Cviceni 21. 4. 2021

Téma: Véty

Hellmanova-Feynmanova véta

Pti vypoctech tykajicich se redlnych systémi nas casto nezajima jen energie systému
pro néjaky stav, ale také hodnota derivace energie podle néjakého parametru, tedy %.
Napriklad pro molekuly nés zajima, jak se zméni energie pii zméné pozice néjakého atomu,
A = T4, tedy komponenta « polohy atomu 7. Hellmanova-Feynmanova véta nam iika, ze
pro vlastni stav Hamiltonidnu v, mtizeme kyzenou derivaci vypocitat jako stiedni hodnotu
derivace Hamiltonianu podle daného parametru, tedy
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Toto je zjednoduseni, nebot jak uvidime, pokud v neni vlastni stav H, bylo by t¥eba
uvazovat i derivaci 1) podle parametru A.

Nejprve si vétu odvodime.

> Dosadte £\, = (¢|H|¢) na levou stranu rovnice[l} Rozepiste derivaci pomoci pravidla
pro soucin funkei a pouzijte H|¢) = E|). Upravou dostanete HF vétu. (VIII-4)

Nyni pouzijeme zakladni stav LHO pro ovéfeni platnosti HF véty. Nejprve pro A = w.

> Vypodtéte 4E g %. (VIII-3)

> Vyjadrete ‘é—w pomoci anihilacnich a kreacnich operatori a ovéite HF vétu pro stavy
0}, 25(10) + 1)) 2 £5(0) + [2)).

Pro rychliky: Uvazujme zakladni stav LHO centrovany na xg a zopakujeme predchozi
kroky pro A =z a stavy [0) a 5(|0) + [1)). (VIIL-5)

Casovy vyvoj stfedni hodnoty

Pro ¢asovy vyvoj stiedni hodnoty operatoru A lze odvodit rovnici
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Ovéfime si jej explicitné pro ¢astici pohybujici se v poli LHO, ktera je ve stavu [¢)) =
\/Lg(|0> +[1) +[3)) a operator hybnosti p.

> Vypoctéte komutator [H,p|. (VIII-3)

> Pomoci anihila¢nich a kreac¢nich operatoru vypoctéte levou a pravou stranu rovnice.
(VIII-3, VIII-4)

Viridlova véta

Viridlova véta udava vztah mezi stfedni hodnotou kinetické energie a potencialem:

2T = <x(31—‘;> . (3)

Opét plati pfesné pouze pro vlastni stavy a je mozné odvodit i vicerozmérnou verzi. Pro

odvozeni pouzijeme rovnici [2| a operator A = xp. Odvozeni neprovedeme obecné, ale pro

harmonicky oscildtor s V = smw?z?.

> Zamysleme se, pro¢ jsou pro operator xp obé ¢asové zavislosti v rovnici [2| rovny nule
pro vlastni stav Hamiltonianu.

> Vypoctéte komutatory [p?, zp| a [22, zp]. (VIII-6)



> S vyuzitim piedeslého vysledku zapiste komutéator [H, xp| pro harmonicky oscilator.
Ovéite, ze dostaneme vyraz 2T — z9L. (VIIL-6)

> Ovérte ze viridlovy teorém plati pro zédkladni stav LHO a neplati pro stav \/Li(|0) +
12)). (VIII-7)

Casovy vyvoj funkce

Céstice je ve stavu daném vlnovou funkei
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a pohybuje se v potencidlu linedrniho harmonického oscilatoru V- = gmw=z°.
> NapiSte ¢asovou zavislost vlnové funkce.
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