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Obecny princip poruchovych metod

Problém
* problem Py ma znamée reseni y,

* hledamé reseni y(&) problému P(e) = P, + AP (&), kde AP(¢) - Oproe — 0
[AP(g) = eP’]

Reseni
 predpokladame, Ze feseni y(&) je analytické v ¢, tedy Ze je mlZeme psat ve formé
(konvergentni) Fady y(&) = X1, Yy £* (Taylorova fada)

* koeficienty Y, (alespon prvnich n) ziskdme dosazenim do problému P(¢)

* rady poruchového vypoctu
« y(e) =Y, =y, (pfiblizeni fadu 0)
s V(&) my, =Yroo Y ¥ =Yy + Yie =y, + Yy (pFiblizeni fadu 1)
s () =y, =Y Yk =Y, + Ve + Yye? =y, + Yy + Y,e2 (pFiblizeni fadu 2)
e atd.



Obecny princip poruchovych metod

Pouziti

* kvantova mechanika

» staciondrni poruchovd metoda (stacionarni SR)

* kvantova chemie: Rayleighova-Schrédingerova metoda (napf. slabé mezimolekulové interakce), Mgllerovy-Plessetovy
metody (poruchové zahrnuti dynamické korelace elektrond) atd.

* teorie rozptylu
* nestacionarni poruchova metoda (nestaciondrni SR)
* interakce latky s elektromagnetickym zarenim

* kvantova teorie pole
* srazky elementarnich ¢astic (Feynmanovy diagramy)

 dalsi obory ...



llustracni priklad

Problém
« problém P(e):y3 —y+e=0
* problém Py:y3 —y =0

e tfi(zndma) feseni: yy =0,y = 1

Reseni P odpovidajici y, = 0
* y(&) = i Vi e = yo + Ly Ve = Xi2) Yiee”
« y(e) =Yg+ Yoe? + Va3 + -
e y2(e) = (V1e+ Y262 + V3e3 + - ) Yie+ Vo2 + Y33 + ) = V2?2 + 2V Vo83 + -+
o y3(e) = (Y2 + 21 Y3 + - )Yie + Vo2 + Va3 + ) = VPed3 + -
c (VPe3+-)—(Me+Yoe? +Yae3+)+e=0
s Y2 -Y)ed —Yoe?+(1—-Y)De+ =0



llustracni priklad

Reseni — pokra¢ovani

o (Y2 —Yy)e3 —Yoe2 4+ (1 —Y)e+

ey =¢e+ed+ -

* Yo=0
* I =€
* Y2 =¢€



Stacionarni poruchova metoda v kvantové
teorii
Problém

e problém P(e): H|Y,) = EylY,), H=H,+ Hp = H, + €H;
* problém Py: ﬁ0|¢0a> = EOa|1/10a>,

Reseni
* chx) — |l/)a(g)> — Z;cl_ioo gqujka>
* E, = Ey(e) = Z?c-ioo gkgka

* (ﬁo + 51:1\1)(21200 €k|qjka>) = (thioo ekgka)(ZZi"o 8k|kaa>)

(ﬁo + 5H\1)(|q’0a> +&|Wig) + ) = (Eoq + €10 + - )(|Wog) + €|W1a) + )

[wiki]


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

Stacionarni poruchova metoda v kvantové
teoril
Reseni - pokradovani
* (ﬁo + gﬁl)(|w0a> + g|lIJ1a) + ) — (8061 + ggla + "')(lLPOa> + g|LIJ1a) + )
© Hy|Woa) + (ﬁ0|q11a) + H\1|L110a>)3 + - = el Woa) T (E0alPia) + E1a|Poa))e + -

* rad 0: (dle ocekavani) ﬁo|lP0a> = Eoa|Poa) {1Poa) = 1Y0a), Eoa = Eoa}

« Fad1: Hy|Wie) + Hi|Wou) = Eoa|Pia) + E1a|Poa)




Stacionarni poruchova metoda v kvantové
teoril
Energie (korekce 1. fadu)

© Ho|Wia)+ HilYoa) = EoalWia) + E1al¥oa)

‘ Q’IJO“lHjOqul“Z + (Woal Hi1Woa) = Eoa(Poa|¥ia) + Eia Q/JOaWJOaz
EOO((VJOalLPla) 1

* Sia = (1/10a|ﬁ1|¢0a>

* Eqg = Ejqg = Eoq + €14 = Egq + €(¢0a|ﬁ1|1/)0a> = Epq + (¢0a|ﬁp|l/10a>



Stacionarni poruchova metoda v kvantové
teorii
VInova funkce (korekce 1. tadu)

* Ho|¥W1a) + Hiloa) = Eoal¥ia) + Er1alPoq)

* Wia) = Z5Z0 Sy 1op)

* bez Ujmy na obecnosti: co(m) =0 (Wi4|¥0q) =0

T 0 1 0 1
« HoX3%, 0(53)|1/103> + Hi[Y0q) = Eoq I oC( )|1/J03> + E1alPoa)

* {oy Ao BfZ0 cop Wop) + (oy | Arlhoa) = Eoa THZo ca (oy$op) + Exa (Woy [thoa)

o) o ':O
Eoy X0 € élﬁ)ﬁ/fo)/llpoﬁ) By ay
Spy




Stacionarni poruchova metoda v kvantové
teoril
VInova funkce - pokracovani

* (WoylHo ThZo cag Wop) + (Woy 1L Woa) = Eoa B5Z0 cap Yoy [Wop) + Exa (Woy [thoa)

5 8oy =0
Eoy ZEOOO 6(11[3@/’0]/“/)0[?) By ay
Sgy

1 = 1
¢ Eoy + (Woy |H1 [Woa) = 5 Eoa

(1) (1P0y|ﬁ1|¢oa)
ay -

Eoa—Eoy

<¢0y|H1|1P0a)

¢ |1P1a) - Z;/_OOO

v£a

|lp0y>

* [ ha) & [Wra) = [Poa) + E1Wra) = [hoa) + E¥1a) = = = [Poa) + 275, <¢°EV'HP"”°“>|¢OV>
14

*a




Konec lekce 6.



