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Kvantova teorie, ...

Kvantova teorie

* matematicky aparat pro popis jevl nad rdamec klasické fyziky (mikrosvét)

Kvantova mechanika

* kvantova teorie aplikovana na systémy s konecnym (a neménnym) poctem stupnd volnosti
(Eastic)

Kvantova teorie pole

* kvantova teorie aplikovana na systémy s nekoneé¢nym poctem stupnt volnosti (pole)
a s promennym poctem castic



Kvantova teorie, ...

Kvantova teorie

* matematicky aparat pro popis jevl nad rdamec klasické fyziky (mikrosvét)

Kvantova mechanika

e kvantova teorie aplikovana na systémy s konecnym (a neménnym) poctem stupnd volnosti
(Castic)

Kvantova teorie pole

* kvantova teorie aplikovana na systémy s nekoneé¢nym poctem stupnt volnosti (pole)
a s promennym poctem castic



Stav, stavovy prostor, vinova funkce

Stav

* Uplna informace o systému
* kompatibilni pozorovatelné (dynamické proménné)
* Uplna mnozina kompatibilnich pozorovatelnych
 vysledky méfeni |ag, a;, ...)

» vektor ze separabilniho Hilbertova prostoru (vlastné paprsek = 1D podprostor)

Stavovy prostor
* mnozina vsech stavl

» separabilni Hilbertlv prostor

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Quantum_state

Stav, stavovy prostor, vinova funkce

Separabilni Hilbertovy prostory

* Hilbertlv prostor
* linedrni vektorovy prostor (x+y, cx)
* komplexni
* se skaldrnim soucéinem (x.y — ¢, x.x — Eukleidovskd norma )

* Uplny (Cauchyho posloupnosti jsou konvergentni)
* baze

* X= ), Cc,e, (konecnd suma!)

* ortonormalni baze (e,.eg = §4p)
* separabilni

¢ x= YI% crey (Schauderova baze)

* vzajemna ekvivalence sHP
* reprezentace (X, P, ...)

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Hilbert_space

Stav, stavovy prostor, vinova funkce

Bra-ketova symbolika (Dirac)

* vektory ket a bra
s X — |x)
© X" - (x|

e skalarni soucin
* Xy - (x|y)

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Bra%E2%80%93ket_notation

Stav, stavovy prostor, vinova funkce

L, prostory

 kvadraticky integrovatelné funkce
* Jpnlo)]?d™x < 400

e separabilni Hilbertlv prostor
* o) =¢:R" > C
© Ylo) = [rn " (e (x)d"x

* fyzikalni pohled

* reprezentace pomoci vinovych funkci (proc?), X-reprezentace
* pfipadn=3(n=6,9,..)

* interpretace vinové funkce: fRn lp(X)|?d™"x = (p|p) =1 = |@(x)|? je hustota pravdépodobnosti ...

» faze vinové funkce (viz téZ poznamka o reprezentaci stavu paprskem v HP vyse)

[wiki] [wiki]



https://en.wikipedia.org/wiki/Square-integrable_function
https://en.wikipedia.org/wiki/Wave_function

Dynamické proménné a operatory

klasicky pohled
* meéfitelné veliciny (r, p, E,, Ep,z, o)
* A =A(r, p)

kvantovy pohled
* samosdruzené operatory (A): A = A%, specidlné (p|Ag) = (Ay|p)
 méfitelné hodnoty — spektrum: A|p) = A|p)

* Ajevzdy redlné
» diskrétni a spojita ¢ast spektra, Cisté spojité spektrum
« stfedni hodnota veli¢iny v zadaném stavu ({p|@) = 1): A = (p|4|p)

* princip korespondence

- A=f(B,C)=>A=f(BC)
« X=rAP=—ilVAA=A(rp)=A4=A(r —ihV)

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Observable

Dynamické proménné a operatory

Kompatibilni / nekompatibilni dynamické proménné (pozorovatelné)
* komutdtor operatorl: [4,B] = AB — BA

* relace neurcitosti: AaAb > 1/2|(p||4, B||0)| (plp) = 1)

* kompatibilita
* komutujici operatory — kompatibilni pozorovatelné
* nekomutujici operatory — nekompatibilni pozorovatelné



Hamiltonuv operator a Schrodingerovy rovnice

Klasicka Hamiltonova funkce (1 ¢astice)
c H@ P =L

» celkova energie systému

Hamiltonlv operator (1 ¢astice, X-reprezentace)

ihV)?
2m

el +V()———A+V(r)

* operator celkové energie systému

* soucet operatoru kinetické a potencidlni energie

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Hamiltonian_(quantum_mechanics)

Hamiltonuv operator a Schrodingerovy rovnice

Stacionarni Schrodingerova rovnice

* obecné: H|)) = E|y)
e stacionarni stavy
* (mozné / pripustné) vysledky méreni celkové energie systému
* Ustfedni rovnice kvantové chemie

* X-reprezentace, 1 Castice: —%Az/;(?) + V(OY(T) = EP(7)
* parcidlni diferencialni rovnice
* okrajové podminky: kvadraticka integrovatelnost i, tedy i\ — 0 pror — +oo, ...
* ... vybiraji pripustné (méritelné) hodnoty energie (kvantovani energie, energetické spektrum)
» diskrétni a spojita ¢ast energetického spektra (v ramci kvantové chemie nds zajima jen diskrétni ¢ast, proc?)
* zakladni stav a excitované stavy

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Schr%C3%B6dinger_equation

Hamiltonuv operator a Schrodingerovy rovnice

Nestacionarni Schrodingerova rovnice

+ obecné: (1) |Y(1)) = ih~ (1)
e Casovy vyvoj
* kdy hraje v kvantové chemii roli? (Casové proménny Hamiltonian, fotochemie)
* X-reprezentace, 1 ¢astice: —%Az,b(?, t) + V(AOY@, t) = ih%z/z(?, t)
* parcidlni diferencialni rovnice
* okrajové podminky: kvadraticka integrovatelnost i (jako v pripadé stacionarni SchR, ) — 0 pro r — +00)
« podateéni podminka: Y(7,t = 0) = (1)
* jednoznacné reseni, kvantovy determinismus (srovnej s klasickym determinismem)



Kvantova chemie

Zakladni obsah

* feSeni stacionarni Schrodingerovy rovnice pro atomy a molekuly
* jen elektrony, atomova jadra vstupuji do hry jako ,, parametry” (Bornova-Oppenheimerova separace)
» celkova energie (zavisla na konkrétnich polohdch jader), nadplocha potencidlni energie (PES)
» zpravidla jen zakladni elektronovy stav (proc?, kdy jsou nutné i excitované stavy?)

 dalSi manipulace s PES
* rovnovazné geometrie
* harmonické vibrace
* termodynamika (v harmonické aproximaci)

» dalsi manipulace s vinovymi funkcemi
» vypocet vlastnosti (permanentni elektrické a magnetické momenty, polarizovatelnost, ...)

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Quantum_chemistry

Kvantova chemie

Hlavni problémy
* mnohocasticové systémy specialné se chovajicich Castic

* nutno pouzit numerické metody (analytické metody funguji jen v ,,ucebnicovych”
prikladech) ...

e azpravidla i metody priblizné

* nutna podminka: vypocetné vykonny pomocnik — (super)pocitace
* komplikovana sw reseni mimo moznosti , béznych” uzivatel(

* nastésti existuji (pocitace i sw)
e sw reseni vyzaduji ale netrivialni znalosti, i kdyz jsou pouzivana metodou , Cerné” Ci ,Sedé
skrinky”
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