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Vodik pomoci gausovky

Uvazujme, ze elektron v potencidlu vodikového jadra se nepohybuje ve funkci g =~
exp(—r/ag), ale ve funkci » = N exp(—ar?). Hodnotu « jesté nebudeme definovat, pos-
tupné najdeme optimélni hodnotu z hlediska energie.

Pozn. Takovéto gausovky se masove pouzivaji jako bize pro elektronové vinové funkce
pit kvantovych vipoctech. Divod je ten, Ze pokud vyndsobime dvé gausovky, dostaneme
opét gausovku, coz velmi zjednodusuje vipocty maticovijch elementi.

Funkce v neni ptesnou funkci zadkladniho stavu.

> Jaky vztah (vétsi, mensi, stejné, neni mozné tict dopiedu) bude platit mezi (| H |1)o)
a (Y|H|Y)? (H je Hamiltonian vodiku.)

Nyni postupné najdeme (| H|i) jako parametr a.

> Normalizujte 1.

Hodnota normaliza¢ni konstanty by méla vyjit N = (22)3/4
> Zapusobte operatorem kinetické energie T' = —%T%%TQ(%N{MQ na |¢) a vysledek

preintegrujte s (1.

Pozor, zduvodu sférické symetrie 1) stac¢i uvazovat jen radidlni ¢ast operatoru kinetické
energie. PTiintegraci pro vypocet stfedni hodnoty (¢|T|¢)) ale musime uvazovat také 6 a ¢
a dodat r? z Jakobianu. (Na 6 a ¢ vysledek nezavisi, sta¢i tedy vynasobit 47.) Vysledkem
by mélo byt %, po aplikaci T na 1 bychom meli dostat 2%2@]\7(3 — 2ar2)e",

> Vypoctéte (|V ) jako funkei a.

Zde je opét tieba uvazovat r? z Jakobianu a opét funkce nezévisi na 6 a ¢ . Vysledkem

by mélo byt (V)(a) = —2,/22-¢

T 4meg "

Vysledkem je energie jako funkce «, tedy energie se méni v zavislosti na tom, jestli je
gausian uzsi nebo §irsi. Diskutujte zéavislost (T') a (V') na . Jakym hodnotam se budou
blizit (T") a (V') jako funkce o pro hodnoty « jdouci k nule a k nekone¢nu?

V kvantové mechanice plati varia¢ni princip: Stfedni hodnoty energie jsou pro rizné
testovaci funkce vyssi nebo rovny energii zdkladniho stavu. Rovnost nastava v pripadé, ze
pouzijeme vlnovou funkci zédkladntho stavu jako testovaci funkci. Pokud tedy uvazujeme
gausiany ¥ s vSemi moznymi parametry «, dostaneme energie vySsi nez je energie zaklad-
dokazeme predstavit, Ze pro oy bude mit gausian podobny tvar jako 1, tedy vlnova funkce
zakladntho stavu. JelikoZ zname funkéni zavislost stfedni hodnoty energie na parametru
a, mizeme ziskat ag jako minimum (E)(«).

> Derivaci (E)(«) najdéte hodnotu ag. Dosazenim do (E)(«) ziskdte hodnotu energie
v minimu pro gausian. (Vysledkem by mél byt jeden ¢len.) Porovnejte s energii pifesného
reSeni.

Pro porovnéani uvazte, ze 33 ( 45; )2 je rovno jednomu Hartree (jednotka energie v atom-
ovych jednotkéach) a energie zakladniho stavu vodiku je jeden Rydberg, ktery je polovinou
Hartree.

Ptipadné si vykreslete ¢ a 1)y, opravdu by mély byt podobné.

Komutator a cas

Casovému VvYyvoji jsme se ve cvicenich moc nevénovali, nicméné si jej muZzeme piipome-
nout timto p¥ikladem. Podstatné je i) pokud je systém ve vlastnim stavu v, Hamiltonianu
s energii E,, je jeho ¢asovy vyvoj dan ¢, (z,t) = ¥, (x,0)e "/t Tedy jen se méni faze.




ii) pokud je systém ve stavu, ktery miazeme popsat jako kombinaci vlastnich stavi, pak
plati ¥(z,t) = Y. cothy(x,0)e Ent/h Tedy kazdému vlastnimu stavu piibyva faze rtizng,
podle jeho energie. Hodnoty ¢, jsou rozvojové koeficieny do baze vlastnich stavii.

Tedy pokud ma systém dva stavy 1, a 1y s energiemi F; a Fy a vinova funkce je v
tase t = 0 rovna ¢ = \/%Wl + 1by), bude ¢asovy vyvoj ¥ (t) = \/%(wle‘mlt/h 4 hpe R/,

Nyni k ptikladu.

Pro casovy vyvoj stfedni hodnoty veli¢iny je mozné odvodit vztah

d(A) DA
A LA+ (G )

kde (A) = (Y| - [¢), tedy stiedni hodnota pro né&jakou funkci .
Uvazujme, ze se Castice nachazi v poli linearniho harmonického oscilatoru s Hamil-
tonianem )
1
H=2 + —mw?z?
2m = 2

> Jakych hodnot nabyvaji vlastni ¢isla n a jaké jsou piislusné vlastni energie?

Vinové funkce ¢astice v ¢ase t = 0 je ¢ = \/Lg(wo + 11 +13), kde 1, jsou vlastni funkce
pro vlastni ¢isla n.

> Napisté ¢asovou zavislost ¢ (tedy pouze k 1), piidame ¢asové fazové faktory).

Dosadme v rovnici 1 za obecny operator A operator souradnice x (explicitné na ¢asu
nezavisly).

> Pro Hamiltonian kvantového oscilatoru, ¢astici ve stavu ¢(t) (Casova zavislost je
zasadni) a A = x ovéite, Ze se obé& strany rovnice 1 rovnaji.

(Pro vypocet maticovych elementii je vhodné pouzit zvySovaci a snizovaci operatory.
)



