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Electron Transitions and the Change in the Information Content of Chemical 
Elements 

The excited valence states of the atom have a decreased spininformation 
content and an increased quantity of information on electron distribution over 
atomic orbitals. As a rule, light emission is accompanied by a decrease, light 
absorption by an increase in the atomic information content. The pairs of 
atomic (as well as molecular) states with an equal, positive and negative, 
absolute temperature are characterized by equal information content. 

(Keywords: Absolute Temperature, positive and negative; Atomic States; 
Electron transitions; Information Content) 

Einleitung 

In  einer Reihe yon Arbeiten 1-a wurde unlgngst die Auffassung fiber 
den Atominformat ionsgehal t  der chemischen Elemente dargelegt. Die 
eingefiihrten Atominformat ionseharakter is t iken erwiesen sieh als ein 
geeignetes Mittel zur Besehreibung der Elekt ronens t ruktur  des Atoms 
und der Periodizit~t der Eigensehaften der ehemischen Elemente.  In  
vorliegender Arbeit wird diese Methode auf die Analyse der Elektronen- 
fiberg/~nge in den Atomen einiger Elemente  mit  anomaler  Elektronen- 
htille bei Valenzanregung und bei Absorption und Emission von Lieht 
sowie auf  die Analyse der besonderen ElektronenzustS~nde mit  
Besetzungsinversion, die in Lasern realisiert werden, angewandt.  

Die Bereehnung des Gesamtinformationsgehal tes  der Elektronen- 
hfille erfolgt naeh der Gleiehungl:  

n 

I k = N log 2 N - -  ~ N~ log 2 N i (1) 
~=1 
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worin N die Gesamtanzahl der naeh einem gegebenen Kriterium k in n- 
Untergruppierungen zu je N~-Elektronen verteilten Elektronen in dem 
Atom ist. Als Untergruppierungen in den Elektronenhfillen der Atome 
k6nnen Elektronensehalen, Untersehalen, Atomorbitale, Spinorbitale, 
nlj-Unterschalen,  (n + l)- und (n +j)-Elektronengruppen sowie die 
Gruppen yon Elektronen mit gleichen W e r t e n  einer gegebenen 
Quantenzahl: Bahndrehimpuls-(l), magnetisehe (m), magnetisehe Spin- 
(ms) , innere 0') und gesamte magnetisehe (rib.) Quantenzahlen be- 
traehtet  werden. Auf dieser Grundlage wurden 12 Informationseharak- 
teristiken des Atoms eingeffihrt, die die entspreehenden Bezeichnungen 
In, lnl, ]nlm, Inlmms Inlj, In+t, In+j, I t ,  ]m, Im s ]j erhielten. 

Die Ver~nderung des Atominformationsgehaltes beim Ubergang 
eines Elektrons aus der m-ten in die n-Untergruppierung soll einer 
allgemeinen Analyse unterzogen werden. Die Elektronenverteilungen 
vor und nach dem Ubergang seien mit pl und p2, der diesen Verteilungen 
entsprechende Informationsgehalt mit I1 u n d / 2  bezeiehnet: 

Pl = N {N1, N2, N3 . . . .  -Nm, Nn} ; 
P2 = N{N1, N2, N3 . . . .  N m - - 1 ,  ~r n + ]} (,2~ 

Pfir die Ver/inderung des Atominformationsgehaltes beim Elektro- 
nenfibergang erhalten wir aus (1) und (2) 

A ] = I2 - -  I1 = Nm log2 Nm + Nn iog2 Nn - -  
- - ( N m - - 1 ) l o g 2 ( N m - - 1 ) - - ( N n  + 1)log2 (N n + 1) (3) 

Die Analyse yon Gleiehung (3) zeigt, dal3 

b e i N  m = N  n +  1, A I = 0  (4a) 
bei Nm < Nn + 1, A I  < 0 (4b) 
bei Nm > Nn + 1, AI  > 0 (4c) 

d. h. wenn Anzahl der Elekl,ronen in der m-ten Untergruppierung um 1 
gr6Ber ist als die in der n-ten, so verliiuft der Elektronenfibergang ohne 
Vergnderung des Atominformationsgehaltes. Wenn diese Zahl gr6Ber 
bzw. kleiner ist, n immt der Informationsgehalt zu bzw. ab. 

InformationsgehMt der chemischen Elemente mit 
anomMer Elektronenkonfiguration 

Bekanntlieh besetzen die Elektronen in einem Atom dessen 
Energieniveaus in der Reihenfdlge des Energieanstiegs, wobei sie dem 
Paul i -Prinz ip  und den Hundsehen  Regeln folgen. Bei 19 ehemischen 
Elementen ist jedoeh eine Abweiehung yon diesem Aufbau zu 
beobachten, bei der ein oder sogar zwei Elektronen aus der s- in die d- 
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oder aus der f- in die d-Unterschale fibergehen (~-~ d und f -~  d 
Elektronenfiberggnge)6. 

In diesem Zusammenhang wurden die oben abgeleiteten Aussagen 
(4) auf den Vergleieh des Informationsgehaltes der idealen und der 
rea]en Elektronenkonfigurationen der 19 anomalen Elemente an- 
gewandt. Es ist zu erwarten, dab sich einige der 12 Informa- 
tionseharakteristiken der Elemente, I> und besonders diejenigen, die 
die s-, d- und f-Untersehalen gut unterseheiden lassen, gesetzmgftig 
beim rs aus der ideMen in die anomale Konfiguration 
vergndern. Es wurde gefunden, dab die Information fiber die 
Elektronenverteilung naeh Quantenzahlen des Bahndrehimpulses, Ii, 
beim Ubergang aus der idealen in die anomale Konfiguration abnimmt. 
(Die einzige Ausnahme yon dieser Regel bildet das Element Cr.) Die far 
die Abnahme yon I z beim l~bergang aus der idealen in die reale 
Elektronenkonfiguration der Elemente erhaltene GesetzmgBigkeit 
k6nnte in Verbindung mit dem Negentropie-Prinzip der Information 7, s 
als Entropiezunahme bei den anomalen ehemischen Elementen 
gewertet werden. Die Analyse zeigt jedoch, dab analoge Veriinderungen 
yon Iz auch bei anderen Elementen zu beobaehten wgren, wenn in deren 
Elektronenhfillen s-~ d- oder f--, d-Elektronenfiberggnge auftreten. 
Daraus kann gefolgert werden, dab die Abnahme der Informa.- 
tionsfunktion I l bei den Elementen mit anomMer Elektronenkonfigura- 
tion kein ausreiehendes Kriterium far die Voraussage soleher An- 
omalien darstellt. Wahrseheinlieh spiegelt dieses Ergebnis die unter- 
geordnete Rolle wider, die der Entropiefaktor im Vergleieh zu dem 
Energiefaktor bei der Anordnung der Elektronen in der Elektronen- 
halle des Atoms spielt. 

Veriinderung des Atominformationsgehaltes bei 
Valenzanregung 

Die Aussagen (4) seien auf die Prozesse der Valenzanregung 
(Promotion) der Atome in den chemischen Elementen angewendet. 
Hierbei erfolgen Elektronenaberg/inge aus Unterschalen mit niedrige- 
rer in solche mit h6herer Energie unter Einhaltung der Auswahlregeln : 

A / :  _l ,  A m : 0 , _ + l ,  A j =  •  

Naeh den Werten der magnetisehen Sl0inquantenzahl m s  = + 1/.~ 

und ms = --1/2 verteilen sieh die Elektronen in einem Atom auf zwei 
Untergruppierungen, und dieser Verteilung entsprieht ein bestimmter 
InformationsgehMt Ires  (Spininformation). Bei VMenzanregung, die 
mit einer Zunahme des Gesamtspins verbunden ist, wird far die Werte 
aus Gleiehung (3) die Bedingung N m < N n beibehalten. Das Gleieh- 
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heitszeiehen bezieht sieh hier auf den Nullwertigen Grundzustand des 
Atoms, das Ungleichheitszeichen auf einen Grundzustand mit einer 
Wertigkeit  hSher als 1. Folglich ist N m < N n + 1, d.h.  es gilt die 
Ungleichung (4 b) : Eine Valenzanregung des Atoms, bei der der A tomsp in  
zunimmt,  wird stets yon einer Abnahme der Spininformation (Aims < O) 
begleitet. Wenn der Elektronentibergang ohne Spin~nderung vor sieh 
geht, bleiben die Untergruppierungen dieselben und der Spininforma- 
tionsgehalt s sieh nieht. 

Eine andere InformationsgrSl~e, die auf die Ver/tnderungen des 
Valenzzustandes des Atoms anspricht, ist die Information fiber die 
Verteilung der Elektronen naeh Atomorbitalen, Inlm. D a  der Wertig- 
keitsanstieg beim Ubergang aus einem vollst/tndig besetzten in ein 
freies Atomorbital  erfolgt : 

ist N m = 2  und N n = O .  Folglieh ist N m > N  n + 1 und es gilt die 
Ungleiehung (4 c): Eine Valenzanregung des Atoms wird stets von einer 
Zunahme  der Information iiber die Verteilung der Elektronen nach 
Atomorbitalen (A In l  m > O) begleitet. Die Berechnungen nach Gleichung 
(3) zeigen dabei, dab A Inl m = 2 bit ftir einen Elektronenfibergang, bei 
dem die Atomwertigkeit  um zwei Einheiten zunimmt. Daraus folgt, 
dab jede neue Atomwertigkeit  den Wert  dieser Informationscharakteri-  
stik um genau 1 bit erh5ht: 

A V = A Inlm, bits (5) 

wobei A V die Zunahme der Atomwertigkeit  ist. 

Ver~nderung des Atominformationsgehaltes bei Emission und Ab- 
sorption yon Licht 

Wir wollen den mit einem Elektronenfibergang aus einem an- 
geregten in den Grundzustand des Atoms verbundenen Vorgang der 
Liehtemission betraehten. Die Anzahl der Elektronen im energetisehen 
Ausgangsniveau betrS~gt Nm = 1. Je naehdem, ob der l~bergang in ein 
teilweise besetztes oder g/~nzlieh freies Energieniveau erfolgt, werden in 
Ubereinstimmung mit (4 a)--(4 e) zwei F/~lle realisiert : 

a) N n )  1, d . h . N  m < N ,  n + l u n d A I < 0  
b) N n = O , d . h . N m  = N  n +  l u n d A I = 0  

Daraus 1/tBt sieh folgern, dab die Liehtemission eines Atoms yon 
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einer Abnahme des Informationsgehaltes begleitet wird, mit Ausnahme 
der F~lle, in denen ein Elektronenfibergang in ein fraies Energieniveau 
erfolgt, wobei der Informationsgehalt unvers bleibt. 

Bei der Liehtabsorption gelten die umgekehrten Gesetzm/~gigkei- 
ten: Der Atominformationsgehalt wS~ehst beim Ubergang aus dam 
Grund- in einen angeregten Zustand, auger im Falle eines mit einem 
Elektron besetzten energetisehen Ausgangsniveaus, wobei der Informa- 
tionsgehalt unvers bleibt : 

a) N n = O, N m > 1, N m > N n + 1, ] > 0 

b) N n = O, N m = 1, N m = N n + 1, I = 0 

Die gewonnenen Resultate lassen sieh verallgemeinern: 

Emission:AI~<O ] ; I Absorption:AI~>O] (6) 

wobei sieh beide Gleichungen auf Elektronen/iberg~nge aus einem mit 
einem Elektron besetzten Energieniveau in ein g~nzlich freies 
Niveau beziehen. Die Gleiehungen (6) umfassen die F~lle des naeh der 
Verteilung der Elektronen naeh Sehalen, Untersehalen und Atomorbi- 
talen definierten Atominforrnationsgehaltes. Wenn die Elektronen 
naeh Spinorbitalen betrachtet werden, gilt nur das Gleiehheitszeiehen, 
d. h. die Lichtemission und -absorption erfolgt ohne Ver~nderung dieser 
Art yon Atominformation. 

Die entgegengesetzten Tendenzen der Ver~nderung des Atominfor- 
mationsgehaltes bei den Vorg~ngen der Emission und Absorption von 
Lieht gestatten eine interessante Interpretation naeh dam Negentropie- 
Prinzip der Informationg. Da die Information als negative Kom- 
ponente der Entropie zu betraehten ist, kann der Sehlug gezogen 
werden, c[al3 die Prozesse der Liehtemission und -absorption in der Regel 
mit einer Zu- bzw. Nbnahme der Entropie des Atoms verbunden sind. 
Die spontanen Lichtemissionen und -absorptionen k6nnen folglieh Ms 
irreversible Prozesse betraehtet werden, die sieh der Wirkung des 2. 
Hauptsatzes der Thermodynamik unterordnen. Dieses Ergebnis 
stimmt mit den auf Grund der Thermodynamik des isolierten Teilchens 
yon D e  B r o g l i e  lo, 11 getroffenen Sehlugfolgerung iiberein. 

Die Veriinderung des Atominformationsgehaltes bei Laseranregung 

Die Ver~nderung des Atominformationsgehaltes bei Laseranregung 
folgt im allgemeinen nicht so einfaehen Gesetzms wie die 
oben betraehteten. Es existiert jedoeh eine reeht beaehtliehe Informa- 
tionsanalogie zwisehen Zust~nden mit normaler Besetzung und 
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Besetzungsinversion 12. Ffir den Atominformationsgehalt ,  wie nach 
Gleichung (1) defmiert, ist lediglich yon Bedeutung, wieviel Elektronen- 
untergruppierungen gebildet werden und welche Mgchtigkeit jede 
einzelne aufweist; es ist dabei unwesentlich, welche Energieniveaus 
diese Untergruppierungen formulieren. Ein Atomzustand  mit  normaler  
Besetzung und ein anderer mit  einer der normalen genau entgegen- 
gesetzten (Besetzungsinversion) werden folglich durch den gleichen 
Informat ionsgehal t  gekennzeichnet sein. Daraus kann geschluftfolgert 
werden, daft der Atominformationsgehalt  f i i r  Zustdinde mit  ein und 
derselben posi t iven und negativen absoluten Temperatur  gleich ist. Diese 
Zustiinde sind Informationsanaloge.  Der Ubergang zwischen ihnen 
ver/~ndert den Atominformationsgehal t  nicht: 

I~ ( +  T/~ = I~ ( - - T / ~  (7) 

A I k  (+ T / ~  ~ - - T / ~  = 0 (8) 

Die ftir die Informations/~quivalenz zwischen Zust/~nden mit  
positiver und negativer absoluter Tempera tu r  angestellte Analyse kann 
auch auf Stoffe rnit entgegengesetztem Magnetmoment ,  verglichen mit  
dem ffir ein gegebenes Magnetfeld normalen, bezogen werden. In  
diesem Falle ges ta t te t  die Menge aller realisierten Werte ffir die 
magnetische Spinquantenzahl ms = + 1/2 und m s = --1/2 ebenfalls die 
Definition ~quivalenter Verteilungspaare:  

N { N~/~, N~/~} und N { N~I/2 , ~ ; /~}  

' = N" und N'  = N"  d.h. es werden Zust~nde mit  worin N +,/2 --1/2 --112 + 1/~' 

gleicher positiver und negativer  Tempera tu r  und gleichem Spininfor- 
mationsgehalt  definiert. 
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