44. Az anyag kettős természete, anyaghullámok. A Heisenberg-féle határozatlansági reláció. A Schrödinger-egyenlet és alkalmazása a hidrogénatom esetén.

45. A Schrödinger-egyenlet megoldásának eredményei a hidrogénatom esetén. A pályafüggvény radiális és anguláris része. Az elektronsűrűség radiális eloszlásának ábrázolása. Az atompályák alakja.
Az anyagi részecskék kettős természetét (részecske és hullám) a fény Einstein által magállapított kettős természete alapján de Broglie vezette be 1924ben. A foton impulzusa az E=h*ν és az E=m*c2 összefüggések figyelembe vételével h*ν= m*c2  és az ν=c/λ egyenletek alapján m*v= h/ λ –nek adódott. Így a részecske mozgására jellemző hullámhossz: λ=h/m*v

Heisenberg féle határozatlansági reláció: az elektron helyzetéről (Δx) és impulzusáról (Δv*m) nem adható egyidejűleg tetszés szerinti pontosságú adat:  Δx*Δv*m ≥ h; az elektronok legvalószínűbb tartózkodási helye adható csak meg.

A Schrödinger egyenlet a kvantummechanika alapvető egyenlete, amely egy másodrendű parciális differenciálegyenlet, amelyben szerepel: 
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Pontos megoldása csak a hidrogénatom esetében lehetséges. Többelektronos atomokra az elektronok között fellépő kölcsönhatás miatt nem lehetséges. A megoldáshoz polárkoordináta rendszerre térnek át. Az eredeti függvényt két új függvény szorzatára bontották, a radiális eloszlás függvény a távolságtól függ, az anguláris eloszlás függvény a szögtől függ.
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A radiális eloszlás függvények három részből, egy állandó, egy polinom és ez exponenciális függvény szorzatából állnak. A konstansok lehetséges értékei: n=1, 2, 3…; l=0, 1, 2….
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Az elektronok tartózkodási valószínűsége a függvény négyzetével arányos, amely adott n és l esetén csak a sugár értékétől függ.

Az ábrán az elektron teljes töltés sűrűsége van ábrázolva a magtól mért távolság függvényében, a0 egységekben.

A függvények értéke mindig pozitív, de r=0 esetében értéke 0. A főkvantumszám növekedésével egyre több maximum jelenik meg, és a maximumok egyre távolabb kerülnek a magtól. 

Az azonos főkvantumszámú elektronok  esetében a legnagyobb maximumok helyzete a mellékkvantumszámok emelkedésével fokozatosan a mag irányába tolódik el.  
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A szögtől függő függvények megoldásai valós és komplex függvényeket eredménynek. A pályák elektron töltéseloszlása a következőképpen adódik:
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