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Cvi£ení 4. 5. 2022

Téma: Spin, vodík, etc.
Spin

Uvaºujme je²t¥ maticovou reprezentaci operátor· spinu 1/2, konkrétn¥ sx.
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. Vypo£ítejte vlastní £ísla a stavy matice sx.

. Vyuºijte O =
∑

i λi|i〉〈i| pro zp¥tný výpo£et maticové reprezentace operátoru.
. Jak bude vypadat matice sx, pokud v p°ede²lém vzorci pouºijeme bázi vlastních

stav· sx?
. Jak bude vypadat matice sz, v bázi vlastních stav· sx?
Maticové elementy sou°adnic pro atom vodíku

V minulém cvi£ení jsme zmi¬ovali, ºe interakci hmoty s elmag. zá°ením je v kvan-
tové mechanice moºné p°ibliºn¥ popsat pomocí dodate£ného £lenu Hamiltoniánu, který
obsahuje n¥jakou sloºku sou°adnice (x, y, z). Pro zji²t¥ní, zda zá°ení m·ºe zp·sobit p°e-
chod z jednoho stavu (|I〉) do jiného (|F 〉), jsou d·leºité maticové elementy 〈I|V ′|F 〉, kde
V ′ je práv¥ dodate£ný £len Hamiltoniánu (typicky nazývaný porucha). Pro vodík známe
n¥kolik spektrálních tzv. sérií, p°echod· z jednoho stavu do niº²ího (emise zá°ení). V
minulém cvi£ení jsme si nazna£ili, ºe nejsou moºné v²echny p°echody, ale je nutná zm¥na
l o jedna. Kvantové £íslo m m·ºe z·stat stejné, nebo se o jedna zm¥ní. Zm¥na n m·ºe
být libovolná, proto také existují série p°echod·.

Za£neme se základním stavem vodíku Ψ100.
. Ov¥°te normalizaci Ψ100.
Nyní budeme uvaºovat sou°adnici x = r sin θ cosφ, a pro snadn¥j²í výpo£et funkci

f = r sin θeiφ.
. Bude st°ední hodnota f nenulová pro základní nebo jiný stav vodíku?
Uvaºujme maticový element 〈R10Y

0
0 |r sin θeiφ|R21Y

m
l 〉.

. Jaké jsou hodnoty l a m pro které bude integrál nenulový?

. Maticový element vypo£t¥te, nejprve nap°. radiální £ást, potom úhlovou.
Pro rychlíky: Ov¥°te 〈R10|R31〉 = 0.
Uºite£né vzore£ky
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cos θ sin θeiφ.

x = r sin θ cosφ, y = r sin θ sinφ a z = cos θ.
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Vodík pomocí gausovky

Uvaºujme, ºe elektron v potenciálu vodíkového jádra se nepohybuje ve funkci ψ0 =∼
exp(−r/a0), ale ve funkci ψ = Nexp(−αr2). Hodnotu α je²t¥ nebudeme de�novat, pos-
tupn¥ najdeme optimální z hlediska energie.

Pozn. Takovéto gausovky se masov¥ pouºívají jako báze pro elektronové vlnové funkce

p°i kvantových výpo£tech. D·vod je ten, ºe pokud vynásobíme dv¥ gausovky, dostaneme

op¥t gausovku, coº velmi zjednodu²uje výpo£ty maticových element·.

Nicmén¥ je jasné, ºe ψ není p°esnou funkcí základního stavu.
. Jaký vztah bude platit mezi 〈ψ0|H|ψ0〉 a 〈ψ|H|ψ〉? (H je Hamiltonián vodíku.)
Nyní postupn¥ najdeme 〈ψ|H|ψ〉 jako parametr α.
. Normalizujte ψ.
. Zap·sobte operátorem kinetické energie T = − ~2
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na |ψ〉 a výsledek

p°eintegrujte s 〈ψ|.
. Vypo£t¥te 〈ψ|V |ψ〉 jako funkci α.
Výsledkem je energie jako funkce α, diskutujte závislost 〈T 〉 a 〈V 〉 na α.
. Derivací najd¥te minimum E(α) a hodnotu energie v minimu porovnejte s energií

p°esného °e²ení.


