CvicCeni 4. 5. 2022

Téma: Spin, vodik, etc.
Spin
Uvazujme jeSté maticovou reprezentaci operatoru spinu 1/2, konkrétné s,.
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> Vypocitejte vlastni ¢isla a stavy matice s,.

> Vyuzijte O = ). \;|9)(i| pro zpétny vypocet maticové reprezentace operatoru.

> Jak bude vypadat matice s,, pokud v predeslém vzorci pouzijeme bézi vlastnich
stavia s,7

> Jak bude vypadat matice s, v bazi vlastnich stavi s,?

Maticové elementy soutfadnic pro atom vodiku

V minulém cvic¢eni jsme zminovali, 7e interakci hmoty s elmag. zéfenim je v kvan-
tové mechanice mozné priblizné popsat pomoci dodate¢ného ¢lenu Hamiltonianu, ktery
obsahuje né&jakou slozku soufadnice (x, y, z). Pro zjisténi, zda zafeni miZe zpusobit pre-
chod z jednoho stavu (|I)) do jiného (|F')), jsou dilezité maticové elementy (I|V'|F), kde
V' je pravé dodate¢ny ¢len Hamiltonidnu (typicky nazyvany porucha). Pro vodik zname
nékolik spektralnich tzv. sérii, pfechodi z jednoho stavu do niz§iho (emise zafeni). V
minulém cviceni jsme si naznacili, Ze nejsou mozné vsechny prechody, ale je nutna zména
[ o jedna. Kvantové ¢islo m muze zustat stejné, nebo se o jedna zméni. Zména n muze
byt libovolna, proto také existuji série prechod.

Zacneme se zékladnim stavem vodiku Wyqq.

> Ovérte normalizaci Wqgg.

Nyni budeme uvazovat soufadnici x = rsinf cos ¢, a pro snadnéjsi vypocet funkci
f = rsinfe’®.

> Bude stfedni hodnota f nenulova pro zakladni nebo jiny stav vodiku?

Uvazujme maticovy element (RioYL|r sin 0e’®| Ry V™).

> Jaké jsou hodnoty [ a m pro které bude integral nenulovy?

> Maticovy element vypoctéte, nejprve napt. radialni ¢ast, potom thlovou.

Pro rychliky: Ovéite (Ryg|Rs1) = 0.

Uzite¢né vzorecky
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x=rsinfcoso, y=rsinfsing a z = cosé.
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Vodik pomoci gausovky

Uvazujme, Ze elektron v potencidlu vodikového jadra se nepohybuje ve funkci ¢y =~
exp(—r/ap), ale ve funkci ¢ = Nexp(—ar?). Hodnotu « jesté nebudeme definovat, pos-
tupné najdeme optimélni z hlediska energie.

Pozn. Takovéto gausovky se masové pouzivaji jako bdze pro elektronové vinové funkce
pit kvantovyjch vipoctech. Diwvod je ten, Ze pokud vyndsobime dvé gausovky, dostaneme
opét gausovku, coZ velmi zjednodusuje vipocty maticovijch elementi.

Nicméné je jasné, Ze 1 neni presnou funkci zdkladniho stavu.

> Jaky vztah bude platit mezi (¢o|H|vo) a (¢Y|H|¢)? (H je Hamiltonian vodiku.)

Nyni postupné najdeme (| H|1) jako parametr cv.

> Normalizujte .

> Zapusobte operatorem kinetické energie T' = —%T%d%ﬂd%]\fe*aﬂ na |¢) a vysledek
preintegrujte s (1.

> Vypoctéte (¢|V|¢) jako funkci a.

Vysledkem je energie jako funkce «, diskutujte zavislost (T') a (V') na a.

> Derivaci najdéte minimum F(«) a hodnotu energie v minimu porovnejte s energii
presného feseni.




