Elektron v kostce

Verze MS-2010-11-02, malé aktualizace 2013-10-22, 2019-10-19.

Vypocet pripustnych energii a stavi elektronu v krychli. Takova situace by zhruba
odpovidala zcela volnému elektronu v kubickém monokrystalu [1].
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1 Model

elektron v krychli o hrané L
e uvnitf se mize volné pohybovat: £, =V =0
e ven se nemize vibec dostat: E, =V = 400

e cil: vypocitat pripustné stavy a energie elektronu uvniti krychle

Obrazek 1: Elektron uzavieny v krychli o hrané L.

2 Popis energie systému

e Zde systém = elektron.
e Energie systému = energie elektronu.
e Nejprve popiseme energii systému/elektronu v CM = Classical Mechanics.

e Potom popiseme energii systému/elektronu v QM = Quantum Mechanics, pii-
¢emz k prechodu CM — QM pouzijeme princip koresponence.

e Pozndmka: postup [CM — princip korespondence — QM] je zcela obecny a
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2.1 Energie systému v CM

Celkova energie = kineticka energie + potencidlni energie.

E=FE,+E, (1)

Kinetickd energie zavisi na rychlosti, rychlost souvisi s hybnosti (p = m.v).

M2 %

2 2m,

(2)

1
Ey=T=T(v)= §mev2 =

Potencidlni energie zavisi na poloze elektronu (z,y, z); uvnitt krychle V(z,y, z) = 0,
vné krychle V(z,y, z) = +o0.

o ] pro |z| < L/2ANy| < L/2A|z| < L/2
Ef‘V_V@W”*‘{+m pro |z > L2V |yl > Lj2v |z > L2 B

Pro celkovou energii v CM tedy méame:

p2

2m,

E=H=T+V = + V(z,y,2) (4)

Poznamka: rovnici (4) jsme si rovnou zavedli znaceni [E = H, E, =T, E, = V],
které se pak bézné pouziva v QM.

2.2 Princip korespondence
P1i prechodu z CM do QM se bézné pouziva princip korespondence, coz je jeden s po-

stuldti kvantové mechaniky. Postulat je fakt, kterému musime vérit; jeho pravdivost
je dokazana skutecnosti, ze vSechny dosavadni experimenty jsou s nim ve shodeé.

CM | QM CM | QM
r,Y,z '{U\ai/U\)/Z\:x)yaz Pz @:_Zh%
t t=t py | by =—ihg,
m m=m p. | D> =—ihZ

Tabulka 1: Princip korespondence - prevod zakladnich velicin.

Princip korespondence spociva v tom, ze vSechny veli¢iny ve vzorcich z CM nahra-
dime odpovidajicimi velicinami platnymi v QM podle tabulky 1.

Shora uvedend tabulka nam poskytuje navod, jak prevést zakladni veliciny z CM do
QM. V nasem pripadé ale potfebujeme kromé zakladnich veli¢in (Z, 7, 2, m) prevést



Pr+ Py + P

[

p* = (distance in cartesian coordinates) = p,” + 1}_,‘,2 +p.°
7 €1y + €apy + €3p.
= pP=(§-p) = (éip. + Ep, + Gp)t=pl + S+t
-~ — 5 AN AW AN
P = p2+pl+plt=|—-ih—| +|—ih—| +(—ih—
dx dy 0z
— o[ 0° o? d?
P o= W=t =t —
! (0.:'2 Ay 022
P o= —h’A

Obrazek 2: Odvozeni vztahu pro 1/95 Odvozeni je zaloZeno na elementarnich geome-
trickych tvahach a zédkladnich vztazich pro p,,p,,p. z tabulky 1.
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prevodnich vzorct pro jednoduché velic¢iny a geometrickych tvah, jak je ukazano na
obrazku 2.

Nakonec tedy dostavame:

++>:—h2A (5)

Kde A = (8‘9—; + 88—; + ;—;) oznacuje Laplacetv operdtor, ktery lze déale formalné
vyjadrit jako skaldrni soucin dvou operdtori nabla A = V -V, pricemz V =
(8%1, ce %). Zkratky (A, V) se v QM casto pouzivaji. Presnéjsi popis a definice
lze najit naptiklad na cs.wikipedia.org pii hledani vyrazu operdator nabla.

2.3 Energie systému v QM

Nyni jednoduse a primocare prejdeme z CM do QM. Mame odvozenou energii sys-
tému v CM (rovnice 4) a definované vztahy pro prevod do QM (princip korespon-
dence). Takze pouze dosadime do vyrazu pro energii z CM (rovnice 6) prevodni
vztahy dle principu korespondence (tab. 1, rce.5) a dostaneme vyraz pro energii v
QM (rovnice 7):

p2

H =T =

+V ST + Vi(z,y,2) (6)
. .~ —h* [ ®? 0? 0?
H - T = -

+V o (83:2 + oy + 8z2> + V(z,y,2) (7)

Celkovy vyraz pro energii v.QM se nazyva Hamiltonian. Vsimneme si, ze Hamil-
tonidn obsahuje derivace, takze nejde o funkci (funkce prevadi ¢isla na jind cisla),



ale jde o operdator (operator prevadi funkce na jiné funkce). V priipadé CM tedy
dosadime do funkce H ¢islo a dostaneme energii systému. V pripadé QM nelze do
operdtoru H primo dosadit cisla, takze musime postupovat jinak: podle postulati
QM sestavime Schrodingerovu rovnici a energii systému E ziskdme jejim vyTreSenim
— viz déle.

3 Sestaveni Schrodingerovy rovnice

Podle poslutati QM je stav systému plné popsan Schrodingerovou rovnici (SchR;
podrobnéji viz dodatek A): =
HU = BV (8)

V rovnici 8 je Hamiltonian H operator energie systému, E je energie systému a
U je prislusnd vinova funkce/stav systému. Pro sestaveni SchR tedy staci vytvorit
Hamiltonidn H pro dany systém, protoze W a E jsou zatim obecné, neznamé funkce
a hodnoty. Tudiz pouze dosadime H z rovnice 7 do 8:
R [ 02 o? (92
— +
[ (8902 0y? 6 2

>+ V(z,y, 2 )1\11:@1/ 9)

2m,

Fyzikalni tivaha #1 — elektron uvnitf krychle: rovnice 9 se jesté dale zjed-
nodusi, protoze fesime pripad kdy elektron je uvniti krystalu, ¢ili V(z,y,z) = 0:

R [ 0? 0? 0?
[_Qme <6x2 * 0y? * (922)] v=Ev (10)

Fyzikdlni ivaha #2 — elektron na okraji krychle: (a) Z QM i z rovnice
10 plyne, ze vlnova funkce ¥(z,y, z) musi byt derivovatelnd a tudiz spojita. (b) Z
QM je zndmo, Ze kvadrat absolutni hodnoty vlnové funkce ¥(z,y, z) udava hustotu
pravdépodobnosti vyskytu elektronu v daném misté (z, y, z). (¢) Dle naseho modelu
pro elektron vné krystalu plati V(x,y, z) = 400, takze pravdépodobnost vyskytu
elektronu vné krystalu je nulova ¥ (z,y, z) = 0. (d) Jelikoz podle (b,c) je vné krystalu
U = 0 (rovnice 11) a podle (a) musi byt ¥ spojitd funkce, musi byt i na okraji
krystalu ¥ = 0 (rovnice 12) — to je dileZita okrajovd podminka.

U(z,y,z) = 0 pro |z|>L/2V |yl >L/2V|z|>L/2 (11)
U(r,y2) = 0 pro |a| = L/2V |yl = Lj2V|2| = L/2 (12)

4 Vyreseni Schrodingerovy rovnice

V predchozich sekcich jsme sestavili vyraz pro energii naseho modelového systému
H (rovnice 8), ktery prostym dosazenim dévé SchR (H¥ = EW, rovnice 9). Na



zakladé dalsich fyzikalnich ivah a znalosti naseho modelu jsme SchR zjednodusili
(rovnice 10) a odvodili jsme okrajové podminky pro funkci ¥ (rovnice 12). Nyni
tedy muzeme pristoupit k vlastnimu feseni findlni SchR, které uz kupodivu neni
nijak obtizné.

4.1 Nalezeni obecného reseni

Nejprve si vyslednou rovnici jesté jednou opiseme a v klidu se na ni podivame z ¢isté
matematicky:
R [ 0? 0? 0?
— — || ¥ =FEV
[ 2m, (8:52 + 0y? * 072

1. Jedna se o parcidlni diferencidlni rovnici 2.17ddu.

2. Jde o specidlni typ diferencialni rovnice, kterou nazyvame rovnice pro vlastni
funkce a vlastni hodnoty, v niz operator na levé strané (LS) udéld z funkce W
tu samou funkci na pravé strané (PS), ktera se lisi jen konstantou E.

3. Jelikoz je operator na LS relativné jednoduchy, 1ze tuto diferencidlni rovnici
resit odhadem. Na konci pak odhadnuté reseni ovérime dosazenim.

4. Na LS se vyskytuji jen druhé derivace, nejsou smisené, jsou v souc¢tu = mi-
zeme pouzit metodu separace proménnyjch, pri které predpokladame:

U(x,y,2z) = ¥(x)*U(y)* V(z) (13)

5. Pokud plati predchozi bod, rovnice rozpadne na tii ¢asti, coz uz budou oby-
¢ejné diferencialni rovnice:

R?  d?

- — U = B 14
. da? (z) V() (14)
R? d?

“om. fdygll’(y) = E,U(y) (15)
h? d2

- — = E.U 1
S 422 (2) 2V (2) (16)

Budeme pritom logicky predpokladat, Ze celkova energie E by méla byt souc-
tem dil¢ich energii E,, E,, E.:

E=E,+E,+E. (17)

6. Jelikoz jsou vSechny t¥i rovnice zcela shodné, mtizeme funkci W urcit z kterékoli
z nich. Vezmeme napiiklad prvni rovnici (rce 14 = 18):

B2 a2

_Qme dz?

U(z) = E,¥(x) (18)



Zavedeme substituci:

2m.E,
K=" (k> 0) (19)
A méme:
d? 9

Tuto diferencidlni rovnici lze fesit odhadem. Je zfejmé, ze fesenim rovnice musi
byt funkce, ktera je po dvojndsobném zderivovani stejna. Tomu vyhovuji napt.
funkce sinus a cosinus. Takze dostdvame dveé nezavisla fesent:

Uy (z) = Asin(k,z) (21)
Uy(z) = Bcos(k,x) (22)

7. O platnosti obou Teseni se snadno presvédéime dosazenim libovolného ze dvou
reseni (rce 21, 22) do puvodni rovnice (rce 20). Napriklad pro prvni reseni
dostaneme:

dda:Q[A sin(k,r)] = —k2[Asin(k,)]
A(fo[sin(kxq:)] —AR[sin(k,a)
Akz(i[cos(kzx)] = —Ak?[sin(k, )]
—Ak2[sin(k,z)] = —AK[sin(k,z)]

8. Nalezli jsme tedy Teseni nasi SchR — vlnové funkce U(x) (rce 21, 22). Za zminku
stoji jesté par dalsich skutec¢nosti:

(a) Celkové feseni Schr, ¥(x,y, z), 1ze ziskat dle rovnice 13. Zatim ale celkové
feseni odlozime, protoze jsme jesté neuvazovali okrajové podminky, coz
napravime v nasledujici sekci.

(b) ReSenim SchR je i libovoln4 linedrni kombinace obou nezavislych fesen.
Zde existuje analogie s AO a HAO (atomové orbitaly a hybridizované
atomové orbitaly) — AO a HAO jsou ekvivalentni teSeni SchR, pficem?z
HAO jsou LCAO (linedrni kombinace atomovych orbitali) na jednom
atomovém jadre.

(c¢) Konstanty A a B v obou fesenich jsou libovolné. Existence konstant plyne
primo z matematického teseni diferencialnich rovnic. Konstant se lze zba-
vit naptiklad pomoci vhodné normalizace; typicky muzeme pozadovat,
aby celkova pravdépodobnost vyskytu elektronu v pocéitaném prostoru
(zde uvnitt krychle) byla = 1.



4.2 Zapocteni okrajovych podminek

Z ptredchozi sekce mame dvé nezavisla obecna feseni SchR. Obé Teseni ale jesté musi
spliovat okrajovou podminku (viz rce 12), kterd méa pro proménnou x tvar:

[(U(z)=0 pro |z|=L/2] = Y(£L/2)=0 (23)

1. Dosazenim okrajové podminky do prvniho nezavislého feseni (rce 21) dosta-

vame:
U(£L/2) = Asin(k,(£L/2)) = 0 (24)
Asin(k,(£L/2)) = 0 (25)
Protoze [sin(z) = — sin(z)], mizeme +1 vytknout z funkce ven:
+Asin(k,L/2)) =0 (26)

Vydélenim obou stran rovnice £A se zbavime konstanty:

sin(k,L/2) =0 (27)

Protoze [sin(xz) = 0 pro z = nx|, kde n je celé ¢islo, dostavame:
k.L/2 = nm (28)
k.L = 2nm (29)
Nyni provedeme nékolik véci:

(a) Zavedeme kvantové ¢islo n, = 2n.

(b) Uvédomime si, Ze ze n musi byt nejen celé, ale i kladné, protoze v pred-
chozi rovnici 29 obsahuje LS jen kladna ¢isla

(¢) Pro prvni nezéavislé feseni (rce 21) vyjadiime okrajovou podminku (rce
29) pomoci kvantového ¢isla n,, pro které platin =1,2,3... a n, = 2n:

k,L =n,m pron, =2,4,6... (30)

2. Zcela analogicky muzeme dosadit okrajovou podminku do druhého nezavislého
feseni (rce 22) a dostaneme:

kL =nzm pron,=1,3,5... (31)
3. Kombinaci vysledku (feseni 21, 22; okrajové podminky 30, 31) dostdvame:

kL =nzm pron,=1,2,3... (32)



4. Pro obé nezavisld feSeni (rce 22, 21) jsme nalezli okrajové podminky (rce 30,
31). Za zminku stoji jesté nékolik dalsich skutecnosti:

(a) Okrajovou podminku lze vyjadrit zvlast pro prvni feseni (rce 30), zvIast
pro druhé Teseni (rce 31) nebo pro obé feseni dohromady (rce 32).

(b) Pokud vyjadiime okrajovou podminku pro obé feseni dohromady (rce 32),
pak v okrajové podmince plati suda kvantova ¢isla n, = 2,4 ... pouze pro
prvni nezavislé feseni ¥, a licha kvantova ¢isla n, = 1,3... pouze pro
druhé reseni W,.

(¢) Obecnou okrajovou podminku (rce 32) nicméné muzeme vyuzit k vypoc-
teni energie — viz nasledujici sekce.
4.3 Vypocteni celkové energie systému £
V tuto chvili mame:
e nezavislou ¢ast SchR pro nas systém (rce 18)
e dveé nezavisld feseni zminéné ¢asti SchR (rce 21, 22)

okrajové podminky pro obé feseni zvlast (rce 30, 31)

e okrajovou podminku spojenou pro obé feseni dohromady (rce 32)

e rovuici pro vypocet celkové energie £ = E, + E, + E, (rce 17)
Nyni chceme vypocitat celkovou energii systému E':

1. Dosadime do ptivodni rovnice (rce 18) libovolné feseni (naptiklad prvni — rce

21) a s vyuzitim vztahu [% sin(z) = <L cos(z) = —sin(z)] dostaneme vyraz

pro energii F,:

FLQ d2
o @) = EY() (33)
[ A .
o @[Asm(kxx)] = E,[Asin(k,)] (34)
_2}; e(—kg)[Asin(k;xx)] = E,[Asin(k,)] (35)
zﬂ’j _ B, (36)



2. Dosadime do vypocteného vyrazu pro energii (rce 36) okrajovou podminku
(rce 32) a mame energii F, se zauvazovanim okrajovych podminek:

h2k2

E, = L 37
o (37)
h?((n2n*)/L?)

E, = v

* 2m, (38)
I 9

E, = 72meL2 - n; (39)

3. Vratime k nasemu ptvodnimu predpokladu, ze celkova energie je souctem dil-
¢ich energii (rce 17) a ziskdme vyraz pro celkovou energii systému E:

2 9 2_9 2_9
n'mc o,  h'mt ,  hmt

F = E,+FE,+FE, =—— 40
thy 2m,. L2 s 2m,. L2 "y 2m,. L2 e (40)

h2m2 9 9 9
E = o L2 (ny +n, +n3) (41)

4. Nyni méme celkovou energii systému (rce 41), kterd je az na ivodni konstanty
funkei tif kvantovych éisel ng,ny,n,. Za zminku stoji jeSté nékolik dalsich
skutecnosti:

(a)

()

V priitbéhu feseni se ukazalo, ze kvantova cisla mohou byt pouze cela
kladna ¢isla. To znamend, zZe energie elektronu v krychli je kvantovand
neboli mize nabyvat pouze urcitych hodnot. Existence kvantovych ¢isel
jednoznac¢né a primo vyplynula z okrajovych podminek pti popisu naseho
systému.

Z findlni rovnice je vidét, ze kvantova cisla n,,n,,n, by slo nahradit
pouze jednim kvantovym ¢islem n? = n2 +n? +n?. Pak by ovSem nékteré
stavy byly degenerované neboli realizovatelné vice zptisoby. Naptiklad pri-
pustny energeticky stav s n? = 6 by byl 3x degenerovany, realizovatelny
tfemi kombinacemi (n,,ny,n.) = (1,1,2) V (1,2,1) V (2,1, 1).

Zde mame analogii s QM popisem atomu, kde plati v podstaté totéz:

e Energie stavi je kvantovana (u atomu také, pricemz stavy = AO: 1s,
2s, 2p...).

e Existence kvantovych ¢isel plyne z okrajovych podminek (u atomu
také).

e Kvantova cisla lze sloucit do jednoho a dostavame degenerované stavy
(u atomu také, napt. tiikrat degenerovany stav = tii ekvivalentni
orbitaly 2p,, 2p,, 2p.).
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4.4 Sestaveni celkové vinové funkce systému V¥

V tuto chvili mame:

e nezavislou ¢ast SchR pro nas systém (rce 18)
e dvé nezdvisla feseni zminéné ¢asti SchR (rce 21, 22)
e rovnici pro vypocet celkového feseni W (z,y, z) = W(x)¥(y)V(z) (rce 13)

Nyni jednoduse sestavime celkové Teseni SchR, tj. funkci ¥(z,vy, z), podle rovnice
13 = 42, pricemz pro dosazeni pouzijeme napt. prvni nezavislé feseni c¢asti SchR
(rce 21, 43) a za konstanty k,, ky, k., dosadime podle shora odvozenych vztahi (rce
30-32, 44):

U(zr,y,z) = Y(x)*V(y)*V(z) (42)
U(z,y,z) = Asin(k,x)* Asin(k,y) * Asin(k,z) (43)
U(x,y,z) = Asin (WLnxx) * Asin (7TLnyy> x Asin (WZZ z) (44)

Zcela analogickym zptisobem bychom ziskali i Tfeseni slozené z cosinovych funkci
(druhé nezavislé feseni ¢asti Schr — rce 22). Obé nezavisla feseni bychom mohli
dokonce libovolné kombinovat, tj. mohli bychom mit feSeni napf. ze dvou sin-funkci
a jedné cos-funkce. Jedina véc, na kterou bychom si nasledné museli dat pozor je, ze
pro kazdou slozku pak plati jind pripustna kvantovd ¢isla n,, n,,n.: pro sin-funkce
Ny, Ny, M, = 2,4. .. (rce 30) a pro cos-funkce n,, ny,n, =1,3... (rce 31).

4.5 QOvéreni celkového reseni dosazenim

Spravnost celkového Teseni 1ze potvrdit dosazenim do SchR (rce 10):

HU = EU
Za hamiltonian H dosadime z rovnice 8:

o (O, P 0
© 2m,e \ 022 Oy 022

Za celkovou vinovou funkci ¥ dosadime z rovnice 44:

U(z,y,z) = Asin <7TLnx:z:> * Asin (7TLnyy> « Asin <7TZZ z)

Za celkovou energii £/ dosacime z rovnice 41:
hin?
2m,. L2

(n? + ni +n?)

A po na-délku-dlouhych, ale matematicky-jednoduchych vypoctech nakonec zjis-
time, ze levd strana SchR (HW) se rovna pravé (EV).
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4.6 Co jsme vlastné spocitali?

Schrodingerova rovnice. Zvolili jsme velmi jednoduchy systém — elektron uza-
vieny v krychli. Pro tento systém jsme upiné od zacdatku sestavili kompletni SchR
(rce 8, 10):

—

HY = EV
R: [ 02 0? 0?
[_ 2m, <8x2 * 0y? * 5’22” o= BV

Dovolené energie systému FE. Ze SchR jsme vypocitali dovolené energie sys-
tému, v tomto pripadé elektronu. Ukazalo se, ze elektron nemuze mit energii zcela
libovolnou. Naopak, energie elektronu muze nabyvat jen zcela urcitych hodnot — je
kvantovand kvantovymi ¢isly ng,n,,n, (rce 41):

h2r?

- 2m,. L2

(n? +n} 4+ n?)

Dovolené stavy systému W. Ze SchR jsme vypocitali téz dovolené stavy sys-
tému, v tomto pripadé elektronu. Stavy elektronu jsou dle postulati QM popsany
vlnovou funkei ¥(z, y, 2), pficemz hodnota |¥(z,y, 2)|? je tmérnd pravdépodobnosti
vyskytu elektronu v daném misté (x,y, z). Ukazalo se, Ze elektron se nevyskytuje
ve vSech mistech krychle se stejnou pravdépodobnosti. Naopak, pro kazdou dovole-
nou energetickou hladinu je pravdépodobnost vyskytu jind, popsana jinou vlnovou
funkei (vlnové funkee se 1isi jednak tim, jestli obsahuji siny nebo cosiny nebo jejich
kombinaci, jednak kvantovymi ¢isly n,,n,,n, (rce 44):

U(z,y,z) = Asin <7TLnxx> * Asin (7TLnyy> « Asin <7Tanz>

svvs

n, = 1. Pro energii tohoto stavu dostavame:

h2r?

E = QmWLQ (n2 +n. +n?)
h2m?

B o= g (4141
P o_ 3h2 72
- 2m,.L2

Pro sestaveni vlnové funkce si musime nejdiiv uvédomit, ze se musi skladat ze samych
cosinti. Dtivodem je skutecnost, ze mame vsechna kvantova ¢isla rovna 1, coz podle
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vyse odvozenych okrajovych podminek odpovida pravé druhému nezavislému reseni
SchR obsahujicimu cosinus. Takze vinova funkce odpovidajici tomuto stavu je:

™

V(z,y,z) = Acos <7anxx> * A cos <7anyy> x A cos (Lzz)

U(zr,y,z) = Acos <2x) * A cos (Zy) * A cos (ZZ)

Graficky mizeme pravdépodobnost vyskytu elektronu uvniti krychle v nami zvole-
ném stavu, tj. ve stavu popsaném shora uvedenou funkei s kvantovymi ¢isly ng, n,, n.
znazornit napiiklad v programu Jupyter/Python; pritom vyuzijeme shora uvedeny
fakt, Ze pravdépodobnost vyskytu elektronu v daném misté je tmérna |¥(z,y, z)|*

Obréazek 3: Pravdépodobnost vyskytu elektronu uvniti krychle, odpovidajici nejniz-
simu energetickému stavu elektronu, tj. kvantovym cislim n, = n, = n, = 1. Dalsi
energie a stavy si mizeme vypocitat jednoduchou modifikaci prilozenych skripti pro
program Jupyter/Python - viz dodatek B.
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Souhrn

. Vytvorili jsme jednoduchy model - elektron uzavieny v kostce.
. Pro tento model jsme sestavili a vyresili Schrodingerovu rovnici.

. Pti Teseni jsme si demonstrovali obecny postup:

. Tento postup je vyuzitelny i pro analogické slozitéjsi systémy, jako jsou atomy;
u nich jde o elektrony v blizkosti kladné nabitého jadra.

. Prii vypocétu SchR jsme ziskali dvé véci:

e Dovolené energie systému FE.
e VInové funkce systému V.
. Pro energie jsme ukazali, ze dovolené hodnoty £ jsou kvantované, celymi klad-

nymi kvantovymi ¢isly n,, ny, n., pficemz existence kvantového ¢isla vyplynula
z okrajovych podminek.
U atomil je situace analogickd, také tam jsou dovolené energie systému =

energetické hladiny, kvantovany pomoci znamych kvantovych ¢isel n, [, m, s.

. Pro vlnové funkce jsme demonstrovali, ze absolutni hodnoty jejich kvadratu
|U(x,y, z)|* jsou imérné hustoté pravdépodobnosti vyskytu elektronu v daném
misté (x,y, 2).

U atomu je situace opét analogicka, také tam vysledné vlnové funkce (neboli
atomové orbitaly) uddvaji hustotu pravdépodobnosti vyskytu elektront.
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A Postulaty kvantové mechaniky
Stru¢nd a znacné zjednodusend forma nékolika prvnich postulati QM dle [2]:

Postulat I. Stav systému je plné popsan vinovou funkei .

Postulat II. Kazdé pozorovatelné veli¢ing A je pritazen operator A, ktery lze zkon-
struovat pomoci principu korespondence.

Postulaty III, IV, V. Hodnoty veliciny A a prislusejici stavy U lze ziskat vyte-
Senim rovnice AV = AW. Specidlné energie E a energetické stavy U lze ziskat
vyfesenim bezcasové Schrodingerovy rovnice: HWV = EW.

B Doplnkové soubory

Dalsi informace lze najit v doplinkovych souborech:

e Podrobnéjsi rucéné psané odvozeni = JPG-soubory.

e Ovéteni a vypocty v programu Jupyter/Python = HTML-soubory.
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