjedtebben alkalmi szak vékony rétegeknek mar a parologtatas alatti al-
landé rétegvastagsaganak mérésére. Olyan automatikus berendezéseket is
allitanak el6, melyen a folyamatos rétegvastagsagmérés mellett a ’parolcg-—
tatas sebessége is folyamatosan leolvashaté, mindkét érték el6re megha-
tarozott értékre beallithatd és a parologtatast a berendezést onmikodd&en
vezérli [I] . Ezeket a berendezéseket nemcsak optikai reflexiomentesitd
rétegek, tobbrétegl dielektrikumtikrok [2J , hanem miniatdr parologta-
tott aramkorok készitésére is hasznaljak [3] . Ugy latszik tehat, hogy
vékony rétegek adott vastagsagban parologtatéassal valdé lUzembiztos elké-

szitése kulonféle anyagok esetén ezzel megoldédott.

Az elmult években mas szerzékkel parhuzamosan mi is kifejlesz-
tettink ezen berendezésekkel szinte teljesen azonos elven mikdédd vastag-
sagméré berendezést, melyet azutan lazer célokra szolgald sokrétegl di-
elektrikumtikrék csaknem selejtmentes eldallitasara hasznaltunk fel [4J.
Méréseink soran azonban kideridlt, hogy a rezg6kvarcos vastagsagmérésnél

is bizonyos Ovatossaggal kell eljarni.
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Régo6ta ismeretes ugyanis, hogy a rétegek feltapadasa a substra-

tum hémérsékletétél, a parologtatas sebességétdl fugg [5J . Fémek esetén
ismeretes az is, hogy a lecsapédasi folyamat mas fémekbdél I1étrehozott
kondenzacids szemcsékkel szenzibilizalhaté f6] . A parologtatasnal ezen

felul rendszeriiul: nem lehet biztositani egyrészt azt, hogy a mér6 rezg6-
kvarc feliulete és a szubsztratum fellUlete, masrészt az egymasutan kovet-
kez6 parologtatasoknal a szubsztratum felllete mindig /anyagban és fell-
leti strukturaban/ azonos minéségl legyen. Ez kuldndsen tébb kil6nb6z6
anyag egymasra parologtatasanal igaz. A g6zok lecsapodasa pedig a szub-
sztratum hémérséirletén és a parologtatas sebességén kiviul fugg a felulet

min6ségétbl is, ami a vastagsagmérésnél tetemes hibakra vezet.

Mérésekét végeztink magnéziumfluoridnak és cinkszulfidnak uUveg-
feluleten és egymason vald feltapadasara vonatkozdélag. A mérések a réteg
feltapadasanak kulénbdz&6ségére vonatkozé fenti allitast szépen demonst-
raltak.

1 8. Mérési elrendezés

A latsz6lagosmwétegvastagsag anomalia mérésére szimultan paro-

logtattunk kulénb6z8 anyagu és kulonbdzé feluleti struktdraju szubsztra-—

Vastagsagmeérs tumra cinkszulfidot, illetve mag—
néziumfluoridot, mikdzben egy-
/.Regisztrélc’) részt optikailag mértik a rétegek

reflexié képességét, masrészt rez-
g6kvarccal mértuk a réteg vastag-
sagat .

A mérési elrendezést az
1. abra mutatja. Az 1., illetve 2.
szubsztrdtumolcra szimultan lehet
két kiuldénb6z6 anyagot parologtat-
ni az 5. illetve 6. forrasbol. A
4. takardéerny6 segitségével az 1.
illetve az 1. és 2. szubsztratu-—
mot egyltt lehet eltakarni a for-

[nl Monokromalor rasok elé6l. A takarbéernyd tavol-
(J .. saga a 3zubsztratumoktél a lehet6
Multipler //Reglsztralo legminimalisabb / ~ 1 mm/.A for-

rasok molibdén cséonakok voltak és
cinkszulfidot, illetve magnézium—

fluoridot tartalmaztak.
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A szubsztratumokra parologtatott réteg vastagsagat a 3« rezg6
kvarckristaly méri_;—azéltal, hogy a vastagsagmérdé a réteg felrakodéasa
miatt a kvarckri:sl;}lly rezgési frekvencidjanak valtozasaval aranyos
egyenearamu jelet*,ad, melyet az |. regisztraldé /automatikusan regiszt-
ralé potenciométei’A papirszalagon folyamatosan rdgzitett. A papirsza-
lagon megjelend egyenes d&léssz6gébdl a parolgasi sebesség olvashato

le.

Ugyanakkor, mértik a réteg reflexioképességét is szimultan
mindkét szubsztratijmon. A 13. nagynyomasu higanylampa fényét a 12.len-
cse segitségével a 10. féligatereszt6 tukron keresztul felvaltva hol
az 1., hol a 2. szdbsztratumra vetitettik. A szubsztratumokroél vissza-
ver6dé fény 10. féligateresztd tukron keresztiul a 14. lencsére kerilt,
mely a monokromato:f bemeneti résére vetitette. A multiplierb6l jové
eredményjelet, mely 15. fényszaggatd utemében valtozik, egyeniranyitéas
utdn a Il. regisztrald rogzitette. A szubsztratum kivalasztasat a nyil
iranyaban mozgathaté ernyd veégezte /11./, mely a mér6 fénynyaldbot két
masodpercenként valtakozva hol az 1l-es, hol a 2—es szubsztratumra ve-
titette. igy a Ill.~regisztrald /automatikusan regisztrald potenciomé-—
ter/ az 1., illetve 2. szubsztratumon Iév6 réteg reflexidoképességét

szimultan roégzitette,,

2. 8. RezgBkvarcoa vastagsa™meérés

A rezg6kvarcos vastagsagméré6 kapcsolasi vazlatat a 2. abra

mutatja. A vakuumedényben elhelyezett Il. kvarcoszcillator a réteg
| kvarcoszciiiditor
1 v 1. Regisztraléhoz
/m N Keverd Formélads R&te—méter

— +. Vakuumedény
J

/. Kvarcoszcillator

2. abra
vastagsagatol fuggé frekvenciaju jelet a kéverofokozat a I. fix frek-
venciaju kvarcoszcillator jelével keverte o6ssze. Az egész Il .mérd osz-

cillator fokozatot a vakuumedénybe helyeztiuk, mivel tapasztalatunk sze-
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rint akkor az oszcillacidé sokkal stabilabb. A kialakuld kuldnbségi hang
szinuszos jelébdl a formald fokozat impulzusokat formalt. Az impulzu-
sok ismétlédési frekvenciajat a linearis.ratemeter mérte, melynek 20
egyenldé fokozata volt. Egy—-egy fokozatban az 1. regisztrald végkité-—
résének a kiuldnbségi hang 3 kc—-al valdé valtozasa felelt meg. A ra-—

temeter kb. 70 ke , kiuldnbségi frekvenciaig hasznaltuk, s kb. 2 % —on

beldl linearis volt'.
P
Mind a ?éré’ mind a fix kvarc oszcillatorban 14 —-mm atmérdji
koralaku kb. 0,1 pgimvastag AT metszetl kvarckristalyt hasznaltunk,
melynek a terheletlen /rétegnélkiuli/ rezgési frekvencidja ~ 10 Mc

volt. A mérdékvarcfbefogasat a 3. abra mutatja. Célszerld volt a kvarc-—

3. &bra
1 — Fels6 elektréda, 2 - leszo-—
3 rité rugo, 3 — leszoritd fedd,

4 — alsé foldelt elektréda, 5 -
irezg6 kvarckristaly, 6 — tavol-
i sagtartdé szigeteld

kristalynak a foglalat nyitott része felé es6 oldalat hasznalat elé6tt
aluminiummal bevonni, hogy az oszcillator stabilan rezegjen. Aluminium-
ra azért esett a valasztas, ,mert viszonylag vastagabb réteg sem képvi-
sel nagy tomeget és ezért a bevont kristaly frekvenciadja a bevonatlan-
nal kodzel azonos. Ugyanakkor a felvitt rétegek hasznalat utani leolda-
sat U%s megkoénnyiti. A kristalyok mindezideig hasznalhatdok, pedig tobb

mint huszszor oldottuk le réluk a rajuk parologtatott réteget.

S . . ) —7
A berendezés optimalis frekvenciastabilitasa”30 Hz ami 2.10 gr

sulynak felel meg a kristaly nem egészen 1 cnf-nyi fellletén.

31 8. Mérési eredmények

A méréseinkben az 1., illetve 2 szubsztratum /1. &abra/ valdja-
ban egyetlen Uveglemez volt. A kildénb6z6 saubsztratumokat Ggy hoztuk
létre, hogy els6 lépésként a 4. takarodernyfvel az Uveglemez felét elta-
karva x/4 vastagsagban cinkszulfidot, vagy magnéziumfluoridét parolog-

tattunk az Uveglemez szabadon maradé masik felére. A -V4  vastagsagot
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a nonokromator altal meghatarozott hulladmhosszon optikailag allitottuk
be.A parologtatas masodik lépésében a 4. takardernyd kihuzasaval mind-
két szubsztratumra szimultan péarologtattunk. Ha az uveglemezre elsé
Iépésben cinkszulfidot tettink, akkor az Uveg, illetve cinkszulfidra
magnéziumfluoridot .parologtattunk, vagy forditva. A szimultan felkeru-

16 magnéziumfluorid mind az Gveg.mind a cinkszulfid reflexidoképességét

csOkkenti. A rétegvastagsag anomalia abban jelentkezik, hogy a cink-
szulfid, illetve Uyegrészen nem egyszerre érjuk el a reflexié minimu-
mat, azaz latszélag a reflexiécsdkkentéshez lUvegen vastagabb réteg

szikséges, mint a <:inkszulfidén. Valdjaban azonban az a helyzet, hogy
az Uvegen a réteg, nehezebben tapad meg, mint a frissen parologtatott
cinkszulfidon, amelynek felUletén elhelyezkedé mikrokristalyok jo Kki-

induld alapul szolgalnak a magnéziumfluorid kristalyok keletkezéséhez

is.

A 4, abraj egy mérési ciklusban készitett papirszalagok fény-
képét mutatja, melyeken 1év6 gorbéket az 10, illetve 11. regisztralo
vette fel. A gorbék 1, szakaszadban az uveglemez egyik felére /I. szub-

sztratum/ cinkszulfidot parologtattunk. A fels6 goérbe a kristaly altal
mutatott kitérés, az alsdé gorbe a reflexidképesség, amely a szakasz vé
gén maximumot ér eM« A Il. szakaszban a 4. erny6t a szubsztatumok elé
toltuk /1. &bra/ ej3 befutottuk a magnéziumfluoridos csénakot. A paro-—
gas megindulasat a nyitvahagyott kristaly jelezte. A kivant parolgasi
sebesség elérése Utan a 4. erny6t kinyitottuk s a szubsztratumok ref-
lexioképessége esni kezdett /I111. szakasz/. A Il. regisztrald altal
felvett gorbe fels6 burkoldja a ZnS réteg reflexidképességének valto-
zasat, az als6 burkold az iUveg reflexioképességének valtozasat mutat-
ja. Jol lathatd, hogy /a felsd burkold/ ZnS réteg reflexidja el6bb éri

el a minimumot /B pont/, mint az Uveg reflexioképessége /C pont/. Az
uveg reflexiomentesitéséhez latszolagosan szikséges vastagsaghoz Vi -

szonyitott eltérést kapjuk meg, ha a felsé gorbén a B és C pontok koz-
ti ordinata kuldnbséget elosztjuk az A és C pontok kozétti ordinataki-—
Ionbséggel / A f /. Méréseink eredményét kuldénbdz6 hullamhosszakon és
rétegkombinaciok esetén az 1. tablazat tartalmazza. Mint lathaté a re-
lativ eltérés 6-15 % kozott ingadozik, mig a mérés pontossaga ~ +2 %
kérul van. A mérési eredmények szoréasa valdszinlleg a szubsztratum hé-
mérsékletével kapcsolatos, melyet nem kontrollaltunk. A mérések tébbsé-
ge kb. szobah6mérsékletre vonatkozik. Az adatokbdl azonban biztosan meg

I6het allapitani, hogy a tapadas egy frissen parologtatott feltuletre
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/1. ] Vastagsag
Vastagsag

R

Reflexio a
ZnS rétegrol

Reflexio az
Uvegrdl

Zn$réteg
rejtewjct

4. &bra
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Réteganoméalia mérések 6sszefoglalasa

I. tablazat
. Hullam- < Parolgasi
Al 5
Réteg hossz sebesség MegJ egyzé s
Uveg—-ZnS—MgFg 4400 £ 14% 300 ft/min
iveg—MgP2 *
uveg-ZnS—MgF2 6300 X 13% 960 X/min
uveg—MgFg 15% 960 X/min
14% 960 S/min
uveg—ZnS—MgP2 6300 & 8% 214 X/min
uveg—MgP2
||veg—§ni;MgPE—ZnS— 6300 i 7‘V valtoz6, de ala-
9 0 csony parolgasi
uveg—MgP2 sebesség
uveg—TnS—MgPg 5840 X 1070 S/min
uveg—MgP2
uveg—MgPo—-ZnS—MgF,,
Zn$sS a 6300 X 6% 830 S/min
ilveg—ZnS 8% 548 S/min
6,25% 465 S/min
7.,5% 438 ft/min
5,5% 443 S/min
8% 405 X/min
7.,4% 394 S/min
Uveg—ZnS—MgP2 5460 X 6,04% 1185 ft/min @ ZnS és MgFg re-
tegek parologtata-
tveg—MgF2 sa kozott kb, 1 6-
ra szunet
tveg—ZnS—MgP2 5460 X 9,5% 1200 X/min -t 7

uveg—MgF2
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sokkal jobb mint az Uveg felluletére. A tapadasi kiulonb6z8ségek latszo-
lagos rétegvastagsag anomaliadkra vezetnek, melyeket a kvarckristalyos

rétegvastagsagméréijeknél figyelembe kell venni.
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