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Cdstice v silovém poli s potencidlem U(x): fe$ime Schrédingerovu rovnici
RO (x,t) 0P (x,t)
2m 0 x* ot

+U(x)®(x,t)=ih

'P(x,t) | jeji derivace musi byt spojité + normalizace + okrajové a pocCatecCni
podminky 'P(x,t:())

Resime separaci proménnych: ‘P(x,t) — w (x) ¢ (t)

Casova zavislost: i d@ft) =E¢(t) =|4(t)= A B
o | el ]
Prostorova zavislost: g +U(X)¢,(X) — EL,U(X)
nd ~
A U)e(x)= Bl

Fyzika pro chemiky Il — Schrbédingerova rovnice v 1D



Volné éastice, potenciél U(x)=0, E,. = const: FfeSime Schrédingerovu rovnici

Separaci proménnych: ‘P(x,t) = l/l(x)¢ (t)

4ol _ E¢(t) > ¢(t)=Ae""

dt
K d*y(x) B _ iV2mEx/h
oma S EV) = ylx)=e

Re3eni zapiSeme ve tvaru vinové funkce:
‘Pk(x t) — Ae—i(oot—kx) — Ae—i(Et/h—px/h)
)

coz je postupna monochromaticka vina s vinovym vektorem k (kvantové cCislo)

2 Kk’ Rk’
E:p—:—, w:EZ—
2m 2m 17} 2m

a normalizaci b
| ax|#, (x,0)f =|Af(b-a) =1

Fyzika pro chemiky Il — Schrbédingerova rovnice v 1D



Volnéa éastice, potencidl U(x)=U, E,. = const > U: FeSime Schrédingerovu rovnici

Rovnice je:
hZ d2 h2 d2
Ly ()= Byl = - P = (p-u)y(

Re3eni je tedy jako u volné &astice s energii (E-U):

q’k(x t) — Ae_i(@t_kx) — Ae—i((E—U)t/h—px/h)

COZ je postupna monochromaticka vina s vinovym vektorem k (kvantové cCislo)

2 212 >
_ p- hk _E—U_hk
E=U+2 —Uu+—— = =22

2m 2m’ @ 7] 2m

a normalizaci b
| ax|#, (x,0)f =|Af(b-a) =1
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Jednorozmérna nekonecné hluboka kvantovéa jama U(x) I

Predpokladejme profil potencialni energie:

Vné jamy: w(x)=0
2 2
Uvnitf jamy: — nd %’ = Ey
m dx
Re3eni predpokladame:
( |]=A,sin(kx) prox€(0,L), k=
a vyjde
k =nn/L, n=1, 2,
h2k2 2 2.2
E == IR _pp
" 2m  2mL’
Obecné resenl
Z wk Z A sin(k x)

=Zn|wn>:2:;An n)
(x|y)=y(x)

lw()f?

00 AR

0 L

hustota pravdéepodobnosti

souradnicova vs formalni reprezentace

\4



A 6
Jednorozmérna kone¢né hluboka kvantovéa jama U) U
Vné jamy:  — h d'y _ =Ey, x€(0,L)
m dx’
Uvnitf jamy; — nd l/f (E U)lp, x &(0,L) X,
2m dx 0 L

Castice vazanavjameé: E< U
w(x)=Ce™ pro x<0, ¢(x)=De™ pro x>L, a:;—\/Zm(U—E)
w(x)= Asin(kx)+Bcos(kx) pro x€(0,L)

0.12

2ak K E hustota pravdéepodobnosti
- 0.1
k2_a2 n n

a vyjde

tan(k L) =

Obecné resSeni:

E (eV), [¥()

= anpkn(x)




Jednorozmérny kvantovy harmonicky oscilator: parabolicky potencial U(x)

'y 2m|1 )
- U 2m
Kdekoliv: W — ? Emﬁ)ZXZ—E l[l(X)
Vyjde
1 = ma
an(X): e ’ Hn(é)) — X\~
Vn!12"n \ "
kde Hermiteovy polynomy H (&) = (-1)" e d
1
E =ho n+§ , n=0,1,2,...

Obecné feseni: l[I(X) = Zn l,[ln(X)

ly GO

Zakladni stav pro n = 0:

y=Sho, y(E)=m e " TN T

E




Jednorozmérny kvantovy harmonicky oscilator: parabolicky potencial U(x)

Heisenberglv princip neurditosti a sou¢asné méfitelné veliiny:

i
AxAp, > —
xXAp, >

Spravndj <(AX)2><(APX)2>Z%2 kde ((Ax)*) = ((x=(x))")

Minimalizujeme H a vyjde zakladni stav:

EOZ%hw
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Jednorozmérna potencialova jama: U(x - t o )=w a U(x - *» ) = const 9

B d*y ~ nody
T +U(x)y = Ey nebo el (E-U(x))y
¥ — tUX)
XL
" X
O |_ O L >

Obecné feseni: L[I(X) = Zn l,[ln(X) “U(y

V z&kladnim stavu nem(ize byt E ,= 0, odporovalo by to Heisenbergovu principu neurgitosti.
Java aplet ,Double well“: http://www.quantum-physics.polytechnique.fr/en/pages/p0204.html
Aplet 1D Quantum States: http://www.falstad.com/gm21d/
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Tok é&astic - potencidlova bariéra - tunelovani

W(X,t) — Ae—i(wt—kx)_I_Be—i(wHkx)

10

U
Ce ™ ™4 De ™™ | el
0 a:%\/Zm(U—E) L
/ Propustnost pro libovolny tvar bariéry:
T =|FIA] ~ exp -%m | ax/U(x)-E

»

U(x)>E

Rezonance, virtualni a metastabilni hladiny

0 L

v
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Pfiklad vypoctu pro £ < U:

2 Y =¥ t(x) +¥

reflected(x

inciden

\{Jtransmitted(x)

NN

incident(x)

11

Priklad vypoctu pro £ > U:

LP(X) \{Jmmdent() \Preﬂected(x)

“ﬂ A

‘{Jtransmitted (X)

/\

A

1k -
|nC|dent
-2 | 1 | 1 |
-30 -20 -10 0 10 20 30 -2 : : : ' :
x (A) -30 -20 -10 0 10 20 30
x (A)
11
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