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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 von Arbeitenl-5 wurde unlingst die Auffassung iiber
den Atominformationsgehalt der chemischen Elemente dargelegt. Die
eingefiihrten Atominformationscharakteristiken erwiesen sich als ein
geeignetes Mittel zur Beschreibung der Elektronenstruktur des Atoms
und der Periodizitdt der Eigenschaften der chemischen Elemente. In
vorliegender Arbeit wird diese Methode auf die Analyse der Elektronen-
tubergédnge in den Atomen einiger Elemente mit anomaler Elektronen-
hulle bei Valenzanregung und bei Absorption und Emission von Licht
sowie auf die Analyse der besonderen Elektronenzustinde mit
Besetzungsinversion, die in Lasern realisiert werden, angewandt.

Die Berechnung des Gesamtinformationsgehaltes der Elektronen-
hille erfolgt nach der Gleichung?:

n
I, = Nlogy N— ) N,log, N; (1)

i=1
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worin N die Gesamtanzahl der nach einem gegebenen Kriterium £ in n-
Untergruppierungen zu je N;-Elektronen verteilten Elektronen in dem
Atom ist. Als Untergruppierungen in den Elektronenhiillen der Atome
kénnen Elektronenschalen, Unterschalen, Atomorbitale, Spinorbitale,
nlj-Unterschalen, (n+1)- und (n+ j)-Elektronengruppen sowie die
Gruppen von Elektronen mit gleichen Werten einer gegebenen
Quantenzahl: Bahndrehimpuls-(/), magnetische (m), magnetische Spin-
(mg), innere (j) und gesamte magnetische (m;) Quantenzahlen be-
trachtet werden. Auf dieser Grundlage wurden 12 Informationscharak-
teristiken des Atoms eingefiihrt, die die entsprechenden Bezeichnungen
Loy Luts Inims Inimmg Inigs Invis Insge Lis Iy Img 1; erhielten.

Die Verinderung 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 p; und p,, der diesen Verteilungen
entsprechende Informationsgehalt mit I; und 75 bezeichnet:

P1 ZN{N17N27N37"‘N’”L5NTL};
pg = N{N;, Ny, N3,...Npy—1, N, 4+ 1} (2)

Fir die Veranderung des Atominformationsgehaltes beim Elektro-
neniibergang erhalten wir aus (1) und (2)

Al =1,—1I,=N,log, N, + N,logs N, —
‘(Nm—l)logZ(Nmkl)_(Nn'*'l)logZ(Nn+1) (3)

Die Analyse von Gleichung (3) zeigt, daf

bet N,, = N, + 1, AIT=0 (4a)
bei N, < N, + 1, Al <0 (4b)
bei N, > N, + 1, AT >0 (4c)

d.h. wenn Anzahl der Elektronen in der m-ten Untergruppierung um 1
groBer ist als die in der n-ten, so verlduft der Elektroneniibergang ohne
Verinderung des Atominformationsgehaltes. Wenn diese Zahl grofer
bzw. kleiner ist, nimmt der Informationsgehalt zu bzw. ab.

Informationsgehalt der chemischen Elemente mit
anomaler Elektronenkonfiguration

Bekanntlich besetzen die Hlektronen in einem Atom dessen
Energieniveaus in der Reihenfolge des Energieanstiegs, wobei sie dem
Pauli-Prinzip und den Hundschen Regeln folgen. Bei 19 chemischen
Elementen ist jedoch eine Abweichung von 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 tbergehen (s—d und f—d
Elektroneniibergidnge)s.

In diesem Zusammenhang wurden die oben abgeleiteten Aussagen
(4) anf den Vergleich des Informationsgehaltes der idealen und der
realen Elektronenkonfigurationen der 19 anomalen Elemente an-
gewandt. Es ist zu erwarten, dal sich einige der 12 Informa-
tionscharakteristiken der Elemente, I}, und besonders diejenigen, die
die s-, d- und f-Unterschalen gut unterscheiden lassen, gesetzmaBig
beim Ubergang aus der idealen in die anomale Konfiguration
verindern. Es wurde gefunden, dafl die Information tber die
Elektronenverteilung nach Quantenzahlen des Bahndrehimpulses, 7,
beim Ubergang aus der idealen in die anomale Konfiguration abnimmt.
(Die einzige Ausnahme von dieser Regel bildet das Element Cr.) Die fiir
die Abnahme von I; beim Ubergang aus der idealen in die reale
Elektronenkonfiguration der Elemente erhaltene GesetzmiBigkeit
kénnte in Verbindung mit dem Negentropie-Prinzip der Information?.8
als Entropiezunahme bei den anomalen chemischen Elementen
gewertet werden. Die Analyse zeigt jedoch, daf} analoge Verdnderungen
von [; auch bei anderen Elementen zu beobachten wiren, wenn in deren
Elektronenhillen s —d- oder f— d-Elektroneniiberginge auftreten.
Daraus kann gefolgert werden, dafl die Abnahme der Informa-
tionsgfunktion I; bei den Elementen mit anomaler Elektronenkonfigura-
tion kein ausreichendes Kriterium fiir die Voraussage solcher An-
omalien darstellt. Wahrscheinlich spiegelt dieses Ergebnis die unter-
geordnete Rolle wider, die der Entropiefaktor im Vergleich zu dem
Energiefaktor bei der Anordnung der Elektronen in der Elektronen-
hiille des Atoms spielt.

Verinderung des Atominformationsgehaltes bei
Valenzanregung

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

Al=+1, Am=0,+1, Aj=+1.

Nach den Werten der magnetischen Spinquantenzahl my= + 1/,
und mg; = —1/, verteilen sich die Elektronen in einem Atom auf zwei
Untergruppierungen, und dieser Verteilung entspricht ein bestimmter
Informationsgehalt [,  (Spininformation). Bei Valenzanregung, die
mit einer Zunahme des Gesamtspins verbunden ist, wird fur die Werte
aus Gleichung (3) die Bedingung N,, < N,, beibehalten. Das Gleich-
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heitszeichen bezieht sich hier auf den Nullwertigen Grundzustand des
Atoms, das Ungleichheitszeichen auf einen Grundzustand mit einer
Wertigkeit hoher als 1. Folglich ist N, < N, + 1, d.h. es gilt die
Ungleichung (4 b): Eine Valenzanregung des Atoms, bei der der Atomspin
zunimmi, wird stets von einer Abnahme der Spininformation (Al < 0)
begleitet. Wenn der Elektroneniibergang ohne Spindnderung vor sich
geht, bleiben die Untergruppierungen dieselben und der Spininforma-
tionsgehalt d4ndert sich nicht.

Eine andere Informationsgrofie, die auf die Verdnderungen des
Valenzzustandes des Atoms anspricht, ist die Information tber die
Verteilung der Elektronen nach Atomorbitalen, I,;,. Da.der Wertig-
keitsanstieg beim Ubergang aus einem vollstindig besetzten in ein
freies Atomorbital erfolgt:

.

ist N, =2 und N, = 0. Folglich ist ¥,, > ¥, + 1 und es gilt die
Ungleichung (4 ¢): Eine Valenzanrequng des Atoms wird stets von einer
Zunahme der Information diber die Verteilung der Elektronen nach
Atomorbitalen (A L,,,, > 0) begleitef. Die Berechnungen nach Gleichung
(3) zeigen dabei, dal} A I,;,, = 2 bit fir einen Elektroneniibergang, bei
dem die Atomwertigkeit um zwei Einheiten zunimmt. Daraus folgt,
daB jede neue Atomwertigkeit den Wert dieser Informationscharakteri-
stik um genau 104t erhéht:

AV = Al bits (8)
wobei A V die Zunahme der Atomwertigkeit ist.

Verinderung des Atominformationsgehaltes bei Emission und Ab-
sorption von Licht

Wir wollen den mit einem Elektronenubergang aus einem an-
geregten in den Grundzustand des Atoms verbundenen Vorgang der
Lichtemission betrachten. Die Anzahl der Elektronen im energetischen
Ausgangsniveau betrigt N, = 1. Je nachdem, ob der Ubergang in ein
teilweise besetztes oder ginzlich freies Energieniveau erfolgt, werden in
Ubereinstimmung mit (4 a)—(4 ¢) zwei Fille realisiert:

a)N,>»1,dh N, <N,+1und Al <0
byN,=0,dh. N, =N, +1und Al =0

Daraus 1aBt sich folgern, da die Lichtemission eines Atoms von
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einer Abnahme des Informationsgehaltes begleitet wird, mit Ausnahme
der Fille, in denen ein Elektroneniibergang in ein freies Energieniveau
erfolgt, wobei der Informationsgehalt unverdndert bleibt.

Bei der Lichtabsorption gelten die umgekehrten GesetzméBigkei-
ten: Der Atominformationsgehalt wichst beim Ubergang aus dem
Grund- in einen angeregten Zustand, auller im Falle eines mit einem
Elektron besetzten energetischen Ausgangsniveaus, wobei der Informa-
tionsgehalt unverandert bleibt:

a)N,=0,N,>1, N,>N,+1, I>0
byN,=0,N, =1, N,=N,+1, I=0

Die gewonnenen Resultate lassen sich verallgemeinern:

Emission: AI<O ; Absorption: AI=0 (6)

wobei sich beide Gleichungen auf Elektroneniiberginge aus einem mit
einem Elektron besetzten Energieniveau in ein ginzlich freies
Niveau beziehen. Die Gleichungen (6) umfassen die Fille des nach der
Verteilung der Elektronen nach Schaien, Unterschalen und Atomorbi-
talen definierten Atominformationsgehaltes. Wenn die Elektronen
nach Spinorbitalen betrachtet werden, gilt nur das Gleichheitszeichen,
d.h. die Lichtemission und -absorption erfolgt ohne Verinderung dieser
Art von Atominformation.

Die entgegengesetzten Tendenzen der Verdnderung des Atominfor-
mationsgehaltes bei den Vorgingen der Emission und Absorption von
Licht gestatten eine interessante Interpretation nach dem Negentropie-
Prinzip der Information?. Da die Information als negative Kom-
ponente der Entropie zu betrachten ist, kann der Schlull gezogen
werden, dafl die Prozesse der Lichtemission und -absorption in der Regel
mit einer Zu- bzw. Abnahme der Entropie des Atoms verbunden sind.
Die spontanen Lichtemissionen und -absorptionen kénnen folglich als
irreversible Prozesse betrachtet werden, die sich der Wirkung des 2.
Hauptsatzes der Thermodynamik unterordnen. Dieses Ergebnis
stimmt mit den auf Grund der Thermodynamik des isolierten Teilchens
von De Brogliel0:11 getroffenen SchlufBfolgerung iiberein.

Die Veriinderung des Atominformationsgehaltes bei Laseranregung

Die Verénderung des Atominformationsgehaltes bei Laseranregung
folgt im allgemeinen nicht so einfachen GesetzmaiBigkeiten, wie die
oben betrachteten. Es existiert jedoch eine recht beachtliche Informa-
tionsanalogie zwischen Zustdnden mit normaler Besetzung und
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Besetzungsinversioni2. Fur den Atominformationsgehalt, wie nach
Gleichung (1) definiert, ist lediglich von Bedeutung, wieviel Elektronen-
untergruppierungen gebildet werden und welche Michtigkeit 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
Informationsgehalt gekennzeichnet sein. Daraus kann geschlulfolgert
werden, daffi der Atominformationsgehall fiir Zustinde mit ein und
derselben positiven und negativen absoluten Temperatur gleich ist. Diese
Zustinde sind Informationsanaloge. Der Ubergang zwischen ihnen
verandert den Atominformationsgehalt nicht:

Iy (+ T/%K) = I (— T/°K) )
ATy (+ T/K »—T°K) =0 ®)

Die fiir die Informationsiquivalenz zwischen Zustinden mit
positiver und negativer absoluter Temperatur angestellte Analyse kann
auch auf Stoffe mit entgegengesetztem Magnetmoment, verglichen mit
dem fiir ein gegebenes Magnetfeld normalen, bezogen werden. In
diesem Falle gestattet die Menge aller realisierten Werte fiir die
magnetische Spinquantenzahl m, = + 1/, und m; = —1/, ebenfalls die
Definition dquivalenter Verteilungspaare:

NNy, Ny} und N{Npy, N}

worin N’y = N", und N_, = N\, , d.h. es werden Zustinde mit
gleicher positiver und negativer Temperatur und gleichem Spininfor-
mationsgehalt definiert.
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