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Berechnung der relativen Atommassen

Nach dem derzeitigen Kenntnisstand konnen die relativen Atommassen der chemischen
Elemente mit einem relativen Fehler von ca. 1072 berechnet werden. Ich méchte einen
einfachen und etwas genaueren Rechenweg vorstellen, der ausschliellich die Kenntnis der
Anzahl und der Massen der beteiligten Elektronen, Protonen und Neutronen und an-
sonsten keine zusétzlichen Parameter benotigt. Zur Erkldrung meines Ansatzes fiir eine
etwas genauere und wesentlich einfachere Berechnung als beispielsweise die Weizsécker—
Formel, mochte ich die dafiir zugrundeliegende Anschauung iiber die Elementarteilchen
kurz erldutern:

Elementarteilchen

Jedes der hier betrachteten Elementarteilchen (Elektron, Proton, Neutron) hat eine La-
dungsdichteverteilung, die durch ein Skalarfeld o(7,¢) beschrieben werden kann. Gleich-
zeitig hat jedes Elementarteilchen eine Gesamtmasse mit einer Massendichteverteilung,
die durch ein Skalarfeld p(7,t) beschrieben werden kann. Beide Skalarfelder erstrecken
sich iiber den gesamten Raum (iiber das gesamte Universum) und sind an jedem Punkt
7 nach jeder Koordinate x,y, z und nach der Zeitvariable ¢ unendlich—oft differenzier-
bar. Es liegt also ein kontinuierliches Weltbild zugrunde, in dem es keine ,,Punktteilchen®
und keine von der Umwelt abgegrenzten Teilchen gibt. Alle Elementarteilchen zusammen
bilden ein gesamtes Kontinuum.

Annahme

Die Bildung der Gesamtmasse einer Menge von Elementarteilchen aus den Einzelmassen
ist eine lineare Operation. Desweiteren wird angenommen, dass elektrische Ladungen
bzw. irgendwelche elektrischen Bindungsenergien keinen Beitrag zur Masse liefern.



Der Rechenweg

Wegen der vermuteten Linearitdt der Bildung der Gesamtmasse aus einzelnen Massen ist
es erst einmal notwendig, die sog. atomare Masseneinheit u neu zu berechnen.

Es seien m,,, m, und m. die jeweiligen Einzelmassen eines Protons, eines Neutrons und
eines Elektrons (s. ,, Teilchen und Kerne“ (Povh/Rith/Scholz/Zetsche), Anhang A.3, S.308,
Springer—Verlag, 1994):
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Sei M (X) der lineare Gesamtmassen—Operator fiir ein Teilchen X, der das Volumeninte-
gral der Massendichteverteilung px(7) des betrachteten Objektes X iiber den gesamten
Raum (iiber das gesamte Universum) bildet:

M(X) = {/d?’r,ux(?)}

Die atomare Masseneinheit wird wie iiblich anhand des '2C-Isotops definiert:

u = 112M (%C)

Aus der angenommenen Linearitdt von M folgt:

1 1
u = E(6mp+6mn+6me) = E(mp—l—mn—l—me)

Die Massen der beteiligten Elektronen werden nicht vernachléssigt. Sind N,, N, und
N, die Anzahl der Protonen, der Neutronen und der Elektronen eines Atoms, so kann




wegen der Linearitdt von M zur Definition von u jedes Atom X der folgenden Form als
Massennormal verwendet werden:

Es seien N, = N,, = N,:

1 9N, _ Nymy, + Nymy, + Nyme 1 B
() = SN -

p

Der konkrete Wert der Masse u ergibt sich nach dieser eigenen Berechnung zu:

MeV

c2

uw = 939.17447

Dieser neu berechnete Wert u und der Wert ug; haben eine relative Abweichung von etwa
8 - 1073 zueinander. Das Verhiltnis beider Werte ist

UST _ ).991822446
u

Im folgenden wird die selbst berechnete atomare Masseneinheit v und nicht ug; verwendet.
Die Masse m eines beliebigen Atoms, Isotops, lons oder Molekiils wird wie folgt berechnet:

m = N,m, + N,m, + N.m,

Die relative Atommasse ergibt sich dann einfach durch das Verhéltnis

A =" _ 2Npmp+Nnmn+Neme

U my + My + Me

In der Natur liegen meistens jedoch Gemische aus verschiedenen Isotopen eines chemi-
schen Elementes vor. Um die relativen Atommassen der natiirlichen Isotopengemische,
wie sie in den chemischen Tabellen angegeben sind, zu berechnen, miissen die Gewich-
tungsfaktoren o fiir die relativen Héaufigkeiten der in dem Gemisch vorkommenen Isotope
X, als Koeffizienten der relativen Atommassen A; der reinen Isotope verwendet werden.



Wenn N die Zahl der vorkommenen Isotope eines Gemisches ist, dannist 7 = 1,..., N
mit den Bedingungen:

N
0<a; <1 und Zozj=1
j=1

Die relative Atommasse des natiirlichen Isotopengemisches ist

N
Avix = D 4,
j=1

Uberpriifung anhand einiger Beispiele

Als Rechenbeispiele verwende ich die ersten 18 und ausgewéhlte chemischen Elemente,
sowie 15 weitere, zufiillig gewihlte Elemente mit Ordnungszahlen von 19 bis 83 (fiir Ele-
mente mit hoheren Ordnungszahlen liegen meistens keine geniigend genauen Angaben
iber die relative Atommasse vor). Als Berechnungsgrundlage dienen die Angaben der
Isotopenverteilungen der Tabelle ,,Proberties of Elements® (Seiten 7-8 bis 7-12) aus dem
,2Handbook* des American Institute of Physics. Die eigenen Berechnungen der relativen
Atommassen der natiirlichen Isotopen—Gemische werden mit den beobachteten Werten
aus dieser Tabelle verglichen. Die {ibliche Bezeichnung der Ordnungszahl Z ist identisch
mit der Anzahl der Protonen N,,. Die Anzahl der Neutronen ist die Differenz aus Nukleo-
nenzahl A und Protonenzahl N,: N,, = A — Z.

In der folgenden Tabelle bedeuten Z die Kernladungszahl (Protonenzahl), A die Nukleo-
nenzahl und « die relative Haufigkeit eines Isotops, Agns die beobachte und Ag,. die
berechnete relative Atommasse des Isotopengemisches.



Die ersten 18 Elemente:

Z | Symbol A(a) Aobs Acale %
1 H 1(0.99985),2(1.46 - 10=%) | 1.00797 | 0.99973 | 0.991 825
2 | He 4(1.00),3(1.3-107°) 4.0026 4.00000 | 0.999 350
3| Li 7(0.9248),6(0.0752) 6.939 6.92518 | 0.998 008
4 | Be 9(1.00) 9.0122 9.00042 | 0.998693
5| B 11(0.8117),10(0.188 3) 10.811 10.81204 | 1.000 096
6|C 12(0.989),13(0.011) 12.01115 | 12.011 00 | 0.999 988
7| N 14(0.996 35),15(3.65 - 1073) | 14.006 7 | 14.00365 | 0.999 782
810 16(0.9976),18(2.04 - 1073), | 15.9994 | 16.00495 | 1.000 347
17(3.9-107%)
9| F 10(1.00) 18.9984 | 19.00042 | 1.000 106
10 | Ne 20(0.9092),22(0.0882), 20.183 20.17844 | 0.999 774
21(2.57-1073)
11 | Na 23(1.00) 22.9898 | 23.00042 | 1.000 462
12 | Mg 24(0.7860),26(0.1129), 24.312 24.32704 | 1.000619
25(0.1011)
13 | Al 27(1.00) 26.9815 | 27.00042 | 1.000701
14 | Si 28(0.92238),29(0.046 7), 28.086 28.10772 | 1.000773
30(0.0305)
15| P 31(1.00) 30.9738 | 31.00042 | 1.000 859
16 | S 32(0.95018),34(0.04215), | 32.064 32.08886 | 1.000 775
33(7.4-1073),36(1.6 - 107%)
17 | Cl 35(0.754),37(0.246) 35.453 35.49262 | 1.001118
18 | A 40(0.996 0), 36(3.37 - 1073), | 39.918 39.98578 | 1.001 698
38(6.0- 107%)
Ausgewihlte Elemente:
Z | Symbol A(a) Aobs Acale %
26 | Fe 56(0.9164),54(0.058 1), 55.847 | 55.914 1.001 200
57(0.0221),58(3.4-1073)
83 | Bi 209(1.000) 208.980 | 209.01791 | 1.000 181
92 | U 238(0.9928),235(7.15-1073), | 238.03 | 238.00027 | 0.999 885
234(5.8 - 107°)




Zufillig ausgewihlte Elemente:

Z Symbol A(a) Aobs Acalc %
23 |V 51(0.9976),50(2.4 - 107?) 50.942 | 50.99968 | 1.001132
28 | Ni 58(0.6776),60(0.2616), 58.71 58.77206 | 1.001057
62(0.0366),61(0.0125),
64(0.0116)
33 | As 75(1.00) 74.9216 | 75.00375 | 1.001 096
45 | Rh 103(1.00) 102.905 | 103.00541 | 1.000978
48 | Cd 114(0.2886),112(0.240 7), 112.40 | 112.52668 | 1.001 127
111(0.1275),110(0.1239),
113(0.1226),116(0.075 8),
106(0.00121 5), 108(8.75 - 107?)
51 | Sb 121(0.5725),123(0.427 5) 121.75 | 121.86327 | 1.000 930
52 | Te 130(0.3446),128(0.317 2), 127.60 | 127.74208 | 1.001113
126(0.1872),125(0.070 1),
124(0.046 3),122(0.024 9)
123(8.9-107%),120(9.1- 1074
56 | Ba 138(0.716 6), 137(0.113 2), 137.34 | 137.43003 | 1.000 656
136(0.078 1), 135(0.0659),
134(0.024 2),130(1.01 - 1073),
132(9.7 - 107%)
63 | Eu 153(0.5223),151(0.477 7 151.96 | 152.05545 | 1.000 628
64 | Gd 158(0.2478),160(0.2179), 157.25 | 157.33771 | 1.000 558
156(0.2059),157(0.1571),
155(0.1478),154(0.021 5),
152(2.0 - 1073)
65 | Th 159(1.00) 158.924 | 159.01208 | 1.000 554
69 | Tm 169(1.00) 168.934 | 169.01291 | 1.000467
70 | Yb 174(0.318 4),172(0.218 2), 173.04 | 173.02628 | 0.999 921
173(0.161 3),171(0.1426),
176(0.127 3),170(0.030 3),
168(1.4 - 1073)
78 | Pt 195(0.337),194(0.328), 195.09 | 194.98308 | 0.999 452
196(0.254), 198(0.072 3),
192(7.8-1073),190(1.2 - 1074
81 | Tl 205(0.705), 203(0.295) 204.37 | 204.42766 | 1.000 282




Elementarteilchen

Aus dem Buch ,, Kernmaterie“ von Gernod Eder (Spektrum Akademischer Verlag, 1995),
S. 31, sind die in der folgenden Tabelle aufgefithrten Werte fiir die (beobachteten) relativen
Massen A, von Elementarteilchen entnommen. Sie werden wieder den selbst berechneten
Werten A, gegeniibergestellt und miteinander verglichen:

Name | Symbol | Agps Acale %
Elektron | e 5.4857990-107* | 5.44093858 - 10~* | 0.991 822
Proton | p 1.007276 470 0.999 03941 0.991 822
Neutron | n 1.008 664 904 1.000416 49 0.991 822
Deuteron | d 2.01355321(2) 1.999 45591 0.992 999
Helion | h 3.01493223(4) 2.998 495 32 0.994 548
Triton | ¢ 3.01550070(4) 2.999 87240 0.994 817
Alphateilchen | « 4.001 506 16(5) 3.998 91181 0.999 352

Nuklide

Auf derselben Seite und auf S. 115 sind die relativen Massen einiger Nuklide aufgefiihrt.
Die folgende Tabelle zeigt wieder den Vergleich mit den eigenen Berechnungen:

A Z Aobs Acalc %

1 1 | 1.007825035 0.999 583 522 | 0.991 822
2 1 12.01410178(2) | 2 0.992 998
3 2 | 3.01602931(4) | 2.999583522 | 0.994 547
3 1 13.01604927(4) | 3.000416478 | 0.994 817
4 2 14.00260324(5) | 4 0.999 350
12 16 |12 12 1

16 | 8 | 15.99053 16 1.000 592
17 19 |16.99161 16.999 58352 | 1.000 469
60 | 28] 59.933820(2) | 60.00166591 | 1.001 132
62 | 28 |61.91303 62.002498 87 | 1.001 445
63 | 29| 6291374 63.002 08239 | 1.001 404
66 | 28 | 65.91380 66.004164 78 | 1.001 371
67 | 29| 66.91188 67.003 74830 | 1.001 373
102 | 40 | 101.92296(43) | 102.0091625 | 1.000 846
122 | 50 | 121.876 19 122.0091625 | 1.001 089
123 | 51 | 122.876 42 123.008 7460 | 1.001 079
126 | 50 | 125.88040 126.0108284 | 1.001 036
127 | 51 | 126.87913 127.0104120 | 1.001 035
134 | 52 | 133.91152(12) | 134.012494 3 | 1.000 754
206 | 82 | 205.93003 206.0174921 | 1.000425
207 | 83 | 206.933 51 207.0170756 | 1.000 404
212 | 82 | 211.947 46 212.0199909 | 1.000 342
213 | 83 | 212.94942 213.0195745 | 1.000 329
236 | 92 | 236.045563(2) | 236.0216568 | 0.999 899



Die Tabellen zeigen, dass offenbar der relative Fehler fiir die eigenen Berechnungen fiir
Teilchen mit mindestens zwei Protonen und zwei Neutronen nur maximal 21072 betrigt;
fiir leichtere Teilchen steigt der relative Fehler auf bis zu 8 - 1073 an. Dieser maxima-
le relative Fehler entspricht auch dem relativen Unterschied zwischen der SI-Definition
ugy und der Neudefinition u fiir die atomare Masseneinheit. Besonders auffillig ist, dass
bei den Elementarteilchen Elektron, Proton und Neutron das Verhéltnis aus berechneter
und beobachteter relativer Atommasse nach eigener Rechnung moglicherweise exakt dem
Verhéltnis “SL der unterschiedlichen Definitionen der atomaren Masseneinheit entspricht.



