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In]ormation Content o/Chemical Elements 

The information approach for describing electronic struc- 
tures of atoms was developed and different information 
characteristics of chemical elements were determined on this 
basis. The information functions display interesting features and 
correlate with the properties of chemical elements. The spin 
information of the elements having a closed electron shell, 
expressed in bits, was found to be equal to the atomic number 
of the element. 

E i n l e i t u n g  

Ws der letzten ffinfundzwanzig Jahre wurde die Informations- 
theorie 1, s erfolgreich auf verschiedenen wissenschaftlichen Gebieten, 
einsehlieBlich der Molekularehemie s-s, angewendet. Es wurde ein 
Informationsformalismus entwiekelt, der die ins einzelne gehende 
Beschreibung der untersuchten Systeme ermSglicht und interessante 
Ergebnisse bringt. 

In  der vorliegenden Mitteilung wird die Anwendung der Infor- 
mationstheorie auf die Erforschung ehemiseher Elemente versueht. 
Entspreehend der Informationsdefinition yon Ashby 9 und Glushkov 1~ 
betrachten wir als guten Grund hiefiir das Vorliegen einer bestimmten 
Mannigfaltigkeit oder einer Niehthomogenitiit der Elektronenverteilung 
im Atom. Auf dieser Basis wird der Informationsgehalt chemischer 
Elemente bestimmt und werden einige Anwendungen dieser Quantit~t 
diskutiert. 

Die  M e t h o d e  

Angenommen, ein Atom enthalte N Elektronen, die auf Grund eines 
bestimmten Kriteriums derart verteilt sind, dab N1, N2 . . .  Nr Elek- 
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tronen sich in der ersten bzw. zweiten . . .  r-ten Elektronengruppe 
befinden. Naeh der Informationstheoriel, 2 kann der Informations- 
gehalt eines Atoms (definiert auf der Basis des gegebenen Kriteriums) 
in bits dureh nachstehende Gleichung bestimmt werden: 

I = N log2N - -  ~ NI log2N~ (1) 
i ~ 1  

Die durchschnittliche Information je Elektron ist: 

f -= I / N  =- - -  ~ p~ log2pi, (2) 
i = 1  

worin p~ = N~/N die Wahrseheinliehkeit ist, dab ein aufs Geratewohl 
gew~hltes Elektron in dem Atom sich in der/-ten Gruppe der Elektronen 
befindet. 

Betrachtet man nun die Gruppierung yon Elektronen in versehie- 
denen atomaren Energieniveaus, definiert durch die Quantenzahlen n, 
l, m, ms und j (Haupt-, Azimuth-, magnetisehe, magnetisehe Spin- und 
innere Quantenzahl), so kann der atomare Informationsgehalt auf 
mehreren untersehiedlichen Wegen eingeffihrt werden, n~mlich als 
Information, betreffend die Elektronenverteilung fiber: Sehalen, In;  
Unterschalen, Int; nlj-Untersehalen, Intj; Atomorbitale, Inlm und 
Spinorbitale, Inlmm s. 

Der atomare Informationsgehalt kann auch auf anderem Wege ein- 
geffihrt werden, n/s entspreehend der Elektronenverteilung fiber 
versehiedene Werte einer gegebenen Quantenzahl. Die neuen Quanti- 
t/~ten k6nnen als Information betreffend die Elektronenverteilung fiber 
die Werte der Haupt- bzw. Azimuth-, magnetisehen, magnetisehen 
Spin-, inneren und gesamten magnetischen Quantenzahlen (In, It,  Ira, 
I~n s, I j  und Imj) bezeichnet werden. 

Beispielsweise wird das Element Chlor durch die Elektronenformel 
ls22s22p63s23p5 besehrieben. Die 17 Elektronen sind fiber Scha- 
len (2, 8, 7), Untersehalen (2, 2, 6, 2, 5), n/j-Unter-~qiveaus (2, 2, 2, 4, 2, 
2, 3), Atomorbitale (8 X2,1) und Spinorbitale (17 x1) verteilt. Sie sind 
auch fiber die Werte der ~nderen ffinf Quantenz~hlen wie folgt verteilt : 
(6, 11) ffir l ~- 0,1; (10, 4, 3) ffir m ---- 0, -4- 1; (9, 8) ffir ms -~ =J:: 1/2; 
(10, 7) fiir j = 1/2, 3/2 und (2, 7, 7, 1) ffir mj = - -3 /2 ,  - -1 /2 ,  + 1/2, 
+ 3/2. Naeh Gleiehung (1) entspreehen diesen Elektronenverteilungen 
verschiedene Informationsquantiti~ten. 

E in ige  E r g e b n i s s e ;  D i s k u s s i o n  

Die oben eingeffihrten Informationsehamkteristica chemischer 
Elemente wurden unter Verwendung der Elektronenkonfigur~tionen 
ehemiseher Elemente n bereehnet. 
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Vergleieht man die ersten ffinf Arten atomarer Information, so erh~ilt 
man die Ungleichungen: 

I n  < In l  < In~i < In lm < In lmm s (3) 

Dieser Ausdruck kann auch direkt durch Analyse yon Gl. (1) erhalten 
werden. Der zweite Ausdruck in dieser Gleichung wird bei gegebenem 
N kleiner, wenn eine zus~tzliche Differenzierung der Energie zwischen 
den Elektronen eines gegebenen Energieniveaus mit Hilfe einer neuen 
Quantenz~hl eingefiihrt wird. Zus~tzlich hiezu ist InI j  < Inlm~ da die 
magnetische Quantenzahl eine gr513ere Differenzierung der Elektronen- 
energie verursacht als die innere Quantenzahl j .  Eine maximale Infor- 
mationsmenge kalm erhalten werden, wenn jede Unsieherheit der 
Definition yon Elek~ronenenergie beseitigt ist und die Elektronen fiber 
Spinorbitale verteilt sind: 

Inlmms = N log2N = Imc~x (4) 

Die logarithmisehe Funktion (4) kann fiir jede Periode des Periodi- 
schen Systems zu einer linearen approximiert werden. Dann ist die 
Neigung der verschiedenen Linien ein MaI~ fiir die dnrch jedes neue 
Elektron in den Elementen der Periode gebrachte durehsehnittliche 
Information. Diese Quantit~t, welehe als quantitative Charakteristik 
der Perioden Anwendung finden kann, weist fiir die Perioden I I - - V I I  
n~chstehende Werte auf: 4,07, 5,28, 6,20, 6,94, 7,62 und 8,05 bits je 
Elektron. 

Der Beitrag der verschiedenen Qnantenzahlen zur Zun~hme dos 
atomaren Informationsgeh~ltes yon I n  zu Inlmm s kann individuell 
dutch Einfiihrung nachstehender GrSi~en ausgedriickt werden: 

I t '  = In l  - -  I n  ; I ~  = Inlm - -  In l  ; 

I~ = In l i  - -  Inz:. I'~n s ~-- Inlmm s - -  In lm (5) 

Von besonderem Interesse ist der Beitrag der Quantenzahl des 
magnetischen Spins : 

I~n s ~ E N ,  l ogzN/=  k �9 2 logz 2 + (N-2 k) 1 log.z 1 = 2 k (6) 
Ao 

Daher ist I~s ,  ausgedriickt in bits je Atom, genau gleich der Anzahl 
gepaarter Elektronen im Atom. G1. (6) steht im Zusammenhang mit der 
Wirkung der ersten H u n d s c h e n  Regel. Wenn die Atomorbitale in einer 
gegebenen Unterschale yon einzelnen Elektronen besetzt sind, bleibt 
I$,~s konstant;  besetzt jedoch ein zweites Elektron dasselbe Orbital, so 
nimmt I&s urn zwei bits je Elektron zu. Diese Regal wird durch Abb. 1 
erli~utert, wo zwei Linien fiir jede Untersehale erhalten werden, eine 
horizontale und eine geneigte. Letztere sind yon gleicher GrSi~e und 
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umfassen 1, 3, 5 oder 7 ehemische Elemente, die der Anzahl der Atom- 
orbita]e in jeder s-, p-, d- und ]-Untersehale entspreehen. Die kleinen 
Minima (Cr, z = 24) oder Maxima (Pd, z ---- 46) in Abb. 1 sind auf anor- 
male n s  ~ (n - - l )  d- oder (n--2) ]-~ (n- - l )  d-Elektronenfiberg&nge, dureh 
welehe sieh die Anzahl der Elektronenpaare in den Atomen &ndert, 
zurfiekzu~fihren. 

Abb. 1. 
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Informationsbei~rag der m~gnetisehen Spinquantenzahl ms in 

ehemisehen Elementen versehiedener Perioden 

Da der gesamte atomare Informationsgehalt  im allgemeinen 
gleiehf6rmig mit  der Atomnummer z des ehemisehen Elementes 
zunimmt, erscheint es zweekm&Big, eine verwandte, aber flexiblere 
Informationsfunktion einzuffihren. Letztere driiekt die Zunahme der 
Information in einem Element einer gegebenen Periode im Vergleieh 
mit  dem letzten Element der vorhergehenden Periode aus. In  Abb. 2 
wird die Xnderung der Informationsfunktion A In '  ffir alle Perioden 
gezeigt. Das Anftreten einiger Anomalien der Elektronenstruktur des 
ehemisehen Elementes kann man aus der Abb. 2 dureh Minima f fir 
Elemente der Perioden IV und V (Cr, Cu, Nb, Pd u. a.) oder an geneigten 
Teilen der Kurve  ffir die Perioden VI und VI I  (Gd, P t  u. a.) erkennen. 

Der Abb. 2 kann man ferner entnehmen, dab die Kurven der Perio- 
den I I  und I I I  eine analoge Tendenz aufweisen, und dies trifft auch auf 
die Perioden IV und V sowie die Perioden VI und VII  zu. Daher spiegelt 
die Information, betreffend die Elektronenverteilung fiber die Sehalen, 
klar die bekannte Tatsache der ~hnlichkeit der Periodenpaare im 
Periodischen System wider. 
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Es ist ~uch wichtig, dab der In[ormationsgehalt der Unterschalen 
des s-, p-, d- oder / -Typus  in unterschiedlichem MM3e zunimmt. Wenn 
ElektronenschMen gefiillt werden, ist die ~nderung des Informations- 
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Abb. 2. Anderungen der Information, betreffend die Elektronenverteilung 
fiber die Sehalen, A In, in chemischen Elementen verschiedener Perioden 

gehaltes der beiden inneren/-  oder d-Unterschalen geringer als die der 
i~u~ersten s- oder p-Schalen: 

1~ ~ > A Z~  > A ~(J--~)~ > ~ Z(2--2)~ (7) 

Die F~higkeit der, nur yon der Hauptqu~ntenzahl abh&ngigen 
In/ormationsfunktion In, zwischen s-, p-, d- und ]-Elektronen zu unter- 
scheiden, ist ein ziemlich iiberraschendes Ergebnis. Dieses folgt aus den 
Eigenschaften der Grundgleichung der Information (1), worin der Aus- 
druck N~ ]og2N~ bei dem Auffiillen der /- und d-Elektronen-Unter- 
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sehalen zunimmt und so In  langsamer ansteigt, da die inneren Sehalen 
immer mehr Elektronen enthalten als die/~ugerste Sehale. 

Die Art der J~nderungen yon In  ist in Ubereinstimmung mit  den 
Eigensehaften ehemiseher Elemente, die einander sehr nahe sind in den 
/-Elementen, verh/iltnism/~Big nahe in den d-Elementen und ganz ver- 
schieden in den s- und 10-Elementen. Man kann erwarten, dab auf dieser 
Basis Beziehungen zwisehen dem Informationsgehalt  und den Eigen- 
sehaften der ehemischen Elemente gefunden werden kSnnen. Dies kann 
man beispielsweise aus der Ahnliehkeit der Form yon Abb. 2 und 3 
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Abb. 3. Elektronegativit&t nach Pauling yon chemisehen Elementen in 
den Perioden 

beurteilen; in der letzteren wird die Elektronegativit/~t der chemisehen 
Elemente angegeben. Hier zeigen die Periodenpaare wieder eine grol~e 
Xhnlichkeit der Form der Kurven, und die Neigung der Kurven ist ver- 
schieden ffir s-, p-, d- und ]-Elemente. 

Eine andere Informationsfunktion, die eine grSgere Verschiedenheit 
der Eigenschaften zeigt als der gesamte atomare Informationsgehalt,  ist 
die durchsehnittliche Information je Elektron im Atom, wie sie durch 
die G1. (2) yon Shannon definiert wird. In  Abb. 4 zeigt die durehsehnitt- 
liche Information, betreffend die Elektronenverteilung fiber die Schalen, 
in, eine deutlich ausgepr/~gte Periodizit/it. In  der zweiten und dritten 
Periode weist in  ein Minimum am Ende jeder Periode auf (Ne, Ar). In  
der vierten und fiinften Periode hat  die Funktion fiir d-Elemente eine 
abnehmende, fast lineare Tendenz (diese Regel wird teilweise verletzt 
in Elementen mit anormaler E]ektronenstruktur), w/~hrend sie im Falle 
yon s- und p-Elementen in /ihnlicher Weise zunimmt. Diese Tendenz 
der Informationsfunktion entspricht den modernen Ansehauungen fiber 
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die Periodizit~t ehemischer Elemente 12, die am Beginn des Periodischen 
Systems deutlich ausgepragt ist und an dessert oberem Ende allmahlieh 
abklingt. 

Ffir die Atomtheorie ist die Kenntnis yon Bedeutung, in welchem 
Element das erste Elelaron mit einem gegebenen Wert der Azimuth-Quan- 
tenzahl auftritt.  Es ist bekannt, da~ s-, p-, d- und/-Elektronen zuerst in 
H, Nr. 1, bzw. B, Iqr. 5, Sc, I~r. 21 nnd Ce, Nr. 58, auftreten. Die Infor- 
mation, betreffend die Elektronenverteilung fiber dieWerte derAzimuth- 
Quantenzahl, spiegelt deutlich diese spezifischen Punkte im Periodisehen 

~5o 
IH 

2~00 
'Xe 

i 

.loo ~ 

Abb. 4. 

z 

Durehsehnittliehe Inforraation, betreffend die Elektronenver- 
teilung fiber die Schalen, In, in chemischen Elementen 

System wider. Abb. 5 zeigt die Anderung dieser Gr56e innerhalb der 
Perioden. Durch das Auftreten der ersten p-, d- und [-Elektronen wird 
die verhaltnismg~ige Gleichmai~igkeit der l~ichtung der Kurven ver- 
letzt und die Information Il  nimmt in diesen Fallen scharf zu. In der 
Literatur besteht keine gemeinsame Meinung fiber die Frage, in welchem 
Element das g-Elektron zuerst auftritt.  Verschiedene Bestimmungen 
bewegen sich im Bereiche yon z----121--12618-1s. Dutch Extra- 
polation der oben erw&hnten spezifisehen Punkte in Abb. 5 kann man 
ftir dieses Element den Wert  z ~ 122 oder, mit geringerer Wahrschein- 
liehkeit z ---- 123, annehmen. 

Mit Hilfe der durchschnittlichen Information, betreffend die Grup- 
pierung yon Elektronen fiber die Werte der Azimuth-Quantenzahl it, 
kSnnen einige interessante Schliisse gezogen werden. In Abb. 6, in welcher 
diese GrSl]e als Funktion der Atomnummer z aufgetragen ist, befinden 
sich die ehemisehen Elemente in vier Wellen, deren Breite mit z zunimmt~ 

31" 
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Jede Welle beginnt mit  einer seharfen Zunahme des Informa~ions- 
gehaltes in jenen Elementen, in welehen ein neuer Wert  yon 1 zum 
ersten Male auftri t t  (Nr. 1, 5, 21, 58). Ferner ist festzustellen, dal~ das 
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Abb. 5. Information, betreffend die Elektronenverteilung fiber Werte der 
Azimuth-Quantenzahl, It, in den sieben l~erioden chemischer Elemente 
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Abb. 6. Durohsehnittliohe Information, betreffend die Elektronenver- 
teilung fiber Werte der Azimuth-Quantenzahl, I-~, gegen die Atomnummer z 

Ende einer jeden Periode (Ne, Ar, Kr, Xe, Rn) in Abb. 6 deutlich durch 
ein Minimum angezeigt wird, und die Elemente jeder Periode werden 
anschaulieh gemacht dutch einen Teil der gesamten Kurve,  der eine 
durchaus regelm&Bige l~ichtung aufweist. Diese Eigentiimlichkeit der 
Informationsfunktion i l  ist ziemlich iiberraschend, da die Periodi~itgt 
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der chemischen Elemente mit Hil/e der Azimuth-, nicht aber der Haupt- 
quantenzahl eingefi~hrt wird. 

Ein /~hnliehes Verhalten wird yon der GrSBe i)' gezeigt (Abb. 7). 
Wieder werden vier Informationswellen gebildet, yon welehen jede 
ihren Anfang in dem Element hat, in welchem die Werte der inneren 
Quuntenz~hl zuerst erscheinen: j ~ 1/2, 3/2, 5/2, 7/2. Dies sind die 
Elemente H, N, Cr und Eu mit den Atomnummern 1, 7, 24 und 63. Die 
Periodizit/~t der Elemente ist nicht gut ausgepr/igt und nur dig zweiten 
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Abb. 7. Durehsehnittliehe Information, betreffend die Elektronenvertei- 
lung fiber die innere Quantenzahl,/~, gegen die Atomnummer z 

und dritten Perioden sind dureh ein Minimum und tin Maximum abge- 
grenzt. Die ansteigenden und absteigenden Teile der Kurve spiegeln 
die stufenweise Aufffillung einer gegebenen j-Gruppe, die mehr oder 
weniger yon Elektronen besetzt ist, wider. 

Die totale magnetisehe Quantenzahl mj weist mehr Werte auf als 
die innere Quantenzahlj.  Die Aufteilung der Elektronen auf eine grSgere 
Anzahl yon Gruppen verursaeht eine grSBere M~nnigfMtigkeit der 
I~ichtungen der Informationsfunktion im~ (Abb. 8). Das erste Auftreten 
eines Elektrons mit einem neuen Wert yon mj fiihrt wieder zu einer 
gr6Beren Zunahme des durchschnittlichen InformationsgehMtes der 
Elektronen. Diese lokalen Maxima yon [m] erseheinen in Abb. 8 in Paaren. 
Diese entspreehen mj-Werten und unterscheiden sich nur durch das 
Vorzeiehen: m~ = =[= 1/2 (H, He), • 3/2 (N, Ne), =k 5/2 (Cr, Cu) und 
• 7/2 (Eu, Yb). Tats~chlieh folgt das Wasserstoffatom nicht dieser 
Regel, d~ sein Informationsgehalt gleich Null ist. 

Es ist bekannt, dub der Elektronenspin eine wichtige I~olle f/ir die 
ehemisehen und physikMischen Eigensehaften yon Elementen spielt. 
Man kann logischerweise erwarten, dab dasselbe auch ffir die Infor- 
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mationsfunktion gilt, die die Elektronenverteilung in dem Atom fiber die 
Werte der magnetischen Quantenzahl Ires (Spin-Information) be- 
schreibt. Da ms ~- -k 1/2 oder - - 1 / 2  ist, verteilen sieh die Elektronen 
nur in zwei Gruppen. Von besonderem Interesse ist der Fall, dab die 
beiden Gruppen die gleiehe Anzah] yon Elektronen z/2 aufweisen. Da 
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Abb. 8. Durehschnittliche Information, betreffend die Elektronenvertei- 
lung fiber die gesamte magnetische Quantenzahl, Imj, gegen die Atom- 

nummer z 

in diesem Falle alle Elektronen in dem Atom Elektronenpaare bilden, 

soll die Spin-Information mit I ~  bezeiehnet werden. Aus den G1. (1) 
und (2) erhalten wir: 

-~ z loge z - -  z/2 �9 log z/2 - -  z/2 �9 log2 z/2, 

= z bits je Atom, [ms  = 1 bit/Elektron I 

Die Gleichungen gelten fiir alle Elemente, die eine Elektronen- 
konfiguration mit geschlossener Schale anfweisen, ni~mlieh die s-Ele- 
mente He, Be, 1Y[g, Ca, Sr, Ba, Ra; die p-Elemente Ne, Ar, Kr, Xe ,  Rn; 
die d-Elemente Zn, Pd, Cd, Hg und die ]-Elemente u  und No. In all 
diesen 18 Elementen ist die die Elektronenverteilung in dem Atom 
betreffende Information fiber die Werte yon deren Spin nicht nur eine 
ganze Zahl, sondern sie ist gleich der Gesamtzahl der Elektronen oder 
der Atomnummer des chemischen Elementes. Oder, kurz  gesagt: Die 
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Spin-In/ormation der chemischen Elemente, die eine Elelctronenl~on]igura. 

tion mit geschlossener Schale au/weisen, ist, in bits ausgedri~clct, genau gleieh 

der Atomnummer des Elements. Jedes Elelctron in diesen Elementen triigt 

genau 1 bit Spin-In/ormation.  Dieses Ergebnis kSnnte fiir die Atom- 
theorie yon Wichtigkeit sein. 

Abschliel~end mSehten wir der Hoffnung Ausdruck geben, dal~ die 
vor]iegende Mitteilung die Aufmerksamkeit ~uf die interessanten M5g- 
lichkeiten lenken wird, welehe die Informationstheorie fiir das Studium 
der Atome und Molekiile bietet. 
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