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|. ELEKTROMAGNETICKE VLNY A OPTIKA

l.1. Elektromagnetické viny

Historie: Teorie elektromagnetismu ((J.C. Maxwell 1865-1873) —

svetlo je elektromagnetické vineni, elektromagnetické vinéni ma

vlastnosti analogické svétlu — odraz elektromagnetického vinéni,
lom na rozhrani atd.

Experimentalni ovéreni existence elektromagnetickych vin, jejich
odrazu a lomu - Heinrich Hertz (1857-1894)

Wavelength/m
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Postupna elektromagneticka vina

Elektromagneticka vina vznika nerovnomérnym pohybem nabitych ¢astic — napf. elektronu v anténé

dipélova anténa

Salg 3

Elektrické a magnetické pole se Sifi souCasne; zmeéna elektrického pole vyvolava pole magnetické
a naopak.

Maxwellovy rovnice: Materialové vztahy:
rotE:—%—?,rotH:%—?+j, (1.1) D=¢E,B=pH, j=0E (1.2)

divD=p,divB =0
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Dulezité vlastnosti elektromagnetického pole ve vakuu (plati pfiblizné i ve vét§iné materialu)

* elektromagnetické vinéni je pricné, t|. vektory E a B jsou kolmé na smer Sireni viny

» Vektory E a B jsou na sebe kolme

* \/ pfipadé monochromatického (harmonického) vinéni maji viny E a B stejnou frekvenci a jsou ve fazi
Predpokladejme napriklad, Ze vinéni se Sifi podél osy z a vina E je polarizovana v roviné xz:

E = E,Rele™“ ™| E, =(E,,0,0) (13)

Vina B je potom
B =B,Rele ] B, =(0, £, €, .0) (1.4)

B

X

s

Faze postupného monochromatického vinénije ¢ = wr —kz
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Misto konstantni faze se pohybuje fazovou rychlosti

N (15)
dt  k

VInoplocha je geometrické misto konstantni faze. Vinoplocha postupné viny se posouva fazovou
rychlosti v. Rovinna vina ma rovinnou vinoplochu kolmou na vinovy vektor k. Rovnice rovinné viny je

E=E, Re[e_i(wt_% (16)
skalarni soucin k.
Elektromagneticka vina je pfi¢na, proto E.k =0 !

Kulova vina ma kulovou vinoplochu, jejiz polomér se zvétSuje rychlosti v. Rovnice kulové viny
Sifici se z bodového zdroje v pocCatku souradnic je

A e
E :—Re[e M (1.7)
r soucin velikosti &.r

V dalsim vynechame symbol Re. Intenzita vineni je pak dana vztahem

I = \EE

(1.8)

Z Maxwellovych rovnic pro vakuum (j = 0, p = 0) plyne vinova rovnice pro elektromagnetické vinéni
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0°E _ 1 0°E
AE =&l 5= 3 19
Fazova rychlost elektromagnetického vinéni ve vakuu je fundamentalni fyzikalni konstanta:
c= : =2.99792458x%10° ms™ =3x10°ms™ (1.10)
V 80“‘0

Postupna elektromagneticka vina prenasi energii. Hustoty toku energie (1. pfeneseny vykon
jednotkovou plochou kolmo na smér Sifeni vinéni) je dan Poyntingovym vektorem

1
=—ExB (1.11)

Mo
jehoz smeér urCuje smer Sireni vineni

|.2. Polarizace vinéni

Polarizacni rovina je urCena vektory E a k.
Linearné polarizované elektromagnetické vineni E
— smer polarizacni roviny se nemeni v prostoru y
ani v Case (lasery)
Kruhove polarizované vineni — polarizacni rovina
se staci v prostoru i v Case:
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Nepolarizované vinéni — orientace polarizacni roviny je nahodna a vSechny orientace jsou stejne
pravdépodobné (vétSina zdroj svétla — zarovka, slunce) — nezaménovat s kruhové polarizovanym
vinenim!! K

- ~

Castecné polarizované vinéni — néktery smér polarizacni roviny je pravdépodobnéjsi neZ ostatni
(nezaménovat s elipticky polarizovanym vinénim!!)

Polarizacni filtry — latky s dlouhymi linearnimi molekulami — v idealnim pfipadé propoustéji jen jeden
smer polarizace dopadajiciho svétla.
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Propustnost polarizacniho filtru pro linearné polarizované svétlo je funkci Ghlu © mezi polarizacni
rovinou a smerem propousténé polarizace

[ =1,cos(O) (112)

V anizotropnim prostredi je fazova rychlost svétla zavisla na polarizaci — dvojlom svétla. Dvojlom se
pozoruje ve vSech monokrystalech (propustnych pro svétlo) kromé kubickych

|.3. Odraz a lom svétla
V této a nasledujicich kapitolach pouzijeme aproximaci geometrické optiky. V této aproximaci se
svetlo v homogennim prostredi Sifi po pfimce — zanedbame ohyb svetla.

™ drazena
o v , . dopadajici 0
Pruchod svétla rozhranim dvou prostredi: vina vina
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PFi pruchodu rozhranim se zachovava frekvence vinéni a te¢na slozka vinového vektoru. Odtud Ize
odvodit;

.13
Zakon odrazu 6, =0 (13)

Zakon lomu (Snelldv zakon) (7, sin 6, = n, sin 6, (1.14)

kde n=S=Jen = Je (1.15)
A%

je index lomu prostredi, € a |, jsou relativni permitivita a relativni permeabilita prostredi

Déelka vinoveho vektoru v materialu je & = & n, kde k, je délka vinoveho vektoru ve vakuu

Typické hodnoty indexu lomu pro A = 589 nm

material | vakuum vzduch

voda ‘ etanol ‘ roztok cukru 30 % ‘ roztok cukru 80 % ‘ sklo ‘ diamant

n ‘ 1 ‘ 1,00029 ‘ 1,33 ‘ 1,36 ‘ 1,38 1,49 ‘ 1,46 — 1,89 ‘ 2,42
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Svétlo prochazi z prostredi opticky fidSiho do prostfedi opticky hustSiho

dopadajici
vina

odrazena
vina

lomena
vina

Svétlo prochazi z prostredi opticky hustSino do prostredi opticky fidSiho

dopadajici
vina

odrazena
vina
,
91 61 nl
0
) n<n
lomena 2 !

vina
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Chromaticka disperse — zavislost indexu lomu svétla na vinové délce

1.48

Zavislost indexu lomu taveného kiemene na 147}
vinové délce svéla

1.461

300 400 500 600 700 800
A (nm)

Chromatickou dispersi Ize ve vétsiné pfipadu aproximovat vztahem

B C
”—A+)\—2+F+'“ (1.16)
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Rozklad bilého svétla lomem

sklo
N 2

N

vzduch

Uplny (totalni) odraz svétla na rozhrani

T

n

0, = arcsin(lj (117)

ny
n,

n= je index lomu rozhrani
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K totalnimu odrazu svétla dochazi pfi priichodu rozhranim z prostfedi opticky hustSiho do opticky
fidSiho pro Uhel dopadu vétsi nez ... Vina v opticky fidSim prostredi se exponencialné tlumi

(evanescentni vina).

Polarizace svétla odrazem

S- a P-polarizované svétlo:

rovina
dopadu

Je-li thel dopadu 8, roven Brewsterovu uhlu 65, P-polarizované svétlo se neodrézi. Da se ukazat,

ze plati

0, = arctan(n) (1.18)
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Odrazivost rozhrani — pomér intenzit odrazeného a dopadajiciho svétla

R =

Odrazivost rozhrani

vzduch - sklo:

2

I refl — ‘Efeﬂ

inc

B

inc

(1.19)

0.8

o
£
T

0.2
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l.4. Optické zobrazeni - zrcadla

Priblizeni geometrické optiky — Sifeni svétla se modeluje paprsky, svétlo se Sifi pfimocare, pokud
neprochazi rozhranim. Ohyb svétla se zanedba.

Definice optického zobrazeni

skutecny obraz

paprsky vychazejici z téhoz bodu pfredmétu se po prichodu optickym systémem protinaji v tomtéz
bodé skuteCneho obrazu.
Skutecny obraz je mozno pozorovat na stinitku
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)> oko pozorovatele

predmet zdanlivy obraz

prodlouzené paprsky proslé optickym systémem se protinaji v tomtéz bodé zdanlivého obrazu.

Zdanlivy obraz neni mozné zachytit na stinitku

Oko pozorovatele (jakoZto opticky systém) prevadi zdanlivy obraz na skuteCny obraz na sitnici
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Rovinné zrcadlo

v

predmet

d
N

A
N\
%\\ AN
NN
\\\\\

\\ \\\\
1R zdanlivy vzpfimeny obraz

............ s
AN [=]
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Kulové zrcadlo
vypuklé vydute C je stfed kfivosti zrcadla, R je polomér kfivosti

Paraxialni priblizeni:

« vzdalenost paprsku rovnobéznych s optickou
0sou je mnohem mensi nez polomer krivosti

* Uhel paprsku s optickou osou je velmi maly

Chod paprsku vydutym zrcadlem (paraxialni pfibliZzeni)

2 | a ,, F je ohnisko zrcadla,
f=R/2 (1.20)
et je ohniskova vzdalenost
------------------ I 1..paprsek rovnobézny s ohniskovou osou se odrazi

do ohniska
2..paprsek prochazejici stfedem zrcadla se odrazi

do stredu zrcadla
3..paprsek prochazejici ohniskem je po odrazu

rovnobézny s optickou osou
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U parabolického zrcadla je popsany chod paprsku dodrzen i mimo paraxialni pfiblizeni
Zobrazeni kulovym zrcadlem

Zobrazovaci rovnice kulového zrcadla

LI (1.21)
a a f
PFiCné zvétSeni obrazu — pomer vysek obrazu a predmeétu
h! '
m=a-_4 (1.22)
h a

V pripade vypuklého kulového zrcadla je /> 0.

Je-lia > 2f, je f<a’<2f, obraz je realny, prevraceny, zmenseny (-1 < m < 0)
Je-lia =2f,je a’ = 2f, obraz je realny, prevraceny, m = 1

Je-li f<a<2f,jea’ > 2f, obraz je realny, pfevraceny, zvétSeny (m < -1)
Je-lia<f, jea’ <0, obraz je zdanlivy, pfimy (m > 0)

V pfipadé vydutého zrcadla je /< 0. VZdy vznika vzpfimeny (2 > 0) a zdanlivy obraz za zrcadlem
(a’<0)
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.5. Optické zobrazeni - Cocky
Zacneme popisem jedné lamaveé plochy — zakfivené rozhrani dvou prostredi

Paraxialni priblizeni

Snellliv zakon v paraxialnim
pfiblizeni 7,8, =n,0,
Plati pritom

0, =a,+y,0, =y—a,, \
A, Ty, 9, =y—q, . Y 0
o =BY q <BY BV < S —
1 > M2 a, p R n, nz\\\

Odtud plyne zobrazovaci rovnice lamavé plochy (pozor na znaménka a a a’)

n n n,—n
1+2_2 1

a a' R (1.23)

V pripadé vyduté lamavé plochy je R < 0.
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Tenké ¢ocky

Predpokladejme, ze index lomu materialu CoCky # je vétsi nez 1, index lomu okoli je 1
Tenka Cocka — jeji tlouStka na optické ose je mnohem mensi nez jeji primér a poloméry l[amavych
ploch R, ,

spojky

rozptylky
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Tenka CoCka se popisuje jako soustava dvou lamavych ploch s polomery R, ,. Zobrazovaci rovnice
prvni plochy (zleva) je

1. n_n-1 (1.24)

— 4+ —
a a' R

Zobrazovaci rovnice druhé plochy je

w1 _1-n (125)

a' a' R,

Odtud plyne zobrazovaci rovnice tenké CoCky

LI l:(n_l)(L_L] (1.26)
a d [ f R R,

Pritom se pouzila znamenkova konvence
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Chod paprski tenkou spojkou (f>0)

A Ha H’ jsou predmétovy a obrazovy
A A A A hlavni bod,
) 1 ] 1 ] F aF jsou pfedmétové a obrazové
@ skutecny  Ohnisko Gocky

obraz V je vrchol ocky

H| predmét 1..paprsek rovnobézny s optickou
\g% osou prochazi po pruchodu ¢ockou
@ obrazovym ohniskem
. a>0 | a'>0 : 2..paprsek prochazejici predmétovym

ohniskem je po pruchodu ¢ocCkou
rovnobéezny s optickou osou
3..paprsek prochazejici vrcholem
CoCKy zachovava smer

Je-lia > 2f, je f<a’ <2f, obraz je realny, pfevraceny, zmenseny (-1 < m < 0)
Je-lia =2f, je a’ = 2f, obraz je realny, prevraceny, m = 1

Jedli f<a<2f,jea’ > 2f, obraz je realny, prevraceny, zvétSeny (m < -1)
Je-llia=fjea — x

Je-lia <f, je a’ <-f, obrazje zdanlivy, pfimy, zvétseny (m > 1)
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Vzajemné polohy pfedmeétu a obrazu spojky. 6 je zdanlivy predmét (a < 0), jemuz odpovida

skuteCny obraz 6.

5

1
o=
-
\\'\\
~ ~
~
[ |

.
1 H|2 3
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Chod paprskii tenkou rozptylkou (f<0)

A Y A A Y
2
_'_H_"Eféar.ﬁét._._.If"._-z_dé-r;l.iyg;_\'] _______________ P _d
obraz
‘a’<0
a>0 |

(g

Obraz je vzdy je zdanlivy, vzpfimeny a zmenSeny (0 < m < 1)

Fyzika pro chemiky II

Ha H’ jsou predmetovy a obrazovy
hlavni bod,

F a F" jsou predmétové a obrazové
ohnisko Cocky

V je vrchol CoCky

1..paprsek rovnobézny s optickou
osou prochazi po pruchodu ¢ockou
obrazovym ohniskem

2..paprsek prochazejici predmétovym
ohniskem je po pruchodu ¢ocCkou
rovnobéezny s optickou osou
3..paprsek prochazejici vrcholem
CoCKy zachovava smer
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V/zajemna poloha predmeétu a obrazu rozptylky. 2-5 jsou zdanlivé predmety (a < 0)

Simulace chodu paprskd soustavami ¢oéek:
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1.6. Soustavy dvou ¢ocek

Dvé spojky — Keplertv dalekohled

Obrazoveé ohnisko 1. Cocky splyva s pfedmétovym ohniskem 2. CoCky

Vzdaleny pfedmét (a - ) se zobrazi do obrazového ohniska F, 1. CoCky (objektivu). Tento obraz
je predmétem pro 2. Cocku (okular). Obraz se vytvofi v nekonecnu (a' — ), ocni CoCkou se

zobrazi na sitnici oka.

Uhlové zvétSeni dalekohledu je

i

_0_
me—g—_—

/2
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Dvé spojky - mikroskop

Prvni CoCka (objektiv) vytvori obraz blizkého pfedmétu v predmétovém ohnisku druhé CoCky (okularu).
Okular vytvori obraz v nekonecCnu, oCni CoCkou se prevede na sitnici oka.
Uhlové zvétSeni pfedmétu je
_0 _ sl
My =—=
0 Jifa

O je uhel pod kterym je videt predmet v konvencni zrakove vzdalenosti /, =25 cm, s je vzdalenost
mezi obrazovym ohniskem objektivu a predmetovym ohniskem okularu

(1.28)
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Spojka a rozptylka — Galileiho dalekohled

4

Obrazoveé ohnisko 1. Cocky splyva s pfedmétovym ohniskem 2. CoCky

Vzdaleny pfedmét (a - ) se zobrazi do obrazového ohniska F, 1. CoCky (objektivu). Tento obraz
je zdanlivym pfedmétem pro 2. Cocku (okular). Obraz se vytvofi v nekonecnu (a' - ), oCni
coCkou se zobrazi na sitnici oka.

Uhlové zvétSeni dalekohledu je

_9_ A

me—e f2
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.7. Zaklady fyzikalni optiky — interference vinéni

Doposud jsme Sifeni svétla popisovali v geometrické aproximaci — zanedbali jsme ohyb a interferenci

vinéni, predpokladali jsme, ze v homogenni prostredi se svetlo Sifi primocare.
V této kapitole uvazime vinovou povahu svétla, ktera vysvétli interferenci a ohyb vinéni.

Z Maxwellovych rovnic Ize odvodit Huygenstv-Fresneltv princip:

VSechny body na vinoploSe v Case ¢ jsou zdrojem sekundarnich kulovych vin, jejichz superpozici

vznika dalSi vinoplocha v Case r+A¢

smer Sireni viny A
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Experimentaini ovéfeni vinové povahy svétla — Younguv pokus (1801)

Monochromatické svetlo prochazi dvéma blizkymi malymi otvory. Tyto otvory jsou podle HF principu
zdroji sekundarnich kulovych vin. Na stinitku ve vzdalenosti a se pozoruje vysledek skladani

(interference) téchto sekundarnich vin

Elektrické pole v misté pozorovatele P je
souctem elektrickych poli dvou sekundarnich
kulovych vin (zanedbame polarizaci vinéni):

A i A -
E=E+E ="¢ (k) 4 2 o =i(wrhn)

n ry

(1.30)

Fraunhoferova aproximace: vzdalenost otvorli 4 je mnohem menSi nez a, pfesnéji:

d <<la\
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Po upraveé vyjde:

E(x)= 4 2 cos( ford je'i(‘*’t"“") (1.32)
a' 2a'
Omezime-li se na pfipad |x| << a, bude a'= a a intenzita vinéni v misté pozorovatele je
I(x)=1__ cosz(m—d) (.33)
ah

b

Itx)
Pozoruji se ekvidistantné rozlozena
maxima intenzity. K maximu intenzity
dojde, liSi-li se vzdalenosti r, , 0
celistvy pocet vinovych délek A.
Souradnice m-tého maxima je

X, =m ﬁ\a’ﬁ, m=0,%x1,%2,... (1.34)

l N Java-simulace je na
0 rald 2ra/d

Jald
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1.8. Interference vin na tenké vrstveé

Skladani vinéni odraZenych na dvou rozhranich tenké vrstvy

dvoupaprskova
interference

"/ / mnohapaprskova

/ /
n. ' {/ interference

V dalsim pro jednoduchost uvazime pouze kolmy dopad svétla

Fyzika pro chemiky II
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Jak se méni faze pfi odrazu svétla na rozhrani?

A(I) =T Aq) =(
opticky fidsi , opticky hustsi
i i

7 Z

opticky hustsi opticky fidsi

VI

Analogie s mechanickym vinénim Sificim se
uzlem spojujicim tenké a tlusté lano:
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Tenka vrstva s indexem lomu # a tloustkou /4, z obou stran vzduch (n=1)
12

U Ad :/ T+ 2hkn = r(l + 4%) (1.35)

fazovy posuv pfi odrazu paprsku 1
U (fazovy posuv pfi odrazu paprsku 2 je nulovy)

Podminka interferencniho maxima

4h 1) A
AP = 1+—nj 2mmim=12,...=> h = m——j— (1.36)
2)2n
Tenka vrstva s indexem lomu 7, a tloustkou %, nad ni vzduch (»,=1), na podlozce s indexem lomu
3=y > 4hn,mM
AQ =2hkn, = —2 (1.37)
Podminka interferen¢niho maxima
A
h=m— (1.38)
2n,
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Sikmy dopad svétla:

n=1

n=1

fazovy posuv mezi paprsky:

AP = Tl+2h[ L —k tan 0, sin Glj =T+ 2hkncosB,
cos0,
Podminka interferenc¢niho maxima:
AP =2mm

= Prouzky stejné tloustky, prouzky stejného sklonu
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1.9. Difrakce na otvoru

Stérbina
* I x Body v otvoru stérbiny emituji sekundarni
! vinéni. Interference sekundarnich vin se
oo pozoruje na stinitku.
d ",,: e\ a 0 Intenzita elektrickeho pole v bodé x na
7 - stinitku je
3y d/2 Y '
E(x)= J‘dx'_e—l(wz—kr) (1.39)
-d/2 4
Fraunhoferova aproximace (d <<+ a)\) kr = k(a'— xx'j, 1.1 (1.40)
a' r o a'
Nakonec I;/yjde o . kde sin(x) prox #0
E(x)=—e “dsinc| — |=—e¢ “dsinc| —sinBO| sInc(x) =: * | 42
a' 24') a 2 (1.42)
| 1 prox=0
(1.41)
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Omezime-li se na pfipad |x| << a, bude a'= a aintenzita vinéni v misté x je

: Toed
1(x) :zmaxsmcz(vj 5
4
Ifx) Minima intenzity jsou v bodech
m@, m=x1,%2 ...
Sifka hlavniho maxima v poloviéni vySce
je priblizne
A
an/d Ax = “7
e N N X

2and-aid O gdvd 2add
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Difrakce na obdélnikovém otvoru

X X
/
/
/
/
/
/
/
d 0 , /
v ' -
Prag —’—
d e a__.---
x ’,’\\\ —’—' |
N P I
«/’ —” I
,”;’a” —\ 1
=%~ 1
o 1
\\\\\ - a I
~~~~~~~ I
~~~~~ 1
RN 1
9 ~~~~~~ i
x  TTe~ll 1
~~~~~~~ 1
Y Y

Difraktovana intenzita je

Tyd Td
I(x,y)= ]maxsincz(T;“Z'x jsinc{ %y j = ]maxsinc{Tin sin0_ jsincz( )\y sin Gy] (1.44)

a Aa'
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1.
= 0.8+ o~
z d
06 E4
0.4 &
0.2
0
10

10
5

0

' -5
kd y/(2a’) - '
y 10 10 kd x/(2a")

Rozlozeni difraktované intenzity na stinitku
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Difrakce na kruhovém otvoru

V

Difraktovana intenzita je

-xA
a - ./ r
B \6
: a
y
N .
=1 2J1(krR/a)j e 2J1(k1§s1ne)
krR/a' kR sin ©
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10

kyR/a'
o

loR/a’
Prvni minimum difrak¢ni intenzity vznikne pro

sin@=1222 (1.46)
2R
Toto rozlozeni intenzity se pozoruje v zadni ohniskoveé roviné spojky. Dva predmety se rozlisi, je-li
jejich uhlova vzdalenost vétsi nez
AB_. = 1.22% (1.47)

kde d je primér spojky (Raleighovo kritérium rozliseni)
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1.10. Difrakce na mrizce

Difrak¢ni mfizka — periodicky usporadané totozné stérbiny

Omezime se na difrakCni mfizku s NV velmi uzkymi dlouhymi Stérbinami, kazda Stérbina je zdrojem
sekundarni kulove viny

by Viysledné elektrické pole

N A )
—_ —i(wt—kr;) .48
o | E(x)=) “e™ (148)
T T =T
s\x ,,,,,,, 0 T Necht plati Fraunhoferova aproximace
J// ~a |V Nd << Jah
Pakje 7, =a—; ¢
Ad J a' (|49)
' »( NToed
> a nakonec vyjde AP g
I(x) =~
(x) - 2(nxd) (1.50)
SIn | ——
Aa'
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30

N=5
Hlavni difrakéni maxima jsou v bodech

i1 T N R I T R
P ¢ A
20 sin@=—=m—,m=0,x1,2,... (1.51)
a
iw Intenzita v difrakCnim maximu je
z n
0 L =N (1.52)
a
5 |
Mezi sousednimi hlavnimi difrakénimi maximy
ol 1l nand ol Il Wl el Y e - 1 nulovyeh boda intenzty 4. -2

nxd (.2 vedlejSich maxim

Sitka hlavniho maxima je pfiblizné rovna vzdalenosti mezi sousednimi minimy:

o A
Asin B = cos OAB = IVl (1.53)

PouZiti difrakCni mrizky: mfizkovy spektrograf

Konecna velikost Stérbin ovlivni vysku difrakénich maxim, jejich poloha a Sifka zUstanou nezménény.
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IIl. ELEMENTY KVANTOVE FYZIKY

I.1. Kvantovy popis svétla

Historie: Teorie elektromagnetismu (James Clerk Maxwell 1865-1873) — svétlo je elektromagnetické
vinéni, elektromagnetické vinéni ma viastnosti analogické svétlu — odraz elektromagnetického vinéni,

lom na rozhrani atd.
Experimentalni overeni existence elektromagnetickych vin, jejich odrazu a lomu — Heinrich Hertz

(1857-1894)

B
¥ = ¥
s i\ 58 |ZB 3% S 55 &
2 g s |cE| 52 3 2 3o o
i} i} tel ot e
‘ | = | | |.* i ‘ = I | i = mx
= 2 } 815 3 g IafL 3
g =
a3 L L] L P s | L o = L L L2 L2
| L] ] L] I'.I:I:I ! Iil' L ] i B
ok -k -y -k l'.ll'} e I!J'b- ] L] &a )
[T LE¥] — =
Viavelengthim
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Zareni ¢erného télesa

Kazdy objekt zahraty na dostatecné vysokou teplotu emituje
svetlo. Jake je spektralni sloZeni tohoto svétla?

J. Stefan (1879) ukazal experimentalné, Ze celkovy vykon
emitovany jednotkovou plochou horkého

télesa na vSech frekvencich dohromady je umérny 4.
mocniné jeho absolutni teploty

€. =aoT"

total (I1.1) Container at a
temperature T
0=5.67x10"Wm K™ je Stefan-Boltzmannova konstanta, konstanta a zavisi na ,barvé" télesa,

a = 1]je pro idealne Cerné teleso.

Zavedme spektralni hustotu zareni — energie v jednotkovém objemu dutiny v horkém télese v
jednotkovém intervalu vinovych délek u(f,T). Hledal se univerzalni tvar této funkce. Wien (1983) na
zakladé experimenty predpokladal tvar (Wienutv exponencialni zakon)

M()\,T) = 8Tvc GXp[_ he j (”2)

3 Ak,T
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Ukazalo se vsak experimentalné, ze pro dlouhé vinové délky vztah neplati.

Raleigh a Jeans predpokladali, ze elektromagnetické vinéni v dutiné je v termodynamické rovnovaze

okolnimi sténami. Stojatou elektromagnetickou vinu uvazovali jako harmonicky oscilator a
predpokladali jeho stfedni energii ve tvaru k,7. VInéni v dutiné je superpozici velkého poctu
stojatych vin (harmonickych oscilatort). Nakonec jim vyslo

u(N,T) = i—TkBT

(I1.3)

Tento vztah dobfe vyhovoval pro dlouhé viny, selhaval pro kratké viny, kde Iépe platil Wientv zakon.

Max Planck vyresil rozpor predpokladem, ze energie elementarniho
harmonického oscilatoru, tj. stojaté elektromagnetickeé viny v dutine
cerného telesa, je celistvym nasobkem 4f, kde 4 je Planckova
konstanta

h=6.626x10""].s

Max Planck (1858-1947)
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Odvodil vztah pro spektralni hustotu zareni

8Thc 1
N he
exp -1
Ak, T

Limita Planckova zakona pro  hc/(Ak,T)>>1 je Wienlv vzorec, pro hc /(Ak,T) <<1
vyjde Raleighuv-Jeanslv zakon

u(N,T) =

(I1.4)

Elektromagnetické vinéni existuje v nespojitych energetickych kvantech o energii

E=hf =hw, h= 2% =~1.054%x107* J.s =6.582x10"° eV.s (I1.5)
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Srovnani spektralnich hustot podle Wienova zakona, Raleigh-Jeansova zakona a Planckova zakona

10 & . : 1600 - . —
- | — Planck formula ] : E
[ | ——— Wien formula ]

103 PO Raleigh-Jeans formula | 1400 |- J

T=1500 K

/T:1500 K

T=300 K (x1000)
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Wienlv posunovaci zakon:

ViInova delka maxima spektralni hustoty zareni zavisi na teploté vztahem

N = hc
" 4.965k,T

Fyzika pro chemiky II

52




Vnéjsi fotoelektricky jev

H. Hertz: Cisté kovové povrchy emituji nabité Castice, jsou-li
ozareny uv svétlem
Albert Einstein (1877-1935)

Hallwachs (1888): tyto naboje jsou zaporné

J. J. Thomson (1899): kovové povrchy emituji elektrony

on
.':|I'_|
L. e
(=
=
o
—
=
=
T
=
=
(27
—
i
E
<

P. Lennard (1902): maximalni kineticka energie emitovanych
elektronu nezavisi na intenzité svétla, zvétSuje se s frekvenci svétla.
Tok emitovanych elektron( je Umérny intenzité svétla.

Méfeni maximalni kinetické energie elektronu:

Ekin,max = eVS (”6)
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Ekin,max 1 tok elektront

velka intenzita svétla

mala intenzita svétla

v

v

Jo f V, v
A.Einstein (1902): E\,, .. =hf — ¢ @ .. vystupni prace elektronu v kovu (I1.7)

Svételné kvantum (foton) se absorbuje v kovu. Jeho energie se spotfebuje na vystupni praci a
urychleni elektronu
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Comptonuv jev

A. H. Compton (1922) ukazal, ze fotony se chovaiji jako Castice s hybnosti p = Af/c

Fotony rtg zareni se rozptyluji na volnych elektronech. Tento rozptyl nelze vysveétlit klasickou
elektrodynamikou

elektron Rozptylem fotonu na elektronu se ¢ast energie fotonu
pfeméni na kinetickou energii elektronu (zpétny raz),
~ —> € celkova hybnost a energie soustavy se zachovavaji
foton \ 6
fOton hf(l) - hf(z) +AEkin,el

P = p+ b, 8

Odtud:

AP =AW = i(1 —cos 0), M ~0.00234nm (11.9)
mc mc
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I1.2. Bohriiv model atomu

Zakladni experimenty:

* Objev elektrolyzy (M. Faraday — 1833) — hmotnost vyloucené latky na elektrodé je pfimo Umérna
prenesenému naboji a nepfimo umeéerna mocnosti vyluCované latky

* Objev elektronu a zméreni jeho specifického naboje e/m (J. J. Thomson — 1897) — elektricky
proud se prenasi v kvantech

* Presné méreni elektrického naboje ¢ (R. Millikan — 1909)

 Objev atomového jadra (E. Rutherford, H. Geiger, E. Marsden — 1913) rozptylem a-¢astic na
tenké kovové folii

Rutherforddv rozptyl a-Castic na atomovych jadrech

a-castice

Ernest Rutherford (1871-1937)
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Mezi kladné nabitou a-Castici a kladné nabitym atomovym jadrem s Z protony pusobi odpudiva
elektrostaticka sila. Pri rozptylu se zachovava mechanicka energie a celkova hybnost soustavy
Tok rozptylenych Castic zavisi na uhlu rozptylu @ jako

1(¢) = const.Z.[sin(¢/2)]™ (11.10)

Velikost jadra Ize odhadnout z minimalni vzdalenosti mezi a-Castici a jadrem, kterou Castice dosahne
pfi ¢ = 1, vyjde fadové 10 m.

V dobé objevu nebylo jasné:

(i) co drzi protony v jadre a prekonava odpudivé elektrostatické sily mezi protony

(i) pro€ je hmotnost atomu vétSi neZz hmotnost Z protond

(iii) pro€ se elektrony pohybuiji po stabilnich drahach kolem jadra a nevyzafuji pfi tomto pohybu
elektromagnetické vinéni

Problém (i) byl vyfeSen mnohem pozdéji objevem silné interakce.

Problém (i) byl vyfeSen objevem neutronu (J. Chadwick — 1921).
Problém (iii) byl vyfeSen v ramci Bohrova modelu atomu (N. Bohr — 1913).
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Bohriiv model atomu (1913) Niels Bohr (1885-1962)

Postulaty:

* elektrony se pohybuji po kruhovych drahach kolem jadra

* kruhové drahy jsou stabilni

* prechazi-li elektron z jedné kruhove drahy na jinou emituje
nebo absorbuje foton

E-E, =%if

* polomeéry stabilnich kruhovych drah plynou z kvantovaci podminky
mvr, =nh, n=123,... (11.12)

Pohybova rovnice elektronu na stabilni draze kolem protonu (atom vodiku):
2 2

my __ € (1.13)
ro AT’

h2
Z(112)a(I13) plyne 7, =4T€, — [n®  |r, = a,n’ (1.14)
me

a, =0.0529 nm je Bohrlv polomér
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Energie elektronu na n-té draze (orbité):

me” 1 1
En = Ekin,n +Epot,n -~ 2(41-[8 )2h2 DnZ En -~ ?9 R ~ 136 eV (”15)
0

R je Rydbergova konstanta, » je kvantové €islo, £ jsou ionizacni energie orbitl

, , , o E.(eV
Energie emitovanych fotonu: - (eV)
n— o g
. -0.54
3 {17 157 085
1 1 Paschenova serie
W =R\ —==—|  (I.16) 2 e 340
nf n Balmerova serie
Spektralni série atomu vodiku: Lymanova serie
1 -13.6

Princip korespondence:
Pro klasické objekty musi kvantovemechanické vysledky souhlasit s klasickou mechanikou. V pripadée

atomu vodiku musi pro n—o0 vyjit klasicky vysledek.
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I.3. De Broglieho viny

Doposud jsme studovali casticovou podstatu hmoty. Experimentalné se
ukazalo, ze néektere vlastnosti Castic Ize popsat pomoci jejich vinové
povahy (Difrakce elektront — C. J. Davisson a L. H. Germer, 1927).
Bohrova atomarni teorie méla fadu nedostatku:

« Neumoznila predpovedet intenzitu spektralnich Car,

« selhavala u atomu s vice elektrony

Louis Victor de Broglie (1892-1987)

Nova mechanika byla zalozena na myslence ¢asticové-vinového dualismu (L. V. de Broglie — 1923).
Pfedpokladala ¢asticové a soucasné vinové vlastnosti vSech Castic, podobné jako u fotond.
VInova délka de Broglieho vin (matter waves) spojenych s pohybujicim se objektem je

r=l (11.17)
P
a frekvence téchto vin 3 7
A :zaw:% (1.18)

Tato teorie umoznila vylozit kvantovani v Bohrové modelu atomu:
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Délka orbity je rovna celistvému nasobku vinovych délek de Broglieho viny elektronu:

n\ = 2T = mvr = nh

pfiklad de Broglieho viny pro n = 3
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Davissontiv-Germeruv experiment — difrakce elektrond na krystalové mfizce (1927)

Diffracted

alectrons e
Clinton Davisson (1881-1958)

Davisson-Germer Experiment

Elactron
scallering

peak al 50

Nickel crystal Showed wave

properties of
electrons
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Elektrony jsou urychleny napétim ¥, jejich vinova délka je

I’ =elV =\ = ho__* (11.20)

mv  Jl2eVm

V ptivodnim experimentu se pouzilo ¥ = 54V, tedy A = 1.67A. Tyto elektrony difraktuji na krystalové
mfizce Ni, difrakCni podminka

2d sin9 = nk (11.21)
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Vinova klubka

Pohybuijici se lokalizovana ¢astice nemUze byt popsana postupnou monochromatickou vinou. Lokalizaci
ziskame superpozici mnoha postupnych vin s ruznymi frekvencemi

Monochromaticka postupna vina:
W(x,t) = Ae @™ (11.22)

VInové klubko:

W(x,0) = [ dk A(k)e™ @O (11.23)

Disperze: w=w(k)

dw(k
grupova rychlost: vV, (ky) = % (11.24)
k=k,

Vil = 25

Fazova rychlost:
0
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Superpozice dvou monochromatickych postupnych vin s tymiz amplitudami, s vinovymi vektory
k=1, k,=1.1 a fazovymi rychlostmi v,=2 a v,=3 (v libovolnych jednotkach).

Vlysledné vinové klubko ma fazovou a grupovou rychlost
vty " ki *+k, v, —v,

Fyzika pro chemiky II

v, +v dv
y=-1 2 = 2.5, v ~ =13
2 k2 2k, -k
25
; x=vt
. ! \ Faze se posouva rychlosti v,
- y _, maximum amplitudy klubka se posouva
i ~ rychlosti v,.
15
! /\
4 :' /
5 10
t=3 ) //I
; iy
VA
t=2 ]
q
t=1
50 1(|)0 150 200
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VInové klubko slozené z mnoha monochromatickych vin. Zavislost amplitudy na vinovém vektoru:

4

3_

< 2+

K
\'4 ’ r /4 1
Rozlozeni vychylky v daném ﬁ/ ﬂ\ﬁ
casovem okamziku: 05}
% 0 == e
> nn
_1 | | U U | |
50 30 10 10 30
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Casovy vyvoj tvaru vinového klubka pfi nenulové disperzi (libovolné jednotky):

dV ] d(L) 0
v _1{dw__,

j I
) it
ol t=3
H,hh‘pﬂ -
Mf B
100 0 PRI | P

Fyzika pro chemiky II

600

v, I

68




quj[

e o A e S N A A o AR o e T P A AN L L, R o e Sy AN A W oA

Fyzika pro chemiky II

69




Heisenberguv princip neurcitosti (1924)

Sitka vinového klubka v prostoru je nepfimo uméma $ifce
oboru vinovych vektoru zastoupenych ve

vinovém klubku:

JANTAY = % Werner Heisenberg (1901-1976)
pro hybnosti: Alip, > h (11.25)
2
Siroké Klubko Uzke klubko
4 15
3_
1 L
< 2 <
05
1 L
0 : | ‘ ‘ 0 ‘ ‘
0.5 0 0.5 1 15 ’ 2 2.5 3 3.5 4 05 0 05 1 1.5 25 3 35 4
1 1
05- 05
05- -05
o 30 ) 30 50 o 30 210 10 30 50
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Heisenberglv princip neurditosti Ize ilustrovat Franhoferovou difrakci svétla na $térbiné:

A X pr X px“
uzka sterbina — malé Ax, velké Ap Siroka sterbina — velke Ax, male Ap.
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Difrakci ¢astic mizeme popsat jako difrakci de Broglieho vin

oba otvory otevreny

jen jeden otvor otevren SOUEASNS
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rtg difrakce na kovové folii

difrakce elektronu na téze

kovové folii, tataz vinova délka
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I.4. Zaklady kvantové mechaniky v 1 dimenzi

Vinova funkce W(x, ) nese vSechny informace o objektu.
Pravdépodobnost nalezeni Castice v elementarnim intervalu dx je

P(x,0)dx =|W(x, 1) dx (11.26)

P(x,t) je hustota pravdépodobnosti nalezeni Castice v misté x.
Je jisté, ze se Castice nachazi nekde na ose x, proto

=1 (11.27)

ojodx\w(x, )

= normovaci podminka pro vinovou funkci

Vinova funkce volné ¢astice

Na volnou Castici nepUsobi zadna sila a jeji kineticka energie je konstantni. Z (11.18) plyne

2 2712 2
p- _h'k w:E:hk

F = =
h  2m

>

(11.28)

2m  2m
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VInova funkce

W (x,1) = Ae @7 = g Hmeb) (11.29)

= postupna monochromaticka vina. Stav ¢astice je Uplné urCen vinovym vektorem k& (kvantové cislo).
Normalizace: ¢astice se urcité nachazi v intervalu <a, b> ;

[ W e, = 4f (b-a) =1 (11.30)

Castice v silovém poli

Schrodingerova rovnice — jeden z postulatu kvantové mechaniky

_ 1 0°W(x,t)
2m  Ox’

oW (x,t)

+U(x)¥(x,t) =ih (11.31)

rovnice popisuje ¢asovy vyvoj vinové funkce Castice v silovém poli
s potencialni energii U(x). PoCateCni podminka je dana funkci

W(x,t=0) Erwin Schrodinger (1887-1961)
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Re$me rovnici separaci proménnych. Pfedpokladejme

P(x,1) = W(x)9(7)

Dosazenim vyjde

_ 7t d*P(x)
A 2m  dx’

dt

+U()P(x) = EQ(x);

¢asove nezavisla Schrodingerova rovnice

Jednorozmérna nekonec¢né hluboka kvantova jama

Predpokladejme profil potencialni energie:

Fyzika pro chemiky II
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(I1.31)

AOO

76

v




Uvniti jamy: 2 d?
any 0 (132)
2m dx
obecne Tesent: y (x) = Acos(kr) + Bsin(kx), x (0, L), k =

ZmE ) 33)

Céstice se urdité nachazi uvnitf jamy, mimo jamu se urgité nenachazi, tj. W(x) =0 vné jamy

VInova funkce (x) musi byt vSude spojita, jeji derivace d/dx musi byt vSude spojita s vyjimkou bodu,
v nichz je U(x) —<. Plati proto

P, (0) =y, (L)=0 (11.34)

Resime rovnici (11.32) s okrajovymi podminkami (I1.34) — okrajovy problém. Z podminky (11.34)
plyne A = 0 a mozné hodnoty kvantového Cisla «:

k=nn/L,n=12,... (11.35)
Energie Castice v potencialové jamé jsou kvantovany
k> n’TCh )
E = = On",n=12,... _
" 2m 2ml’ (1.36)

Obecné feSeni rovnice (11.32) je linearni kombinace feSeni (I1.33) s ruznymi hodnotami kvantového

cisla n
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vinova funkce

hustota pravdépodobnosti

W(x)

lw GO
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Jednorozmérna konecné hluboka kvantova jama

U(X) A
U
0 L "
Schrodingerova rovnice Castice uvnitf jamy
e Ay
-— = EY, x LI(0, L
2m dx’ V. x < >
v bariérach ne Ay
-— =(E-U)Y, x U0, L
2m dx’ ( W < >

Fyzika pro chemiky II
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Okrajové podminky — spojitost Yi(x) a jeji 1. derivace v bodechx=0ax=L.

Uvazme pfipad E <U., {j. Eastice je vazana v jamé. Redeni rovnice (I1.37) ma tvar (11.33), rovnice
(11.38) ma reSeni

=Ce™ prox <0, =De * prox>L,
P(x) pro x <0, P(x) pro x (138)

o= %sz(U - E)

Pouzili jsme pfitom podminku lim P(x) =0 Koeficienty 4,B,C,D urCime z okrajovych podminek

X —» *oo

Tyto podminky |ze napsat jakou soustavu 4 linearnich homogennich rovnic pro 4, B, C,D. Podminka
existence netrivialniho reSeni této soustavy je, ze determinant jeji matice je nulovy:

det = e ™[k’ sin(kL) — 20k cos(kL) — o” sin(kL)] = 0 (11.39)

Tento vyraz predstavuje transcendentni rovnici pro £, ktera ma konecneé mnoho feseni £, pro E<U
20k

2

tan(kl) = 7 2 (11.40)
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E (eV), ¥(x)

0.12

0.12

0.08-

0.06

0.04-

0.02

: 0.08

o
(=]
&

E (eV), [

0.04

0.02r

vinova funkce

Fyzika pro chemiky II

hustota pravdépodobnosti

81




Existuje nenulova pravdépodobnost nalezeni &astice v bariéfe. Castice pronikaji do bariéry
s efektivni hloubkou vniku .

5= =
RN (11.41)

Jednorozmérny kvantovy harmonicky oscilator

Castice se pohybuije v silovém poli s parabolickym rozloZzenim potencialni energie
A U(X)

v

minimum potencialni energie — stabilni rovnovazna poloha
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Potencidini energie  {/(x) =+ Kx? = Lmwuix’ (11.42)

K je tuhost vazby, w je vlastni frekvence harmonického oscilatoru. Schrodingerova rovnice je

d’ 2m
dx“j =22 (emes e ~Ep) (143)
Tato rovnice ma spocCetné mnoho feseni
—_ ( n _% EZ _ ma _
W (x) = 2"V > exp -, (£), &€=x — n=012, (11.44)
kde g2 d”
1@ =1 ) 145
je Hermiteuv polynom stupné .
VInové funkce (l1.44) jsou normovany Tdé W EW (5)=5 (11.46)
Rovnice (I1.43) ma netrivialni feSeni pouze pro diskrétni spektrum energii (kvantovani energie):
E, =hw(n+7) (11.47)
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Hustota pravdépodobnosti nékolika stavi kvantového harmonického oscilatoru
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Zakladni stav pro n = 0:
E,=1hoy P, (8) =" exp(-€’/2)

Srovnani s klasickym oscilatorem:

(11.48)

V zakladnim stavu nemuze byt £,= 0, odporovalo by to Heisenbergovu principu neurcitosti

klasicky: kvantovy:
energie: spojité spektrum: diskrétni spektrum:
E=1mw 4 E, =ho(n+7)

hustota _|(A4*=x*)"" /Tipro |x| < 4 o £

P(x)= = " : -2
pravdépodobnosti: (x) { 0 pro|x|> A4 F,(x) (”!2 \/?[) eXP( > jH (€)
kvantové Gislo: A =0, spojité spektrum n=0,1,2,..., diskrétni spektrum
zékladni stav: A=0,E,=0 n=0, E,=3hw
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Tok castic potencialovou bariérou — tunelovani
Uvazme Castici v silovém poli s profilem potencialni energie

T U(.X')

U

v

0 L

Uvazme nejprve klasickou Castici, dopadajici na bariéru zleva a majici kinetickou energii £ < U.
Takova Castice bariéru neprekona a od bariéry se odrazi. Hustota pravdepodobnosti jejino vyskytu
v bariére je nulova.

Kvantova Castice ma nenulovou hustotu pravdepodobnosti vyskytu v libovolném bodeé x, v némz je U(x)
konecné. Jeji vinova funkce nalevo od bariéry (x < 0)

W(x,1) = 470 4 B (149
Castice se pohybuje zleva doprava gastice se pohybuje zprava doleva
(dopadajici Castice) (odrazen4 &astice)
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VInova funkce Castice napravo od bariéry (x > L)
W(x,1) = Fe 64 4 Gt (1150

Predpoklad: napravo od bariéry nejsou Castice, které by se pohybovaly zprava doleva, {j. G=0

VInova funkce Castice uvnitf bariéry 0 < x < L (predpokladame E < U - viz (l1.38))

W(x,t) = Ce™ ™ + De™™™ a= %sz(U —E) (151

Okrajové podminky — spojitost W(x,7) a jeji 1. derivace podle x v bodechx =0ax = L.

Zavedme odrazivost R a propustnost 7" bariéry jako podily hustot pravdépodobnosti:

R — ‘Lp(x’ t) reflected — ‘B‘z T — ‘LIJ(X’ t) transmitted —
‘LIJ(x, 1) 2incident ‘A‘z ’ “-I-’(x, t) 2incident ‘A‘

a polozme pro jednoduchost 4 = 1. Z okrajovych podminek dostaneme 4 linearni nehomogenni
rovnice pro neznamé B, C, D, F. Tato soustava rovnic ma vzdy prave jedno reseni pro kazdou
energii £ dopadajicich ¢astic (i pro £ > U). Pro propustnost vyjde pfiblizny vztah (plati pro libovolny

tvar bariéry): 3 9
T =exp —%m jdx\/U(x)—E (11.53)

U(x)>E

2 2

Al

2

(I1.52)
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Priklad vypoCtu pro E < U.:

2r Yx) =Y

ncident(x) * lPreercted(X

IIJtransmi’rted()()

NI ANEVAN

—
an
T

qjincident(x)

NN

-20

-10 0 10 20
X (A)
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Priklad vypoCtu pro £ > U.:
IP(X) = lPincident(X) * lPreercted(X)
2 L _
transmltted( )
>0
9 /
2
LIJ m
A
LPincident(X)
_2 | I | | |
-30 -20 -10 0 10 20
X (A)

java simulace je na
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Aplikace: a-rozpad radioaktivnich jader

o-Castice se nachazi v silovem poli s potencialni energii

Ul 2
(r) U(r) = 2/Ze
4TE )1

energie £ a-Castice

/

elektrostaticka odpudiva sila
vne jadra

- Castice prekona potencialni bariéru tunelovanim,

0 '\R > propustnost Ize ziskat ze vztahu (11.53)
T(E)—exp{ 4rrz,/ +8 /ZR}
NI TR ey iz 2
pritazliva sila uvnitf jadra . = 4T[5JZ ~7.25%10  nm.
(silna interakce) mye
2
E,=—=0.099 MeV
8TE, 7,

DalSi aplikace: emise elektronu studenou katodou

Fyzika pro chemiky II 90




Aplikace: tunelovaci mikroskopie (STM)

Gerd Binning (vpravo), Heinrich Rohrer, Nobelova cena 1981

Positioning

dewvice for
EY.and £
* RV Z
nacrtek principu STM Tunneling
Current r
STV .
i + Co t d
Bias ¥ - fmdl?a::l-{ elechronlc
méreni tunelovaciho proudu
Tip A
E?I_ I=K*u1-e-[|€‘di
d
d
Sample -

-
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povrch monokrystalu Ni, jednotlivé atomy jsou rozliSeny
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povrch monokrystalu slitiny Cu-Pt, Ize rozlisit typy atomu
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kvantové korale — fetizek atomu Fe na povrchu krystalu Cu

Fyzika pro chemiky II

95




atomy Fe na povrchu monokrystalu
Cu umisténe tak, Ze vytvareji Cinské
znakKy pro ,atom*
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0:06:27

Difuze jednotlivych HtBDC molekul na Cu(110), velikost obrazku je 50x50 nm?
HtBDC je hexa-tert-butyl-decacyclene (C60HG6)
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Il. 5. Zaklady formalni kvantoveé teorie
Postulat: Fyzikalni veli¢iny jsou reprezentovany operatory, pusobici na vinoveé funkce.

Pfiklad: Operator energie Castice v jednorozmérném potencialovém poli (hamiltonian)

~ /.
H=———+U 11.54

Schradingerova rovnice (11.31) ma pak tvar

oW(x,1)
ot

(11.55)

H W(x,t) =ih

NecCasova Schrodingerova rovnice je
HY(x) = E¢(x) (1.56)

Jeji Fedeni W(x) je tedy viastni funkci operatoru 4/, jemuz odpovida vlastni hodnota E.
Obdobné napfiklad hybnost je popsana vektorovym operatorem

p=-in0=-in| 2,2 9 (11.57)
Ox Oy Oz
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Souradnice x je popsana operatorem

x=x (11.58)
Hamiltonian (11.54) Ize vyjadfit pomom slozKy operatoru hybnosti
i = B +U(x) (11.59)
2m

Plati tedy princip korespondence: vztahy mezi fyzikalnimi veli€inami (vyjadfenymi operatory)
odpovidaji klasickym vyrazum

Necasova vinova funkce volné ¢astice
W, (x,1) = 4e™ (11.60)

272

)
N ’ ’ " "7 r v r . A y h k
je vlastni funkci hamiltonianu volné Castice # = 5 * g vlastni hodnotou £ =

m

m
i viastni funkci operétoru hybnosti (11.57) s viastni hodnotou p =7k . Mezi viastnimi hodnotami

hamiltonianu i operatoru hybnosti plati tedy klasicky vztah E = ;#
m
Napf. vlastni funkce (11.43) hamiltonianu ¢astice v parabolickém potencialovém poli (harmonicky

oscilator) neni vlastni funkci operatoru hybnosti.

. Tato funkce je
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Postulat:
Mereni fyzikalni veliCiny Q je statisticky proces a vysledkem méreni O jsou rovny vlastnim hodnotam

operatoru Q této veliiny. V pfipade Castice na pfimce s vinovou funkci W (x,?) je stfedni hodnota
této veliCiny rovna

= de W (x,6)3 W(x,1) (11.61)

Stav systému po méreni fyzikalni veliCiny s vysledkem O je popsan vlastni funkci operatoru Q S
vlastni hodnotou O

Tak napriklad stfedni hodnota energie Castice popsané rovinnou vinou (11.60) je

b 2 A2 > 272
:J‘dxA*e—ikx[ h” 0 jA i _ hk ‘A‘ (b- a)—hk (11.62)

2m 0x* 2m

Pitom jsme predpokladali, Ze ¢astice se nachazi v intervalu xO(a,b) a pouZili jsme normovaci
podminku (11.30). Stfedni hodnoty hybnosti této &astice je (p) = 7k .

Stredni hodnota souradnice této Castice je (a+b)/2.

Vinova funkce (11.60) je vlastni funkci operatorld H a p_ , je to stav s ostrou hodnotou energie a
hybnosti.
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Vinova funkce (11.44) popisuje stav s ostrou hodnotou energie, stfedni hodnota energie v
tomto stavu je vlastni hodnotou (I1.47) hamiltonianu harmonického oscilatoru. Tato funkce
neni viastni funkci operétoru hybnosti. Stfedni hodnota hybnosti v tomto stavu je

j dr (x)( ——jw (x)=0 (163)

Tato funkce neni také vlastni funkci operatoru souradnice. Stfedni hodnota soufadnice x v tomto
stavu je

= [drw, () xy,(x)=0 (11.64)

Stfedni kvadraticka odchylka hodnoty veli¢iny O se definuje jako

a0 =J(@-(0)?) = (0*)-(0) (1.65)
S pouzitim (11.61) vyjde

00y = [axw (x.0)(d f Wi —de W (204 qJ(x,t)] (1.66)

Je-li W(x,r) vlastni funkci operatoru Q plati

Q=ow.[Qfw=0 (1167)
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a tedy stredni kvadraticka odchylka je
AQ =0’ (<L|J W) — (W] w}z): 0,(W|W)= j de W (x, )W (x, 1) (11.68)
pficemZ jsme pouzili normovaci podminku <LP\ LP> =1

Takze: vlastni stavy operatoru Q jsou stavy s ostrou hodnotou veliCiny O

Priklad:
Pro stav popsany vinovou funkci (11.60) plati

b 2
(p*)= jdxA*e'i’“[—ihij Ae™ =n’k* =(p) = [p=0
: dx (1169)

b
()= [dxd'e™ ¥ de™ =1 (a® +ab+b’), (x)" =L(a+b)’ =

b—a
J12

Céastice ma tedy ostrou hodnotu hybnosti a neostrou (rozmazanou) hodnotu soufadnice. To souhlasi
s Heisenbergovym principem neurcitosti (11.25).

= Ax =
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I1.6. Zaklady kvantové mechaniky ve 3 dimenzich

Schrodingerova rovnice pro vinovou rovnici Castice v 3 dimenzich

2
I AW U = in 2D
2m ot

(I1.70)

9° 9° 0’
2 + 2 + 2
Ox~ 0dy~ 0z
Analogicky jednorozméernému pripadu separujeme prostorové promenné a cas:
1
W(r,0) =)o), o) = eXp(-%Et) (11.71)
a obdrzime ne€asovou trojrozmérnou Schrodingerovu rovnici

—j—zﬂw(l’) +U(r)(r) = EY(r) (I1.72)
m

Laplacetv operator (laplacian): A =

Castice v trojrozmérné pravouhlé kvantové jamé

Uvazme Gastici nachazejici se v krabici x, v,z (0, L) , v niz je potenciélni energie U(r) nulova,
mimo nije U(r) — o . Hledejme feSeni rovnice (I.67) ve tvaru

P(r) =g, ()P, (¥)P;(2)
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Dosazenim do (l1.72) separujeme proménné a dostaneme trojici rovnic

nt o d? nt o d? ntod’
_E@ P, (x) = E,(x), _%@ W, (») = E,Q,(»), _E?q%(z) = E;P5(2) (11.73)
pricemz £ = E| + E, + E, Kazda z trojice rovnic popisuje ¢astici v jednorozmérné kvantové jamé
((11.33) az (I1.36)). Rovnice (II.73) reSime s okrajovou podminkou

ij(xj)\szojL =0,/ =123,x, =X,z
ReSeni se popisuje trojici kvantovych &isel #,,n,,n,
W, .. (r)=Bsin(k, x)sin(k, y)sin(k, z) (11.74)
kde _ T TR (5 5 _
k, —nz, Enl’nz’n3 = (n1 +n; +n, ), n,n,,n, =1,2,... (1.75)

Obecné feSeni je linearni kombinaci téchto feSeni s riznymi hodnotami kvantovych Cisel n,,n,,n,

Konstantu B v (I1.74) muZeme urcit z normovacim podminky

3/2
[ arlw,,.. ) =1=8= (%j (176)

krabice

vyjadrujici to, ze Castice ve stavu n,,n,,n, se v krabici urCité vyskytuje.
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Tabulka energiovych hladin Castice v krabici

n, | n, | ny | n?+n,2+n3% | degenerace
11 3 1 Schéma energiovych hladin
11 1] 2 6
1] 2| 1 6 3|
21 1| 1 6 A
21 2| 1 9
2| 1] 2 9 3
11 2| 2 9
11 1] 3 11
11 3| 1 1 3
30 1| 1 1
21 2| 2 12 1
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11/3E, 3
3E, 3
2F, 3
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Hustoty pravdépodobnosti nékolika prvnich stavl v roviné z = const.

2 e 1F:
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Castice v centralnim silovém poli (atom vodiku)

Re$me negasovou Schradingerovu rovnici (11.72) pro elektron nachazejicim se v centralnim silovém

pol U =U(r)=U(r) 1177)
Vlysledek pak pouzijeme pro elektron v elektrostatickém poli protonu (atom vodiku)
2
Ur)=——2 (11.78)
4TE )1

Z klasické mechaniky plyne, ze pfi pohybu Castice v centralnim poli se zachovava moment hybnosti
Castice L=rxp (11.79)
Heisenberguv princip neurcitosti ovsem neumoznuje, aby vSechny 3 soufadnice L byly ostré. Kdyby
byl smér L presné znam, Castice by se pohybovala v orbitalni roviné kolmé na L, tedy jeji souradnice
a hybnost ve sméru kolImém na tuto orbitalni rovinu byly soucasné ostré a rovny 0. To je v rozporu s
(1.25). Je-li jedna soufadnice L ostra, ostatni dvé musi byt neostré. Zvolme ostrou souradnici L. .

Stav Castice Ize pak popsat trojici kvantovych Cisel odpovidajici trojici veliin, které jsou souCasné
ostré,ato £, |L|a L.

Necasovou Schrddingerovu rovnici (11.72) Ize fesit separaci sférickych proménnych 7,3 a ¢

W(r) = R(r)O(D)P(9) (11.80)
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Uvazme nejprve funkce uhlovych proménnych. Pfevodem Schrodingerovy rovnice (11.72) do
sférickych souradnic a separaci uhlovych proménnych vyjde

d’®@) __
w " P ()
°O®) | 01g9 99 _ 2 O®) 4 1ye9) =0

CO
d9? d9 ' sin? 9
kde [ =0,1,2,... je orbitalni kvantové cisloa m, =—-/,-/+1,...-1,0,1,...,/ -1,/ je magnetické

(11.81)

kvantové cislo . R
Tato kvantove Cisla urcuji vlastni hodnoty operator( velikosti momentu hybnosti || a z-ové
souradnice momentu hybnosti £_
| L|=al(I+1), L =mh (1.82)
Regeni rovnic (11.81) jsou kulové funkce
(1.83)

Y" (9,9) = B" (cos®)e™”

kde p™ (&) jsou pridruzené Legendreovy funkce
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Nékteré kulové funkce:

Y"(9,0)| m, =0 m, = *1 m, =+2
=0 ﬁ
[=1 %\/% cos(9) T %\/;ﬂ sin(9)e*
[=2 %\/%(30052(3)‘1) 1%\/5 sin(9) cos(9)e*™ %\/g sin?(9)e*?

Kulové funkce jsou normovany vztahem

qu)fds sin 9|1, (8, ¢)\2 =1
0 0
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Grafy funkci ‘Yl’”f (9, (I))‘2

m, =0
. 3
- g
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Misto uvedenych kulovych funkci Ize pouzit i jejich linearni kombinace. Napriklad pro / = 1 Ize misto

trojice funkci ™', ¥, a ¥, pouzit funkce
50+, @ -1

V2
\

odpovidajici staviim, kdy je elektron soustfedén podél os z, x a y

Kvantova Cisla / a m, urCuji uhel mezi vektorem L
a osou z. Neurcuji vSak uplne smer vektoru L, protoze

: \"\“

slozky L, jsou neostré
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Uhlova &ast vinové funkce &astice v centralnim poli nezavisi na tvaru pole a je dana vzdy kulovymi
funkcemi (I1.83). Radialni ¢ast vinové funkce je feSenim rovnice
nod’ Rl +1

L ((RY+ Ui (r)rR = ErR, Uy (r) =R D

2m dr 2mr

+U(r) (11.85)

Rovnice je formalné totoZna se Schrodingerovou rovnici ¢astice na pfimce, na niz pusobi efektivni
silové pole U, (r) obsahujici i prispevek ,odstredivé sily” k silovemu poli, ktery odpovidé rotaci této
pfimky s Ghlovou frekvenci | L | /(mr?) = hqJI(I +1) /(mr?)

Uvazme nyni specialni pfipad centralniho pole — elektrostatické pole protonu (jadra) podle (11.78).
Lze ukazat, ze rovnice (I1.85) ma rfeSeni pro hodnoty £ dané vztahem (11.15) plynoucim z Bohrova
modelu atomu

4
me 1

E =- [—,n=12,... 11.86
241, 159

n je hlavni kvantové Cislo. Hodnoty energie nezaviseji na orbitalnim kvantovem Cisle /, i kdyz se toto
Cislo v (I1.85) vyskytuje. Orbitalni kvantové Cislo muze nabyt hodnot

1=012,...,n—1 (11.87)

Energiova hladina £, je tedy le_ol (21 +1) = n* krat degenerovana (zatim neuvazujeme spin)
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Tato degenerace se snima v atomech s vice elektrony, tim vznika z jedné energiové hladiny (slupky)
E_ n podslupek. Slupky a podslupky se znaci pismeny takto:

symbol slupky symbol podslupky

K

S

[
0
1
2
3
4

n | r~|WIND]—=]3
o|lz|z|C
e ||l

ReSeni rovnice (11.85) R, (r) 1ze vyjadfit pomoci Laguerrovych polynom(l. Radialni funkce v nékolika

(A& 4

— 2 -rla, —_ 1 -r/2a —_ 1 -r/2a
RIO(V)—WG ,RZO(V)—W(Z_I"/CZO)C R Rzl(r)—(2a0)3/2r/(x/§ao)e

(11.88)
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Vlypocteme radialni rozlozZeni hustoty pravdépodobnosti nalezeni elektronu v obalu atomu vodiku jako

integral hustoty pravdépodobnosti pres uhlové proménné

2T Tt
P (r) = [d§[d9sin® *|R, ()Y (a,q))f =R, (r)’
0 0

Radialni hustoty pravdépodobnosti
pro nékolik stav

svislé Sipky odpovidaji polomérum
Bohrovych orbitalu (11.14)

(=]

prad 5

o

Prad

rad
P 3,

(11.89)
0.4+
1s
02+
0 | | | | | | |
0 4 6 8 10 12 14 16 18
0.2

0.15
0.1
0.05

0.15

0.05
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Rezy elektronovym oblakem podél roviny xz pro n = 3
m; =0

20

10

z/a,

x/a,

0 10 20

0 10 20 0 10 20

0 10 20 0 10 20 0 10 20
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I.7. Atomy

Magneticky moment vyvolany orbitalnim mechanickym momentem elektronu

Analogie s magnetickym momentem proudové smycky

A L Klasicka elektrodynamika: | i |= jA4, j =le|/T
Mechanicky orbitalni moment: | L |= Zm%
Odtud: p=yL=—1L (11.90)
=TT T T T T - 2m
¢ ro o
T >C’//v' kde |y=—— jegyromagneticky pomer
I I 2m
J
1 H e < 0 je naboj elektronu
Definujeme |y, = |;|h ~09274%x107% J/T Bohriiv magneton
m

z-ova slozka magnetického momentu L se kvantuje do osy z podobne jako L,: KL, = —HLzm;  (11.91)
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Atom vodiku ve vnejsim magnetickém poli:

Vektor p vykonava precesni pohyb kolem vektoru B (Larmorova precese) s uhlovou frekvenci

Potencialni energie magnetického momentu ve vnejSim magnetickém poli je

U=-uB=nwm,

Tyto vztahy Ize snadno odvodit v ramci klasické elektrodynamiky

Energiova hladina elektronu v elektrickém poli protonu je bez vnéjsiho pole 2/+1 krat
degenerovana. Tato degenerace se snima ve vnejSim magnetickém poli

B=0
n=21=] ————F -
n=1/=0 kA —
hw,

B#0
m, —
....... ml:O
m, =—1
........ vV Vv ml:O

hw, —hw, hw, w,+hiw,

normalni ZeemanQyv jev
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Viybérova pravidla (vyplyvaji ze zakona zachovani momentu hybnosti soustavy atom + foton):

Al =%1, Am, =-1,0,1
Spinovy moment elektronu a s nim spojeny magneticky moment

Klasicka elektrodynamika: rotujici nabité téleso ma magneticky moment

U=g—8 (11.94)
2m

S je mechanicky moment rotace (spinovy moment), g je tzv. g-faktor zavisici na rozlozeni naboje
uvnitr télesa

Stern-GerlachUv pokus: Stépeni toku neutralnich atomt v nehomogennim magnetickém poli

Zjistilo se, Ze proud atomu se $tépi do dvou slozek, tedy 2s+1=2 a s=1/2

Z-ova (1j. ostra) slozka mechanického spinového momentu elektronu je

S.=mh, m =-7,3 (11.95)
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Velikost spinového mechanického momentu je

V3

| S [=4/s(s +1)A :7h (11.96)

Magneticky spinovy moment je dan vztahem (11.94), g-faktor elektronu je
g=2.00232=2

Tato hodnota vyplyva z relativistické kvantoveé teorie (P.A.M. Dirac) a z kvantové elektrodynamiky (R.
Feynman)

Celkovy magneticky moment elektronu je tedy
_ _ e
H=H+ = (L+gS) (11.97)
celkovy mechanicky moment je pritom

s (11.98)

Protoze je g ruzné od 1, nejsou celkovy mechanicky a magneticky moment rovnobézné. Slozka
celkového magnetického momentu rovnobézna s J se nazyva efektivni magneticky moment
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(Normalni) Zeemanuv jev se zapoCtenim spinu (Paschen-Backuv jev)

s=0 s=1/2, g=2

_____________ — n=2,=1l.m=1,m=1/2
n=2,I=1,m=1 e — n=2,1=1,m=0,m=1/2
n=2,1=1,m=0 e — n=21=1.m=~x1,m=-(+1/2)
n=2,1=1,m=-1 LT t— n=2.1=1,m=0,m=-1/2

""""" . n=2,1=1,m=-1,m=-1/2

Vv iv|v|vi 0

---------- — n=1,=0,m=0,m=1/2
n:ljlzojmlzo &.ﬁ:::::: H :

--------- YV V V V YV =1=0,m=0,m=1/2

7N ' —
W0, ©, OO,
vybérova pravidla Al =1, A(m, +m_) = 0,%1 (1.99)

Tento jev se experimentalne pozoruje jen pri velmi silnych magnetickych polich
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Spin-orbitalni interakce

Orbitalni magneticky moment elektronu vyvolava magnetické pole, které interaguje s magnetickym
spinovym momentem elektronu. To vyvola rozstépeni energiové hladiny pro m =1/2 a m =-1/2 i bez
vnejsino magnetického pole.

Spin-orbitalni interakce zpusobi, Ze orbitalni moment L a spinovy moment S se oddélené
nezachovavaji. Stacionarni stav elektronu v poli protonu neni tedy popsan kvantovymi Cisly m a m,.
Zachovava se celkovy mechanicky moment J = L+S.

Celkovy mechanicky moment:

[ JI=yJG+DR, j=l=s]|I=s]|+],...,]+s (11.100)
JZ:mjh, mj:—j,—j+1,...,j

Kvantova Cisla popisujici stacionarni stav elektronu (se zapocCtenim spin-orbitalni interakce) jsou

nl,j,m,
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Stépeni spektralni &ary Na bez vn&jsiho magnetického pole (sodikovy dublet):

3
n=3.1=1.m=0.+15=1/2 —2

-
-
-
-
-
-
-
i

3s

\ 4

~
o
~u,
e,
~.
-
“ven

3P

3/2 7’123,12 1 2]':3/2’;/}1]::& 1 /2,:&3/2

3P1/2 n=3,l=1 J'=1/2,mj_=:|: 1/2

YV 35: n=3.20=12.m=*1/2

n=3,1=0,m=0,5=1/2

AE =2.13x10" eV tomuodpovida AA =0.597 nm

Pozn. znaceni energiovych hladin (termu):
n*"X ,X=S,P,D,F,...

Atom se spin-orbitalni interakci v magnetickém poli = anomalni Zeemantv jev
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Pauliho vyluc¢ovaci princip

Atomy s vice elektrony — kolik elektront muze byt soucasné ve stejném
stavu popsanem kvantovymi Cisly n, I, m;, m (nebo n, I, j, m))?

Pauliho vyluCovaci princip: v daném stavu mize byt nanejvys jeden
elektron. Toto plyne z principu, ze nelze principialnée rozlisit dva elektrony
UvaZme vinovou funkci dvojice elektrond

W(r,r,) Wolfgang Pauli (1900-1958)

ktera popisuje stav, ze 1. elektron je ve stavu r, a 2. elektron ve stavu r,. Na zakladé Pauliho
principu plati ) )

‘L'J(rlarz)‘ :‘l-l-’(rza’ﬁ)‘ (11.101)
Pro Castice s poloCislenym spinem (fermiony) plati

W(r,r,) =-Y(r,,n) (11.102)
Pro Castice s celoCiselnym (bosony) spinem plati

W(r,n) =Y(r,,n) (11.103)
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Hundovo pravidlo

Jaka je konfigurace elektron(l v zakladnim stavu atomu?
Elektrony se snazi v zakladnim stavu zaujmout stavy s ruznymi kvantovymi Cisly =, a stejnymi
orientacemi spinu

Is  2s 2p ionizacni energie (eV)
Li 1525 VA 1'S,2°S,, 5.39
Be 1s28°  [A {4V 1's,2'S, 9.32
B 1s2s2p' (4 v+ ¢ |4 1'S,2'S,2°P,, 8.29
C 152s2p |4 |4 ¥4 |4 1'S,2'S,2°P, 11.26
Nos2s2p” (A VAL (A |4 | 1US2s2S., 14.55
O 1s2s2p" (A VA ¥4 4[4 |4 | 1'S2'S2P, 13.61
Fis2s2p” (A vt v[A 414 314F | 1's2is2p, 17.42
Ne 15252p° [P V[P V| V(A ¥ [4 V| 118282, 21.56
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Moseleyho zakon

Zanedbame-li jemnou strukturu, je ionizacni energie slupky (11.15), (11.86)

Z2
En — _K—z
n
n— oo
Dopadem elektronu s kinetickou energii vetsi nez je vV
ionizaCni energie slupky se tato slupka ionizuje a na : Mo MP
prazdné misto prejde elektron z vyssi slupky. Vyzari , v v
se foton rtg zareni. Energie vznikle spektraini cary je Lo Lp Ly
linearni funkci 22
YV VYV
H.G.J. Moseley (1887-1915) Ko KB Ky Ko
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High-Frequency Spectra of the Elements.
S W;VE1.15ENGTH m?“c.?gs. i
S I !I ' T I | I ;I
i VEUOVwOZ
LT
il
S
7 . o e
A — 1914 — objev charakteristického rtg zareni
w (H. G. J. Moseley, Phil. Mag., 1914, p. 703)
l“ W r L J 4 ’ r
s — prvni experimentalni potvrzeni Bohrova modelu atomu
s Il
e
ff/;::‘//
| v"{fx’f
i
4 7 :
- — e
4 i S
= ==
: T /w./'
37 // ==
//
v
e
A.ﬁ]/‘
o
g A
8 K y v z
Eotpr Co by ted’ mélo nasledovat:
e ' vazba atom0 v molekulach, molekularni spektra,...
S souAre ‘Root” oF “rreavency xaoe ) (viz specialni prednasky)
Fig. 3.
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lll. ZAKLADY FYZIKY TUHYCH LATEK

l1l.1. Vazby v tuhych latkach

Vazby mezi atomy jsou zpusobeny elektrostatickymi silami. Zavislost potencialni energie dvojice
atom( na jejich vzdalenosti se ¢asto aproximuje fenomenologickym vyrazem
U(r) :_i+£ (11.1)

n m

r r

2

1.5¢

1

n=6,m=12:

0.5+

u(r)

0

equilibrium / binding energy
Ak distance !

-15
0

| | | | |
05 1 15 2 25 3
r/r0
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lontova vazba
Priklad: krystal NaCl

UvaZme iont Na*. Tento iont je elektrostaticky pfitahovan k 6 sousednim iontum ClI-, odpuzovan od 12
jontu Na* v druhé koordinaéni sféfe, atd. Celkova potencialni energie iontu Na* je zaporna a je rovna

a e’
Ur)=- — (111.2)
4T, 7
kde r je vzdalenost iontl Na* a CI-, a je Madelungova konstanta, jejiz hodnota pro NaCl je
a=1.7476

Diky Pauliho vylu¢ovacimu principu jsou sousedni atomy odpuzovany, prekryvaji-li se vinové funkce
jejich elektronu.
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Celkova potencialni energie iontu v krystalu je

oa ¢ B
+

—, m=10
ATE, v 1

Ur)=-

(II1.3)

Poloha potencialniho minima odpovida rovnovazné vzdalenosti r, sousednich iontu. Hloubka tohoto
minima (iontova kohezni energie) je energie na jeden iont potfebna k rozlozeni tuhého télesa na

nekonecne vzdalené jednotlivé ionty:
2
UO = - o e_(l —ij
4R, 7, m

Odbocka: iontova vazba v molekule NaCl

(I11.4)

4
lont CI- je stabilnéjSi nez neutralni atom CI. Pfipojenim
elektronu k atomu Cl se uvolni energie 3.7 eV 2 14ev
(elektronova afinita). Energie potrebna k odtrzeni _
elektronu od neutralniho atomu Na a ke vzniku iontu Na* 3 ©
je 5.1 eV. Energi potrebna ke vzniku paru izolovanych -
iont Na* a CI- je tedy 1.4 eV. Priblizime-li ionty k sobg, )
jejich energie klesa diky elektrostatické pritazlivé sile. Je-l |
vzdalenost iontll dostate¢né mald, je celkova energie e . ‘ ‘

0 024nm0.5 1 1.5 2

molekuly Na*Cl- zaporna a vznika iontova vazba.
Fyzika pro chemiky II
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lontova kohezni energie krystalu NaCl na jeden par Na* Cl- je 7.8 eV, atomova kohezni energie na
par neutralnich atom( Na Cl je 7.8-5.1+3.6 eV=+6.3 eV

Cim je v&tsi atomova kohezni energie, tim je rovnovazna vzdalenost iont mensi a teplota tani vy3si.
Vlastnosti iontovych krystalu:

» stabilni a tvrdé krystaly

* dielektrika

* vysoké teploty tani a varu

* pruhledné ve viditelné oblasti spektra, absorbuji v IR (absorpce na fononech)

* rozpustné v polarnich kapalinach (ve vodeé)

Kovalentni vazba

Priklad: diamant, kfremik, germanium (prvky 4. grupy)

Elementarni buiika C (diamant), Si nebo Ge
(kubicka diamantova mfizka)

Fyzika pro chemiky II 130




Kovalentni vazba — sdileni elektront sousednimi atomy (vice v kvantové chemii)
V diamantové struktufe je kazdy atom kovalentné vazan ke Ctyfem sousedum, lezicim ve vrcholech
pravidelného Ctyrstenu. Tim se u diamantu upIné zapini slupka 2p.

Kohezni energie na dvojici atomd C v diamantu je asi 14.7 eV. Cim je vét3i kohezni energie, tim je
vySSi bod tani krystalu.

Vlastnosti kovalentnich krystalu:

tvrdost, dielektrika nebo polovodice, propustné pro viditelné svétlo (diamant) nebo pro IR svétlo
(kfemik)

Kovova vazba

Kovova vazba je slabSi nez iontova nebo kovalentni vazba. V kovu se valencni elektrony od atomd
uvolni a vytvofi ,elektronovy plyn®. Kovova vazba je zpusobena elektrostatickym pfitahovani
kladnych iontu k elektronovému plynu. Kohezni energie na atom je v rozmezi 1 — 4 eV (Fe ma
kohezni energii asi 4.3 eV, Pb ma 2.04 eV).

Svétlo silné interaguje s elektronovym plynem, coz zpusobuje silnou odrazivost kovu v IR a viditelné
oblasti.
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Molekulové krystaly

Molekulova vazba neni zprostfedkovana volnymi nebo sdilenymi elektrony, uplatruje se tedy u
atomu s upIné zapinénymi slupkami (inertni plyny). Van der Waalsovy sily mezi témito atomy jsou
zpusobeny pfitaZlivou interakci mezi elektrickymi dipoly.

Molekuly vody maji znacny dipdlovy moment a vytvareji vodikovou vazbu. V ledu napriklad je
kohezni energie na molekulu asi 0.5 eV. | atomy, které nemaji permanentni dipdlovy moment, jsou
touto vazbou svazany; vazba pusobi mezi fluktuacemi elektronové hustoty. Kohezni energie této
vazby je velmi slaba (CH, ma kohezni energii 0.1 eV na molekulu a tuhy Ar asi 0.078 eV).

l1l.2. Klasicky model volnych elektroni v kovu

Drudeho model elektronoveho plynu. Zakladni predpoklady:

* kazdy atom kovu ,vénuje* do elektronového plynu Z elektronl (Z je valence atomu)

* elektrony jsou volné (1. nepusobi na né Zadna sila)

» elektrony jsou nezavislé (tj. nepusobi na sebe navzajem)

* rychlosti elektronu jsou nahodné a fidi se Maxwell-Boltzmannovou statistikou

* elektrony se srazeji (s €im?7?); rychlost elektronu po srazce nezavisi na jeho rychlosti pred srazkou
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Hustota elektronu v plynu:

NP

n=2/7n =
atom
M

(IIL.5)

N, je Avogadrova konstanta, p je hustota kovu a M je jeho molarni hmotnost. Hustota elektron( v

plynu je Fadové 1022 — 1023 cm3. Idealni plyn za normalnich podminek méa hustotou ¢astic asi 1000x
mensi.

Elektricka vodivost klasického elektronového plynu

Bez vnéjSiho elektrického pole je rozdéleni rychlosti elektroni nahodné se stfedni hodnotou

<v> =0 (111.6)
Stfedni kvadraticka rychlost elektronu zavisi na teploté vztahem

<v2> _ 3T

m

(II1.7)

k, =1.38x10-23J/K =8.6eV/K Je Boltzmannova konstanta, m je hmotnost elektronu.
Z (I11.7) plyne stfedni kvadraticka rychlost elektronového plynu za pokojové teploty asi 60 km/s.
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Protoze je stfedni rychlost elektron( nulova, nedochazi bez vnéjsiho elektrického pole k
makroskopickému prenosu elektrickeho naboje

Ve vnéjSim elektrickém poli pusobi na elektrony elektrostaticka sila a mezi srazkami se elektrony
pohybuji rovnomerne zrychlene.

OznaCme T stfedni dobu mezi dvéma nasledujicimi srazkami elektronu (relaxacni doba). Srazkou
elektron ziskanou rychlost ztrati a jeho rychlostni rozdéleni je zase dano Maxwell-Boltzmannovou
statistikou.

Driftova rychlost v, je stfedni rychlost elektronu v plynu v elektrickém poli
_ ekt

v, =—— (111.8)
m
Diky této rychlosti dochazi k makroskopickému prenosu elektrického naboje
|
|
Hustota elektrického proudu
. ne’t E
j=nev,=0E=——E (I11.9) D
m \\ \\ \\
kde ) (* ,’ ( ," ( ," < )
ne T // // //
0= (111.10)
m v

je specificka elektricka vodivost elektronového plynu. (111.9) je Ohmiv zékon v diferencialnim tvaru
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Z naméfenych hodnot o a vypoétenych hodnot » vyplyva relaxacni doba elektronu fadové 10-1 s.

Definujme stfedni volnou drahu elektronu
I =1 <V2> (11.11)

Dosazenim ¢iselnych hodnot vyjde L fadové 1019 m, {j. vzdalenost mezi sousednimi atomy v
krystalu. Z toho vyplyva, ze ke srazkam elektronu dochazi s ionty. Tento zaveér je nespravny. Ve
skutecnosti je L fadové 100x delSi a tedy i stfedni kvadraticka rychlost elektront 100x vétsi. Davod —
klasicka Maxwell-Boltzmannova statistka se neda pro elektronovy plyn pouzit.

Ciselng: Cu: T = 2.5x10 s, 1/<v2> =1.17x10° m/s, L=2.6x10""m= ¢

Optické vlastnosti klasického elektronového plynu

VoIné elektrony vykonavaji nucené harmonické kmity v periodickém vnéjSim elektrickém poli.
Viychylky elektront vedou k polarizaci elektronového plynu (elektronova polarizace)
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Vlastni kmity elektronového plynu:

2 < elektronovy plyn
- ne
Vratnasila F=—-x— (111.12)
% 2 vratna sila
: . . ne’
Pohybovéa rovnice mx+—x=0 (111.13)
€0 nepohyblivé ionty

Rezonanéni frekvence — plazmova frekvence

2
- | w, On| (I14)

p
me,

Z Maxwellovych rovnic plyne zavislost mezi vinovym
vektorem a frekvenci elektromagnetické viny Sifici se
elektronovym plynem

C2k2 :mz_wz (”|15)
p

Elektronovym plynem se nemuze §ifit
elektromagneticka vina s frekvenci W<,

Elektromagnetické vinéni s touto frekvenci se od
rozhrani elektronovy plyn-vakuum totalné odrazi
| prfi kolmém dopadu
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Vliynucené kmity volného elektronu ve vnejsim periodickem elektrickém poli:

mx+mx/T=eEe™

Vichylka kmitije  x = - T e
m WT+1w
2
ne'k T
Polarizace elektronového plynu P =nex = - ———=¢,(e-1)E
m WT+1W

Odtud relativni permitivita elektronového plynu
(0,1)° W
I+(wn)® w(l+(wr)?)

e=¢g+e", e'=1-

Odrazivost se blizi k jedné pro W<®,

Plazmova frekvence sodiku:
W, = 8.97x10"rad/s [15.9 eV

A , = 210 nm
blizka UV oblast

Sodik je leskly ve viditelné oblasti spektra
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ll.3. Kvantovy model volnych elektront v kovu

Pauliho vyluCovaci princip: V témze jednoelektronovém stavu mohou byt nanejvys dva elektrony s
opacnym spinem. Maxwell-Boltzmannova statistika tomuto principu nevyhovuije.

MB statistika: pri nulové teploté jsou vSechny elektrony v témze stavu s nulovou rychlosti a nulovou
kinetickou energii.

Fermi-Diracova statistika: Pri nulové teploté jsou obsazeny dvema elektrony vSechny stavy s
energiemi mensimi nebo rovny Fermiho energii

_ (31m)?" (I11.16)
2m
Pauliho princip: neni mozné dany stav obsadit vice nez dvéma elektrony

Ly

1.2+

Za vysSich teplot jsou nekteré stavy s energii mensi o
nez E . volne a nekteré stavy nad E . obsazené !

0.8+

“—

Pravdépodobnost nalezeni obsazeného stavu " os
Pri vysokych teplotach prechazi Fermi-Diracova
statistika v klasickou Maxwell-Boltzmannovu statistiku

0.2+

0 !
0 2

12 14
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Elektricka vodivost elektronového plynu — kvantovy popis

V nulovém vnejSim poli a pri nuloveé teploté jsou v rychlostnim prostoru obsazeny vSechny stavy s
rychlostmi

%m(vi +v)2; +v22) <FE, (I11.17)

25, (11.18)

m

Maximalni rychlost neusporadaného pohybu — Fermiho rychlost v, =

Cu: E.=7.05¢€V, v.=1.57x10° m/s

Ve vnejsim elektrickem poli ziskanou elektrony driftovou rychlost v, (rychlost usporadaneho pohybu).
Ciselné: Cu: v, =4.4 mm/s << v, ry E

Koule obsazenych stavu v rychlostnim prostoru se vlivem
vnejsiho elektrického pole jen velmi malo posune, na
prenosu naboje se podileji jen elektrony s rychlosti v,
Stfedni volna draha elektron( je tedy

L=1v, (I11.19)

Ciselné: Cu: L=3.9x108m>> a
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lIl.4. Pasova teorie elektronu v tuhé latce

,oestavme® krystal tuhé latky postupnym pfiblizovanim izolovanych N identickych atomua. Jsou-li
atomy velmi vzdaleny, energiové hladiny jejich elektronovych obalu jsou Nx degenerovany. Diky
interakci mezi atomy (pfekryv vinovych funkci elektronu v ruznych atomech) se tato degenerace
snima a vznikaji energiové pasy

Pfipad dvou atomum, kazdy s 1 elektronem v s stavu: Rozstépeni energiovych hladin:

WZ_WI E 4

/\ A

1 Y=\,
vy, Yimy,

/\/\ | W, ty,
r, r
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N atomu Pfiklad: pasové schéma Na
(1s%25%2p83s’ = 11 elektrond)

E A
E A
3p 0 E.
5] N
2p “ON
5 2s 2N
AE

A 4

15—2]\]

kazdy energiovy pas muze obsahovat
nanejvys 2(2/+1) elektronu
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Kovy: energiovy pas je Castecné zaplnén (Na). PUsobenim vnéjsiho elektrickeho pole mize elektron
ziskat kinetickou energii driftového pohybu = vedeni elektrického proudu

Izolanty: energiovy pas (valencni pas) je zcela zaplnen, dalSi energiovy pas (vodivostni pas) je volny.
Sitka zakazaneho pasu (energy gap £,) je mnohem vetsi nez k7' (0.025 eV pri pokojove teplote)

EA

vodivostni pas (prazdny) =0

valencni pas (obsazeny)

PolovodiCe: zakazany pas ma Sirku 1-2 eV nebo mensi. Pri T=0 je vodivostni pas volny a material
nevede elektricky proud. S rostouci teplotou roste hustota n elektronu ve vodivostnim pasu a roste
specificka vodivost o2

o= (111.20) (T klesa s teplotou, ale pomaleji, nez n roste)

m
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Pasové schéma polovodice pfi 7> 0 Sitky zakazanych pasti nékterych polovodic

EA

polovodic E, (eV) (300K)
vodivostni péS Si 114

_______________ Ge 0.67
GaAs 143
GaP 2.26
InP 1.35
p-typ

Primesovy polovodic: < ¢ &
+)
0—0 >
pfimésovy atom z V. grupy <& >=\ primesovy atom

z lIl. grupy

ﬁ):
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n7>0

asup

tniho pa

IVOS

ho do vodi

’

cni

Pfechody elektronu z valen

e

akceptorova
hladina

¢¢¢¢{H+Tﬁf¢f

pas

donorova
hladina

pas

vodivostni
pas

valen¢ni
pas

p - typ

n-typ

vlastni polovodic

- P

er n
hd

hustota volnych d

Inych d

v

e Vvo

hustot

U je rovna

o

ych elektron

hustota voln

lovodic:

Vlastni po

ern>p

v

hustota volnyc

v
4

Sl nez

&

jeve

i

ych elektron

hustota voln

typu n:

C

Polovodi

ern<p

v

v 7

U je mensi nez

0

Polovodic typu p: hustota volnych elektron
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lll. 5. Polovodiové soucastky

p-n prechod

polovodiC typu p je spojen s polovodi¢em typu n tak,

aby nositelé naboje mohly volné prochazet:

Rovnovazny stav — difuzni tok elektronu (dér) se
pravé kompenzuje driftovym tokem vyvolanym

.

J

ochuz

\'4
ena oblast

rozdilem potencialll n-typu a p-typu (kontaktnim

potencialem)

difuzni tok

S,

p-typ n-typ

hustota naboje p

@ clektron
dr
driftovy tok ® dira N
o>
o> <@
p-typ n-typ

Y,

el

ektrostaticky potencial 1

/

\4
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Polovodicova dioda

+
,f_4Q4>—/‘jL Voltampérova charakteristika
) I=1,("""" -1)  (n21)

p n
P
Usmeérnovaci efekt: dioda v propustném sméru: + nap,—nan
dioda v zavérném smeéru: —nap, +nan

Bipolarni tranzistor

John Bardeen, Walter Brattain,
William Shockley — prosinec 1947, (Nobelova cena 1936)
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Prvni (hrotovy) tranzistor (1947)

Prvni slitinovy tranzistor (1950)

Fyzika pro chemiky II

147




Prvni integrované obvody

Kilky's wire-bonded [Z -1955

Fairchild RTL 1C - 1961
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Fyzika pro chemiky II

Procesor Intel Pentium 4, 42.108 tranzistor(,
kmitoCet 1,5GHz (2000)
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Wolfgang Pauli (1900-1958)

“Man sollte sich mit Halbleitern nicht beschaftigen, das sind Dreckeffekte — wer weil,
ob sie wirklich existieren” (1931)

(,Neméli bychom se zabyvat polovodici, ty jevy jsou zpusobené necistotami — kdo vi,
zda polovodice vibec existuji®)
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-

Ve —T— ¢

vystupni
7ateéz

- |

€C

Princip Cinnosti tranzistoru:

Veb 1

€C

Prechod emitor-baze je polarizovan v propustném smeéru, prechod baze-kolektor v zavérném smeru.
Emitorovy proud je tvofen dérami driftujicimi do baze. V bazi jsou diry minoritnimi nositeli proudu a
rekombinuji s volnymi elektrony. Protoze je baze velmi tenka, velka Cast téchto dér nerekombinuje a
difdzi pronikne do kolektoru. Tato difuze je urychlovana napétim mezi bazi a kolektorem. Cast dér v bazi

je odvadeéna z baze. Proud baze 7, ovliviuje kolektorovy proud

Zesilovaci Cinitel B=10+100

]c = B]b

Fyzika pro chemiky II
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Svételna dioda - LED

Absorpce svétla vlastnim polovodicem

vodivostni

pas koeficient 1

absorpce

valenéni
pas

E E

Napf. GaAs absorbuje svétlo s energiemi nad 1.43 eV, 1]. s vinovymi délkami pod 868 nm (IR svétlo)

Fyzika pro chemiky II 152




Emise svétla vlastnim polovodicem

A

E

vodivostni
pas
valencéni
pas

153
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Elektrony se do vodivostniho pasu dostanou driftem pres p-n pfechod, pak rekombinuji s dérami

ve vodivostnim pasu




Polovodicoveé lasery

Spontanni a stimulovana emise
L, L, L,

yY ® [ ]
JVWWWWW JVWWWW W | VWUV
JVWWVWWWWY
E1 E1 \ 4 E1 v
[ J
absorpce emise stimulovand emise

Podminka existence stimulované emise — pocCet Castic NV, na vyssi energiové hladiné £, musi byt

Vetsi nez pocet Castic NV, na nizSi energiové hladiné £,

Trihladinovy systém: E,

JWWWW | | yWWWWWW
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E \ rychly nezativy prechod
2
metastabilni hladina
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Popis stimulované emise:

populace atomu v dvouhladinovém systému: N,/ N, = e 1ksT

absorpce fotonu — pfechod atomu ze stavu 1 do stavu 2: za 1 s pfejde atomd N,u(w,T)B,,

stimulovana emise fotonu — pfechod atomu ze stavu 2 do stavu 1 vlivem elektromagnetického pole:
za 1 s pfejde atomu Nu(f,T)B,,

spontanni emise — pfechod atomu ze stavu 2 do stavu 1 bez plsobeni vnéjsiho pole:
za 1 s pfejde atomu N, A,,

Termodynamicka rovnovaha:  Nu(f,T)B, = Nyu(f,T)B, + N,A4,,
A21

nf kT _
€ B,

a odtud: 1) =
u(f,T) 7

12
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Srovnejme to s Planckovym zakonem:

T

1

u(f.T)="

3
C

o/ ksl

-1

odtud vyplyva, ze pravdépodobnost stimulované emise je rovna pravdepodobnosti absorpce:

BIZ :B21
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Stimulovana svételna emise v polovodici pas

E. >E_=FE

abs em g

Schematicky rez polovodiCovym laserem

Odrazejici stény vytvareji opticky rezonator, v némz

vznika stojata svetelna vina

vodivostni

n w=E,
/Vm/l/w Eabs

valenéni
pas

odrazejici stény
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11.6. Magnetické vlastnosti tuhych latek

Magneticky moment atomu ma orbitalni a spinovou slozku. Magneticky moment atomu je nasobek
Bohrova magnetonu

~0.274x107* J/T

Magnetizace — magneticky moment objemové jednotky latky.

V mnoha latkach (diamagnetické a paramagnetické latky) je magnetizace umérna intenzité
magnetického pole od vnéjSich zdroju (vnéjSiho elektrického proudu)

M =xH (111.23)

X je magneticka susceptibilita, souvisici s permeabilitou vztahem

1=, (1+X) (11.24)

Souvislost s magnetickou indukci B =p,(H + M) (111.25)
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Magnetické susceptibility nekterych latek

paramagneticka | x x10° | diamagneticka | x x10°
latka latka

Al 2.3 Bi -1.66
Ca 1.9 Cu -0.98
Cr 27 C (diamant) -2.2

Li 2.1 Au -3.6
Mg 1.2 Pb -1.7
Nb 26 Hg -2.9

O 0.21 N -0.0005
Pt 29 Ag -2.6

W 6.8 Si -0.42

Fyzika pro chemiky II
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Diamagnetické latky

Atomy diamagnetickych latek nemaji magneticky moment. Ve vnejsim magnetickém poli se v nich
indukuje magneticky moment orientovan opacne k vnejsimu poli. Tento magneticky moment

vykonava Larmorovu precesi. N

l M
V nehomogennim magnetickém poli jsou diamagnetické latky slabe vypuzovany ven z magnetického

pole bez ohledu na jeho orientaci — na diamagnetikum pusobi sila ve sméru zaporného gradientu
magnetického pole
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Paramagnetické latky

Atomy paramagnetickych latek maji permanentni magnetické momenty. Tyto momenty na sebe jen
malo pusobi. Bez vnéjSiho magnetického pole jsou magnetické momenty nahodné orientovany a
vysledna magnetizace je nulova. PUsobenim vnéjSiho magnetického pole se magnetické momenty
atomu orientuji a vznika nenulova magnetizace rovnobézna s vnéjSim magnetickym polem

A
Souhlasna orientace magnetickych momentl je naruSovana tepelnym pohybem.

Zavislost magnetizace na intenzité vnéjSiho pole a na teploté

>
HIT
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Magnetic moment (Bohr magnetons/ion)

7.00

6.00

5.00

4.00

3.00

2.00

1.00

T 1 1 T o7 v 1T 1
—x0 7 3+ ]
g s=% @a®*) m _
ya —
,65
)B —
-5 3+ _
S=3 (Fe3t) I
.——-‘o'"‘—o—-_ o =
P)fDJ aall _
s=3 @) 1 -
o O—]
i Vi ] ]
A ]
o 1.30°K _
a 2.00°K
x 3.00°K -
o 4.2]1°K ]
-— Brillouin functions
(Eq. 23) -
[ 1 bt 1 { |
10 20 30 40

B/T in kG deg~!
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Pro slaba pole a/nebo vysoke teploty plati
M =xH
a magneticka susceptibilita zavisi na teplote

_C (111.26)
X=7

— Curieho zakon (P. Curie, 1859-1906)

V nehomogennim magnetickém poli jsou paramagnetické latky slabé vtahovany dovnitr pole
Magneticky usporadané latky

Atomy téchto latek maji permanentni magnetické momenty. Tyto momenty na sebe silné pisobi
a tim dochazi ke spontannimu usporadani magnetickych momentd
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magneticka dipolova interakce

Jak na sebe plsobi dva magnetické momenty?
vymeénna interakce (prekryv orbital()

Typy magnetickych usporadani (pfevazuje vyménna interakce)

S I A A A A
S T A A A
S T T I T I T I
%f%tj% %% %H %f# %é
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Ve feromagnetiku se vyménna interakce snazi orientovat momenty souhlasnym smérem a dipolova
interakce opacnym smérem.

Vymenna interakce je kratkodosahova, energie interakce klesa exponencialné se vzdalenosti,
dipolova interakce je dalekodosahova, jeji energie klesa se 3. mocninou vzdalenosti.

Dusledkem obou interakci je doménova
struktura magneticky usporadané latky.

V nulovém vnéjSim poli muze byt makroskopicka
magnetizace nulova

Ve vnéjSim poli se magnetizace v jednotlivych g
domeénach orientuji a vysledna magnetizace je
nenulova
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MagnetizaCni krivka Zavislost spontanni magnetizace na teploté

AM
nasycena A i
magnetizace "---- -~ o M feromagnetikum | para-
spontanni i magnetikum
magnetizace |
H, |
f >
1
Magneticka hystereze
Teplotni zavislost susceptibility feromagnetika v paramagnetické fazi
_ C . o
X= 7T pro T >T - Curieho-Weisslv zakon (I1.27)
C

T je Curieho teplota (napf. pro Fe je T, = 1043 K)
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lIL.7. Supravodivost

1911 — Kamerlingh Onnes objevil supravodivost Hg pfi 4,15 K — specificky odpor Hg pfi této
teploté skokem klesl k nule.

Kammerlingh Onnes (1853-1926)

Fig. 1
015
L
- 0125 cr_ﬂ__ﬂ_ L
E o.10
=
i}
2 po7s
£
E 0.05
C
namerena teplotni zavislost 0025
odporu Hg 000 ool
40 441 42 43 44

Temperature Kelvin
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1933 — W. H. Meissner a R. Ochsenfeld studovali chovani supravodicu v magnetickém poli a zjistili,
Ze magneticky indukcni tok je vypuzovan ven z objemu supravodicCe. Existuje kriticka magneticka
indukce B_(T), nad niz ztraci material supravodivé vlastnosti.

Supravodice 1. typu:

B A

2
normalni T
B B.(T)=B.(0)1-| — (111.28)
: oy (T)=B,( ){ [T”
supravodivy
stav
Nekteré hodnoty:
Prvek Al Ga Hg In Nb Pb Sn Ta

T. (K) 1196 |1.083 |4.153 |3.408 |9.26 7193 | 3.722 | 447

B.(0) (T) | 0.0105 | 0.0058 | 0.0411 | 0.0281 | 0.1991 | 0.0803 | 0.0305 | 0.0829
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Protoze je elektricky odpor supravodiCe 1. druhu nulovy, musi byt elektrické pole uvnitf supravodiCe

nulové.

Faradayho zakon elektromagnetické indukce:

§E.ds =~

Magneticky indukcni tok v supravodicCi je na Case nezavisly, tedy magneticka indukce v
supravodiCi nesmi zaviset na Case. Z toho vyplyva nasleduijici chovani supravodice:

B

B

c

po provedeni tohoto procesu by melo byt B # 0

po provedeni tohoto procesu by melo byt B =0

Ve skutecnosti to tak neni — po provedeni obou procest je B = 0.
Magnetické pole v supravodici 1. typu je vzdy nulové — Meissneruv a Ochsenfelduv jev
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Supravodic 1. typu je idealni diamagnet
T'>T, T<T,

)=

——
YYYVYYVYYY \ w}hﬁlr v

supravodiC 1. typu je vypuzovan z magnetického pole — levitace

Vnéj$i magnetické pole pronika do supravodice podle vztahu  B(x) = B,e ™"

T

c

) -1/2
Hloubka vniku A zavisi na teploté vztahem A(7") = A 0{1 - [T }
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Magnetizace supravodice 1. typu:
Magneticka indukce uvnitf supravodiceje B =0=B, + u,M

magnetizace supravodice je proto M = _5 =X H a tedy magneticka susceptibilita supravodice je
X = -1. p’O

A

B

Zavislost magnetické indukce uvnitf
supravodiCe na vnejsi magnetické indukci

v

0 B B,

A

~HoM

Zavislost magnetizace supravodiCe na vngjsi

magnetické indukci /‘

0 B B,

C
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Supravodice 2. typu:

SupravodiCe 2. typu maji 2 kriticka magneticka pole

Bcg - normaini
L stav
virovy stav

B cl
supravodivy
stav

Ve virovém stavu existuji v supravodice viakna normalniho stavu,
jimiz pronika magnetické pole. tato vlakna jsou ohraniCena virovymi

elektrickymi proudy v supravodici

AP
o ) o

g
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Virovou strukturu supravodice 2. typu Ize studovat STM mikroskopii
D=h'2e

Vortex flux lattice in V,Si observed in STM Fermi-level conductance image at H=3 T and T=2.3 K.
The peaks indicate the location of a vortex with a single flux quantum of magnetic flux. The image is
500 x 500 nm?
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upp npp

STM Fermi-level conductance images of the vortex lattice of V3Si as a function of applied
magnetic field at 2.3 K.
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material | Nb,Al | Nb,Sn | Nb,Ge | NbN | NbTi | V,Si | V,Ga | PbMoS | Nb,(AlGe)
T. (K) 18.7 18.0 23 15.7 9.3 16.9 |148 |144 21
B.,(0)(T) | 324 | 245 38 153 |15 23.5 (208 |60 44
V technologickych aplikacich se pouzivaji vyhradné supravodiCe 2. typu.
Intenzita magnetického pole a magnetizace supravodice 2. typu
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Permanentni elektrické proudy v supravodici

Permanentni proud v supravodivém prstenci je vyvolan pouze jeho ochlazenim pod T, v konstantnim
vnejsSim magnetickém poli. Permanentni elektricky proud prochazi prstencem i po vypnuti vngjsiho
pole

A A A A AAA

prstenec v normalnim stavu ve vngjSim magnetickém poli

/
\

AN
vl

prstenec v supravodivem stavu po vypnuti vnejsiho
pole, magnetické pole v okoli supravodivého prstence : >
je vyvolané permanentnim proudem
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Kvantovani magnetického indukéniho toku

Magneticky indukcni tok jdouci otvorem v supravodivém prstenci je kvantovan — je celistvym
nasobkem magnetického kvanta toku

h
b, =|BdS=nd,, =n—
-l- 2e

(I11.31)

O =2 =20679%10™° Tm?

2e

Mikroskopicka teorie supravodivosti — teorie BCS — pokus o kvalitativni vysvétleni

Elektrony v supravodici tvofi pary s opaénym spinem — Cooperovy pary. Tyto pary jsou ¢astice s
nulovym spinem — neplati pro né Pauliho vyluCovaci princip a vSechny pary mohou byt v témz
stavu. Cooperovy pary se nerozptyluji na kmitech mrizky a na strukturnich defektech, a proto ma
supravodivy material nulovy elektricky odpor.

Ve vnéjSim magnetickém poli jeden z elektronu Cooperova paru ma vyssi energii a jeden niz8i nez
bez pole. Je-li magnetické pole prilis silné, Cooperovy pary se ,roztrhnou® a material pfechazi do
normalniho stavu.
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Pricinou pritazlivé interakci mezi elektrony v paru je © o © ©
elektron 2 elektron 1

deformace krystalové mfizky kladnych iontd vyvolana o —> <«—0
pritomnosti elektronu © © (W ©

Mezi obsazenymi a volnymi elektronovymi stavy v supravodicCi je pri teplotdch 7<T', velmi uzky
zakazany pas, jehoz Sirka klesa s rostouci teplotou. Pfi nulové teploté je jeho Sirka

E, =3.53k,T, (111.32)
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Tunelovani Cooperovych part

Tunelovani Cooperovych parl ze supravodice do | v normalnim stavu:

normalniho kovu

\\ V ”
supravodivy dielektrikum  normalni
kov | kov |4

v supravodivém stavu pfi T — 0:

EJQ2¢) V
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Josephsontiv jev

Josephsonuv pfechod — tenka oxidova
vrstva mezi dvema supravodici.

Je-li na Josephsonuv pfechod pfipojeno
konstantni vnejsi elektrické napeti 7,

supravodivy  dielektrikum supravodivy prechodem prochazi stridavy elektricky
kov | kov proud s kmitoctem
/
~ d =2t (11.33)

Naptr. v pfipadé vnéjsino napéti 1 1V ma proud kmitoCet asi 484 MHz. Tento jev se napf. pozoruje pfi
pruchodu proudu Josephsonovym prechodem, ktery se nachazi ve vnéjsim elektromagnetickém poli.
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Kvantova interference

quephsonovy prechody

Superconducting Quantum Interference Device - SQUID

supravodivy prstenec

Proud tekouci prstencem je periodickou funkci magnetického indukéniho toku vnéjSiho
magnetického pole tekouciho prstencem, perioda zavislosti elektrickeho proudu na magnetickém
indukcnim toku je ®g,

Pouziti — velmi citlivé méreni magnetické indukce
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Vysokoteplotni supravodivost

1986 — J. G. Bednorz a K. A. Miller objevili supravodivy jev ve slouceniné La, Ba,CuQ, (x=0.2) s
T. kolem 30 K (Nobelova cena 1988).

J. G. Bednorz K. A. Miller
1987 — Supravodivost v YBa,Cu,0, 5 s 7. kolem 92 K (tj. nad teplotou kapalného dusiku) —
Universita v Houstonu.

Rekordman je sloucenina HgBa,Ca,Cu;04s 7. kolem 134 K.
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Struktura supravodice YBa,Cu,0,s (a=3.817A, b =3.882A, ¢ = 11.671A)
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Strukturu supravodi¢e YBCO Ize odvodit ze struktury perovskitu

Calcium

Titanium

Struktura perovskitu CaTiO3

o

Eanum

— (a) 3 bunky perovskitu;

o (b) posun souradnic a vyména Ba za Y
(c) odstranéni nékterych atomu O

=

@ Copper

& COxvoen
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Mechanismus supravodivosti téchto materialu neni dosud Uplné jasny. Zda se, Ze dulezitou roli hraji
kupratové roviny v krystalové mrizce.
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