Zaklady kvantove mechaniky

Néco formalismu a pocitani
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Stav c¢astice

r(t)p(t)

Pohybova rovnice Castice

Trajectories {r,(t), p;(t); t =1y}
for all particles

Figure 1.1 The Newtonian Universe
Grinder. Fed the proper information, the
great machine of classical mechanics can
predict the future of the universe. This
machine is now obsolete.




Kvantova mechanika

Stav mikrocastice

LIJ (rD 4 ) vinova funkce

Pozadavek — princip superpezice

Pohybova rovnice mikrocastice

ihw =— h—zALI-’(r,t) +)/ (r)W(r,r)

0t 2m

Schrodingerova rovnice (1926)




Schrodingerova rovnice
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+ okrajové podminky




., Erwin with his psi can do
calculations quite a few.
But one thing has not been seen

Justwhat does psi really mean. *
W. Hiickel

Co znamenda vinova funkce?

Pravdépodobnost vyskytu/nalezeni Castice v Case t

v elementarnim objemu dV = dxdydz opsaném kolem
bodu r=(x, y, z)

dP(r,))=|W(r, 0| d¥

Bornova pravdépodobnostni interpretace (1927)




Dva pohledy na Q(r)

‘ lﬂ (l‘ )‘ 2 (Kodallg“l(s)ll:; Skola)

Einstein

udava pravdépodobnost vyskytu  je pravdépodobnost nalezeni

® (Castice je nékde ® bez detekce Castice nenbmikde
® jc tam sama o sob¢ ® detekce v kontextu s pristrojem
® da se zjistit vice nez ‘l/’ (l’)‘ ® ncurcitost — zakladni omezeni

= QM funguje, ale je neuplna = QM je uplna
(poznani je oslabeno, ,, divne")

EPR (1935) < J.S. Bell (1965)




40.8 PRIKLAD PODIVNOSTI
KVANTOVE FYZIKY

B 3 A

nufAVAVAVAL RAVAVAVA.. .
Obr. 40.22 Zdroj S emituje soucasné dva fotony do vzijemneé
opacnych sméru. Pozorovatel st muze libovolné zvolit, kterou ze
dvou moznych vlastnosti fotonu A bude mérit. Obdobné 1 druhy
pozorovatel st muze libovolné zvolit, kterou ze dvou stejnych
moznych vlastnosti fotonu B bude mérit on. AvSak v okamzi-
ku, kdy jeden pozorovatel provede méreni, je vysledek méreni
druhého pozorovatele jiz zcela predvidatelny, ackoli jsou oba
fotony od sebe velmi vzdaleny a oba pozorovatelé se o svych
vysledcich vzajemné neinformuyi.

EPR (1935) < J.S. Bell (1965)



Vinova funkce a dvojsterbinovy experiment

oteviena Stérbina 1 LPI
oteviena Stérbina 2 LIJZ
otevieny obé §térbiny W 149 = LP + LP

})1+2 D (LIJI T LIJZ )(LIJI T LIJZ )>l< =

R R AT




pocatecni stav

Kvantova realita

+ okrajové podminky

kvantova kauzalita

redukce
kvantoveho
stavu




Stacionarni

Protoze

W(r,e) =|w(r)

hustota pravdépodobnosti nezavisi na Case

hZ

—o—AY)+V () (r) = E¢Y(r)

2m

Bezcasova Schrodingerova rovnice




BezcCasova Schrodingerova rovnice

2
I A+ o) = Ep

2m

Problém vlastnich hodnot operatoru energie
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3. Quantisierung als Eigenwertproblem;
von E, Schréodinger.
(Erste Mitteilung.)

§ 1. In dieser Mitteilung michte ich zuniichst an dem ein-
fachsten Fall des (nichtrelativistischen und ungestorten) Wasser-
stoffatoms zeigen, dafl die iibliche Quantisierungsvorschrift sich
durch eine andere Forderung ersetzen 14Bt, in der kein Wort
von ,ganzen Zahlen“ mehr vorkommt. Vielmehr ergibt sich
die Ganzzahligkeit auf dieselbe natiirliche Art, wie etwa die
Ganzzahligkeit der Anofenzahl einer schwingenden Saite. Die
neue Auffassung ist verallgemeinerungsfihig und rithrt, wie ich
glaube, sehr tief an das wahre Wesen der Quantenvorschriften.

Die iibliche Form der letzteren kniipft an die Hamil-
tonsche partielle Differentialgleichung an:

(1) }f(g, %) b

Es wird von dieser Gleichung eine Lidsung gesucht, welche
sich darstellt als Summe von Funktionen je einer einzigen der
unabhéngigen Variablen ¢.

Wir fihren nun fiir § eine neue unbekannte 1 ein derart,
daB « als ein Produkt von eingriffigen Funktionen der einzelnen
Koordinaten erscheinen wiirde. D.h. wir setzen
(2) 8=Klgwy.

Die Konstante X muB aus dimensionellen Griinden eingefiihrt
werden, sie hat die Dimension einer Wirkung. Damit erhilt man

’ K dy\ _ »

(1) If(g, F%_) —

Wir suchen nun nicht eine Losung der Gleichung (17), sondern
wir stellen folgende Forderung. Gleichung (1) 1aBt sich bei
Vernachlissigung der Massenverinderlichkeit stets, hei Beriick-
sichtigung derselben wenigstens dann, wenn es sich um das Zin-
elektronenproblem handelt, auf die Gestalt bringen: quadratische




B, Schridinger.

Form von v und seinen ersten Ableitungen = 0. Wir suchen
solche reelle im ganzen Konfigurationenraum eindeutige end-
liche und zweimal stetig differenzierbare Funktionen v, welche
das iiber den ganzen Konfigurationenraum erstreckte Integral
der eben genannten quadratischen Form') zu einem FEuxtremum
machen. Durch dieses Fariationsproblem ersetzen wir die Quanien-
bedingungen.

Wir werden fir [ zunichst die Hamiltonsche Kunktion
der Keplerbewegung nehmen und zeigen, dal die anfgestellte
Forderung fiir alle positiven, aber nur fiir eine diskrete Schar
von negativen E-Werten erfillbar ist. D.h. das genannte
Variationsproblem hat ein diskretes und ein kontinuierliches
Eigenwertspektrum. Das diskrete Spektrum entspricht den
Balmerschen Termen, das kontinuierliche den Energien der
Hyperbelbahnen, Damit numerische Ubereinstimmung bestehe,
muB K den Wert /2 erhalten.

Da fiir die Aufstelling der Variationsgleichungen die
Koordinatenwahl belanglos ist, withlen wir rechtwinkelige kar-
tesische. Dann lautet (1°) in unserem Fall (e, m sind Ladung
und Masse des Elektrons):

i dy , [Py )\ fy\:  2m
(1 ) (6:1") hﬁ(ay) +(Eﬁ:) K*
r=Vat+y? + 22

Und unser Variationsproblem lautet

J | =l G
= l (E—’——“)w]-:(),

das Integral erstrecku iiber den ganzen Raum, Man findet
daraus in gewohnter Weise

| 1o7= fdfaw ff dadydzﬂw[dw-}-
[4) 2m

l +[‘,2(JI )'tp}:o.
Es muf also erstens '
(5) Ay + 35 (B+ ) w=0

1) Es entgeht mir nicht, daB diese Formulierung nicht ganz ein-
deutig ist
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und zweitens muf das iiber die unendlich ferne geschlossene
Oberfliche zu erstreckende Integral

©) Jaraw g =

on

(Es wird sich heraunsstellen, daB wir wegen dieser letzteren
Forderung unser Variationsproblem noch durch eine Forderung
iiber das Verhalten von dv im Unendlichen zu erginzen haben,
damit auch das oben hehauptete Fkontinuierliche Kigenwert-
spektrum wirklich existiere. Doch davon spiter.)

Die Losung von (5) 148t sich (zum Beispiel) in rdumlichen
Polarkoordinaten r, ¢, @ bewerkstelligen, indem man  als
Prodult je einer Fuuktion von 7, von &, von ¢ ansetzt. Die
Methode ist sattsam bekannt. Fiir die Abhiingigkeit von den
Polarwinkeln ergibt sich eine Kugelflichenfunktion fir die Ab-
hingigkeit von » — die Funktion wollen wir y nennen —
erhilt man leicht die Differentialgleichung:

d? 2 d 2mE  2me nin+1
(™ d:;—l_? ‘4.”},(,1_73 + Eir (?‘2[_ ))Z=0'

=0 1,2 8 .iwm

Die Beschriinkung von n auf ganze Zahlen ist bekanntlich not-
wendig, damit die Abhiingigkeit von den Polarwinkeln eindeutiy
werde. — Wir bendtigen Losungen von (7), die fiir alle nicht-
negativen reellen r-Werte endlich bleiben. Nun hat!) die
Gleichung (7) in der komplexen r-Ebene zwei Singularititen,
bei » = 0 und » = oo, von denen die zweite eine ,Stelle der
Unbestimmtheit* (wesentlich singulire Stelle) aller Integrale ist,
die erste hingegen nicht (fir kein Integral). Diese beiden
Singularititen bilden gerade die Randpunkte unseres reellen
Intervalls. In einem solchen Falle weil man nun, daf die
Forderung des Fndlichbleibens in den Randpunkten fiir die
Funktion 7 eiver Randbedingung gleichkommt. Die Gleichung
hat ém allgemeinen iberhaupt kein Integral, das in dewden Rand-
punkten endlich bleibt, sondern ein solches Integral existiert

1) Fiir die Anleitung zur Behandlung der Gleichung (7) bin ich
Hermann Weyl zu groftem Dank verpflichtet. Ich verweise fir die
im folgenden nicht bewiesenen Behauptungen auf L. Schlesinger,
Differentialgleichungen (Sammlung Schubert Nr. 13, Goschen 1900,
besonders Kap. 8 und 5.)




Pohyb v jednorozmérném potencialovem poli

d’y(x)
dx2
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+ okrajové Posminky
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Pohyb v jednorozmérném potencialovem poli

tunelovani

kvantovani




Volna mikrocastice

Monochromaticka vlna
Vinoveé klubko

Heisenbergovy relace neurcCitosti

Mikrocastice a potencialova bariera

Tunelovani

Zachyceni mikrocastice:
mikrocastice v potencialové jamé

Kvantovani energie




Volna mikrocastice

Monochromaticka vlna

kde
» A a B jsou konstanty

> k=~2mE/n, takze E =(hk))/2m




Volna mikrocastice

Monochromatickd postupnda vina

Vlinova funkce

W(x,r) = A e
W(x,7) = Beil@k)
Hustota pravdépodobnosti

‘W(x,t)‘z :‘A‘z = konst.




Volna mikrocastice

Monochromatickd stojatda  vina

Vlnova funkce
LP()C, t) — A e_l(azt_kX)+A e_l(@t+kX) —

=2 Ade '*! cos kx

Hustota pravdépodobnosti

‘W(x,t)‘z . 4‘A‘2 cos® kx




Volna mikrocastice

VInové klubko — neni stacionarni stav

2
Wer)= S, ke @ =
14

2m




Figure 3.5 Heisenberg's
uncertainty principle. For three
different n wave packets
the square f*(p) of the spectral
function is shown on the left, the
time development of the

48

probability density in space on
the right. All three packets have
the same group velocity but

different widths o, in momentum.

At t = 0 the widths o, in space
and ¢, in momentum fulfill the

equality 0.0, = h /2. For later
moments in time the wave packets
spread in space so that

oo, > h/2.




Heisenbergovy relace neurcitosti




Mikrocastice a potencialova bariera

=
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o
B
2
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L

L

(b)
Obr.39.13 (a) Pribéh zdvislosti energie v prostoru vytvaii po-
tencidlovou bariéru o vySce Ep a tlouSfce L. Elektron o celkové
energii E se piibliZzuje k bariéfe zleva. (b) Hustota pravdépo-
dobnosti |/|* de Broglicho vlny reprezentujici elektron ukazuje
tunelovani elektronu bariérou. Vlevo od bariéry dostaneme sto-
jatou vlnu v dasledku superpozice dopadajici a odrazené de Bro-
glieho viny.




Obr.39.14 Kontury povrchu grafitu zobrazené v rastrovacim
kfemenn¢ tunelovém mikroskopu. Zretelné vidime atomy uhliku tvorici
tyCe . s )
Sestithelnikovou strukturu.

povrch

Obr. 39.15 Principrastrovaciho tunelového mikroskopu (STM).
Tt1 kiemenné tyCe vedou ostry vodivy hrot tésné nad studova-
nym povrchem tak, zZe pri rastrovani udrzuji konstantni vzda-
lenost mezi hrotem a povrchem. Hrot tedy sleduje konturu po-
vrchu. Zaznam jeho pohybu vytvori zobrazeni jako je obr. 39.14.




Zachyceni mikrocastice:
jednorozmérna past

Analogie se stojatou vlnou na struné




Zachyceni mikrocastice:
mikrocastice v potencialové jamé

Kvalitativni analyza feSeni Schrodingerovy rovnice

d2

V(x)

W(x) musi byt




Co znamena druha derivace?

Druhé derivace funkee uréuje
smérnici tecny k 1 prvni derivace
[t] skl e)

V bodé A, > 0, graf
funkce lezi nad tec

V bode B, ] < 0, graf
funkce lezi pod teénou.

V inflexnim




Mozny pritb€éh vinové funkce

a)

Obr. 3.16 Mozny pribéh vinové funkee p(z) pii V > E (a) a V < E (b)




Jednorozmeérna
potencialova jama

obecného tvaru










Existuje takova hodnota energie ' £, , pro niz odpovidajici
feSeni Y(x) vyhovuje vSem pozadavkiim kladenym na vinovou
funkci. Toto fesSeni je vyjimecne.




Energiew SPOJ ité ener'giové spek’rrum
-
.
-

diskrétni energiové spektrum

vdzané stavy

I

A
Ve

Kvantovani energie




Zachyceni miKrocastice:
mikrocastice v potencialové jamé

Analyticke feSeni Schrodingerovy rovnice

Pravouhlé potencialové jamy

d Nekonec¢né hluboka jama !

1 Jama konecné hloubky

Parabolicka potencialova jama:
harmonicky oscilator




Harmonicky oscilator

prosakovani




Harmonicky oscilator

Hustota pravdépodobnosti
v zakladnim a desatém excitovaném stavu

n velke Princip korespondence




Superpozice stacionarnich stavu

Y(r,1) = ey (1‘)e_i(E1 )t oy (1’)e_i(E2 )i




Kvantové prechody haw=FE, - F,

E, - .
emise
El < H i |v E| \/
E, .
absorpce
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Elektronové pasti
ve dvou a trech rozmeérech

Kvantova hradba: pravouhla, kruhova

Trojrozmérna potencialova jama:

e pravouhla krabice

e atom vodiku




Pravouhla hradba

hradba

X

Obr.40.10 Pravouhld kvantova hradba o rozmérech L, a L je
dvojrozmérnou verzi jednorozmérné jamy z obr. 40.2.




Priklady vinovych funkci




Kruhova hradba

W HEM

stfedisku firmy IBM v 2 1. - na
obvodu kruhu predstavuje po totliTge eleza na specidlnég

pripravendnm povrch i atomy médi. Tento kruh o priiméru
| kvantood hvadba. Jak yly byt atomy
uspofddiny do kruhu? Co znamenaff vinky viditelné wonitt hradby ¢




Trojrozmérna potencialova jama:
pravouhla krabice

X
Obr.40.11 Pravoudhla krabice o rozmérech L, L, a L, je troj-
rozmeérnou verzi jednorozmérné jamy z obr. 40.2.




Trojrozmérna potencialova jama:

atom vodiku

600 400 200 -_ 200 400 600
r (pm)

zakladni
stav

Obr.40.13 Zavislost potencialni energie E|,, atomu vodiku na
vzddlenosti r mezi elektronem a jadrem umisténym v pocatku
souradnic. Zavislost je vynesena napravo i nalevo, aby byla
naznacena trojrozmérnd sféricky symetrickd jama, ve které je
elektron ,,uvéznén®.




série

2
Balme nm

chria hrana série

1
l Paschenow;

—6,()

Cervend

energie (eV)

—38.0

/—hrana serie
— 10,0

—12,0

—14.0 Lymanova série 1906 l

Obr. 40.14 Energiové hladiny atomu vodiku (rov. (40.18)) a
prechody z vy&8ich do niz8ich energiovych hladin, pii kterych
atom emituje svétlo. Prechody jsou sdruZzeny do sérii, které jsou
pojmenovany po védci, ktery se studiem piislu$né série zabyval.

modra fialova blizka ultrafialova

Obr. 40.15 Spektrdlni ¢ary
Balmerovy série atomu vodiku.
Zatimco v obr. 40,14 jsou zna-
zornény Ctyfi prechody v ramci
této série spolu s hranou série,
zde je vidét asi tucet Car série;
poviimnéte si, Ze spektrilni Cary
jsou si tim bliZ&i, ¢im vice se
blizi k hrané série. oznacené
trojihelnikem.




Vinova funkce elektronu v atomu vodiku

Zachovava se:

* cnergie
* moment hybnosti

Pohyb v centralnim poli




Vinova funkce zakladniho stavu
atomu vodiku
Normovana vinova funkce zdkladniho stavu atomu vodiku,
ziskand fesenim trojrozmémé Schridingerovy rovnice, ma
tvar

Wrir) = ﬁe_"f”. (40,19}

kde a je konstanta, tev. Bohriv polomér, s roemérem délfy;
miZe slougit jako ,efektivni® polomér atomu vodiku. Uka-
e se, Ze je rovnéZ vhodnou jednotkou délky 1 v jinych
piipadech ve svété atomil. Jeho hodnota je

}'3
529107 m = 52.9pm. (40.20)

i =

e
Podobné jako je tomu 1 u ostatnich vinovych funkei,
nemd funkce () v rov. (40.19) ziejmy fyzikalni vyznam;
funkce W2(r) jej jiZ md. Viraz 2 (r1dV odpovidd prav-
dépodobnosti, Ze se elektron bude nachazet v daném infi-
nitezimédlnim objemovém elementu dV. Ponévadz W (r)
zavisi pouze na r, md smysl zvolit za element dV objem
mezl dvéma soustiednymi kulovymi plochami, jejichz po-
loméry jsou r a r + dr. Objemovy element lze vyjadit ve
tvaru

dV = (4mr?) dr, (40.21)

kde drr’ Je obsah vnitini kulové plochy a dr je radidlni
vzdalenost mezi obéma plochami. Pak

2 o 4 —3."_,"::1 2 .
o (r)dV = —e r=dr. ().22)
0

Nyni definujme radialni hustotu pravdépodobnosti
P(r) tak, aby vyraz P(r)dr uddval pravdépodobnost,
7e se elektron nachdzi v objemovém elementu, definova-
ném rov. (40.21). Jinymi slovy, definujeme P(r) tak, aby
P(rydr = yﬁrz{r] dV. Pak z rov. (40.22) dostaneme

4 (radidlni hustota

P(r) = Trze_grf 4 pravdépodobnosti pro (40.23)
o

zakladni stav atomu vodiku).

10
T

g

o
T 5
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=

A I
0 50) 100 150 200 250

r/pm
Obr. 40.16 Zivislost radidlni hustoty pravdépodobnosti P(r)
zdkladniho stavu atomu vodiku na vzddlenosti r od jadra. Troj-
Ghelnikova znacka je umisténa ve vzddlenosti jednoho Bohrova
poloméru od pocatku, ktery odpovida stfedu atomu.




vina — castice
dualismus
komplementarita

pravdéepodobnost
kvantovani

relace neurcitosti

anihilace / kreace (relativita)

princip korespondence
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