CvicCeni 21. 3. 2023

Bariéra

Na prednéasce jste vidéli, ze je nenulova pravdépodobnost, Ze castice se vyskytne v
mistech, kde je potencial vétsi, nez je jeji energie. Tedy pokud neni potencial nekone¢ny.
Zopakujeme si nyni, jaké je feSeni pro piipad konstantniho potencialu. Nejprve si zopaku-
jeme obecné feSeni pro Castici s energii vyS$i nez konstantni potencidl, potom rovnici
upravime pro energii ¢astice nizsi.

Priiklad 1

1.1 Napiste ¢asové nezavislou Schrodingerovu rovnici pro pfipad konstantntho poten-
ciadlu, bino polozme V = 0. V pfipadé volné castice je mozné chapat energii jako volny
parametr. NapiSte feSeni. Pro feSeni je vhodné pouzit vinovy vektor k ze vztahu £ = %

Pozn.: Tento vztah se nazyvd dispersni relace, uddvd, jakou energit maji cistice s
vinovym vektorem. Pro volnou éastici je takto jednoduchd, pro "redlnou cdstici” v pevné
latce slozitéjsi. Pokud je jich vic, tak takovému grafu Tikame pdsovd struktura.

Nyni si predstavme situaci, kdy pro x > 0 je hodnota potencialu V..

1.2 Napiste Schrodingerovu rovnici pro tento piipad. Co se stane, je-li energie ¢astice
vétsi nez V7 Jaké méa rovnice feseni pro pripad £ < V7

Pripad, kdy bariéra je vyssi nez energie ¢astice nastava napiiklad pro povrch materiali.
Bariéra potom odpovida vzduchu nebo vakuu. Dilezité jsou taky bariéry, které jsou
konec¢né, tedy oblast, kde £ < V je jen na néjakém omezeném intervalu. V tomto ptipadé
je mozné, ze ¢astice projde na druhou stranu. Tomu se bude vénovat néktera z budoucich
prednasek.

Pozn.: Prunik cdstice bariérou je casty a doslova Zivotné duleZity, nebot jej provddeji
vodiky (protony) v chemickijch reakcich probihajicich v naSem téle. 'V takovijch pii-
padech neprobihd tunelovdani pod bariérou s konstantnim energetickym rozdilem, energet-
ickd bariéra md tvar spiSe kopecku. V takovijch pFipadech je mozné priblizné vypocitat
pravdépodobnost prichodu pomoci Wentzel-Kramers-Brillouinovy approzimace (hlavné v
1D). Je také mozné pouZit metodu Feynmanovyjch drahovych integrdli, kterd umoZiiuje
zahrnout © dynamiku ostatnich cdstic (tzv. Path integral molecular dynamics). Pro pfed-
stavu vizte napfF. proni video na https://www.youtube.com/user/icelen/videos

Piiklad 2 ¢ potencial

Znalost tvaru feSeni Schrodingerovy rovnice pro ¢astici s energii niz$i nez potencial
pouzijeme nyni v pfikladu s potencidlem tvaru § funkce: V = —Ad(x). V ostatnich
bodech ma potencial hodnotu nula. Tento potencidl ma vazany stav, tedy feSeni s energii
nizs$i nez nula.

2.1 Napiste feSeni problému v bodé mimo x = 0, separatné pro x < 0 a pro x > 0.
Vyuzijte pfitom FeSeni pro £ < V a podminku, Ze funkce musi byt normalizovatelna.
(Funkci jesté nenormalizujte.)

Z predeslého bodu bychom méli mit vinovou funkci zndmého tvaru nicméné s volnym
parametrem ("vlnovy vektor" k, pfipadné energie ). Hodnotu volného parametru uréime
pomoci integrace Schrédingerovy rovnice na intervalu [—e, €.

2.2 Napiste Schrédingerovu rovnici a integrujte ji na daném intervalu. Tj. pfidejte
integral f_ee pred vSechny tfi ¢leny. Regenim ziskite podminku pro k, zpétnym dosazenim
do Schrédingerovy rovnice pak hodnotu energie.

2.3 Funkci normalizujte.


https://www.youtube.com/user/icelcn/videos

2.4 Jak se zméni tvar vlnové funkce pro silngjsi potencial (vyssi hodnota A) a pro
hmotnéjsi ¢astici?

2.5 Co by se stalo v piipadé, Ze by potencial byl kone¢ny?

Piiklad 3 Rotator s pridanym potencidlem

Télesu rotujicimu v roviné (2D prostoru) fikame rotator. Mazeme si piredstavit napiik-
lad rotujici dvouatomovou molekulu (Ny a pod.). Rotaci popiseme pomoci uhlu ¢,
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¢ € (0,27). Systém je popsan Hamiltonidnem H = — 37 dg% kde I je moment setrvacnosti
¢astice. (Toto pochézi z popisu momentu hybnosti v kvantové mechanice.) Vlastni funkce
zname, jsou to f,(¢) = \/Lz?em‘ﬁ, kden € Z a ¢ € (0,2m).

3.1 Jaké jsou vlastni energie pro kvantové ¢islo n? Vypocltéte dvémi zpisoby: i)
pomoci stfedni hodnoty Hamiltonidnu a ii) pomoci H f,,(¢) = E,, fn(¢).

Uvazujme nyni, Ze k Hamiltonidnu rotatoru pidame potencial V' = A cos(¢).

3.2 Oveite, ze funkce f,(¢) nejsou vlastnimi funkcemi celkového Hamiltonianu.

3.3 Piepiste funkci cos(¢) pomoci Eulerova vzorce a napiste maticovou reprezentaci
celkového Hamiltonianu.

3.4 Najdéte odhad novych vlastnich energii (sta¢i pro vlastni &isla —1,0,1.).

Priklad 4 ¢ potencial pro rotator

Uvazujme nyni 0 potencial pro rotator.

4.1 Jaké jsou maticové elementy potencidlu V = —Ad(¢ — )7

4.2 Jaké jsou maticové elementy potencidlu, ktery je nenulovy s hodnotou V = —A
na intervalu [—e¢, €| a jinak nulovy?



