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Dveé castice AB

interakce

Systém tvoren dvéma rozdilnymi Casticemi Aa B
Na kazdou Castici pripadaji 3 stupné volnosti v 3D prostoru

Systém ma celkem 6 stupriu volnosti x = (x , Xy Xoy X5 Xy X )

Obé cCastice spolu navzajem interaguiji (zavisi na vzdalenosti Castic)
3 stupné volnosti pfipadaji na translaci a 2 na rotaci celé soustavy

1 stupen zbyva na kmitani Ccastic v ose molekuly



Problém dvou téles

Tézisté
castic

Problém muzeme feSit s pouzitim Lagrangeovy funkce
1 2 1 '
LZEmAri-I—EmBré— V(|’”A_’”B|>
Funkci transformujeme do souradnic polohy tézisté R a vzajemné
polohy r

1 I S . ,
LZE(mAerB)RZJrEmrz—V(r), kde m je tzv. redukovana hmotnost
Prvni Clen odpovida translaci tézisté a z druheho cClenu vyplyne

ZZMH a vztah pro kmitani podél osy molekuly (r)



Reseni rovnice pro podélny kmit
Pro podélny kmit v ose molekuly po feseni E-L rovnice
. —oV(r)
or

Pro potencial muzeme pouzit Morseho model

V okoli minima muzeme funkci aproximovat parabolou
mi=—k(r—r,)

Z rovnice je patrné, Ze systém bude kmitat s frekvenci w*= k/m
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Internuclear Separation (r)



Harmonicka aproximace

Energie interakce V(R)
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Pro systém s n casticemi se pouziva tzv. harmonicka aproximace
Energie V se rozvine v blizkosti rovnhovazné pozice pomoci TR

Zavadi se 3n vektor, obecné v = (v1,v2,v3,...,v3n_2,v3n_1,v3n)

Pak pozice Castic v rovnovazne poloze jsou dany vektorem R

Vychylky z rovnovaznych pozic jsou3Nd%£1y vektorem u

V(R=R,+u)= Z —u;,+— ZZ p 8 u;u ;+ v
; Uu,ou ;
Prvni a druhy Clen jSOU nquve a Cleny VySSICh F]adt‘] zanedbame




Soustava pohybovych rovnic

Mame 3N pohybovych rovnic kde i té rovnice pro i-tou vychylku je

—0V (R
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Rovnice je moZné prepsat pom00| maticového formalismu
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Mi=—Ku

Predpokladejme, ze kazda Castice kmita s frekvenci w
u=we"

Pak muzZeme soustavu pohybovych rovnic zapsat

det(oon—f{)zo



Dveé castice AB

o /Zpatky k jednoduchému systemu dvou castic
« Jediny stupen volnosti v ose molekuly redukuje matice na 2x2

. Uvazujme znovu jednoduchy potencial V = K(u1-u2)2/2

m,n’ —K K

K ) :O = (Dzz
mym —K

LS
M




Kvantova mechanika a problem dvou teles

Popis systému je dan pomoci stavovych vektoru v Hilbertové prostoru

SSR je dana HY=E Y kde H je operator (zobrazeni) Hamiltonianu
K danemu H prislusi vlastni stavy ¥ s energii E

Pro systém molekul s elektrony nabyva H tvaru
N, r2
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Zjednoduseni Hamiltonianu

S vyuzitim rozdilu ve hmotnostech jader a elektront je mozno
zanedbat kineticky Clen pro jadra (ztrata kmitu molekuly)

Muzeme definovat tzv. elektronovy Hamiltonian

H =T+V_+V_{R}, ktery je zavisly na pevne konfiguraci jader R
MuazZeme hledat vlastni stavy a hodnoty H,

H {RW =E W

ei el el

Pri pevné konfiguraci jsme nasli energii systému, avsak musime
zapocist i energii od Clenu, ktery jsme vynechali V (R)

(R)=E_{R}*V  (R)

tot [

PFi nezname konfiguraci R musime nalezt takove R , ze
minimalizujeme funkci zakladniho stavu (i=0) E_ (R)

Je zfejma provazanost mezi konfiguraci jader a elektronu



Dekuji za pozornost a preji hezky zbytek dne
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