Matematické vyjadreni Schrodingerovy rovnice

Hledéni vlastnich hodnot energie znamena fesit Schrodingerovu rovnici ve tvaru Hy = By, kde &
je hamiltonian daného systému predstavujici celkovou energii systému. Pokusime se ho nyni
odvodit na zakladé postulatl kvantové mechaniky. Zakladem je vyjadrit véechny velic¢iny pomoci
polohy nebo hybnosti.

Operator 5 polohy je jednoduchy: 3= x, pro operator hybnosti plati: 2, =—z‘ﬁ§—x, tzn. Ze vektor

hybnosti je mozné psat ve tvaru: p= —:ﬁ{ . V uvedenych vztazich predstavuje i imaginarni
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ednotku a %= . redukovanou Planckovu konstantu.

Symbol gr—x znaci tzv. parcialni derivaci podle proménné x. Je to podobny symbol jako symbol %.

Rozdil je v tom, Zze symbol % se pouziva u funkci jedné proménné, zatimco ;‘E se pouziva u funkci

X
vice proménnych - tj. funkci, které jsou zavislé napf. na x i nat (nebo na x, y, zi t - jako napr.
vinova funkce).

Skutecnost, ze ve vztahu pro x-ovou slozku hybnosti vystupuje tento symbol bez udané funkce
je v poradku: g, je totiz operator, ktery se bude teprve aplikovat na ur¢itou funkci!

Pro vypocCet hamiltonianu systému si staCi uvédomit, ze predstavuje celkovou energii systému,
tj. H=T+1/, kde T znali operator kinetické energie a ir operétor potencialni energie. Z klasické

fyziky vime, ze kinetickou energii &, |ze psat ve tvaru &, = —mv = —m(v +v +v3) = —(px +.?-’y +Pz)

Dosazenim do hamiltonianu a nahrazenim operatoru hybnosti dostaneme:
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Posledni Gprava vyplyva z vlastnosti imaginarni jednotky i: :* = (—:‘f =-1.

Nyni je uz mozné fedit Schrodingerovu rovnici ve tvaru Hy = Evw . Redeni zde nebudeme uvadét
z nékolika ddvodu:

1. Schrédingerova rovnice je parcialni diferencidlni rovnice, jejiz feSeni je bez prislusné
teorie z diferencialniho a integralniho poCtu nemozné predvést;
2. postup feSeni velmi silné zavisi na tvaru hamiltonianu daného systému;

Tj. pGjde-li napf. o jednorozmérny pripad, tfirozmérny pfipad, stav s nulovou potencialni

energii, stav s nenulovou potencialni energii, ...
3. pIné feSeni neni pro dalsi vyklad nutné.

Zastavime se pouze u nasledujiciho aspektu Schrédingerovy rovnice. Podle konkrétniho
fyzikalniho problému (systému castic) se mizZe reseni vyrazné zjednodusit. Obecna Schrédingerova
rovnice je zavisla jak na prostorovych souradnicich, tak na ¢ase. Tyto Ctyfi souradnice (tfi prostorové
a jedna Casova) vystupuji jednak v hamiltonidnu daného systému a jednak ve vinové funkci:
w=wix, r.2,t]. Tato vinova funkce se bude tedy vyvijet jak v Case, tak v prostoru. Popsat ¢asovou
Byr(x, y. 2, 1)

zménu této funkce je mozné pomoci derivace:

, . Buwlx, y =t p AT L .
Zapis M znamena parcialni derivaci funkce w=w(x,»,z.t] podle ¢asu.
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Jinym zplsobem je mozné v ramci kvantové mechaniky popsat ¢asovou zménu néjaké funkce
pomoci operatoru ¢asové zmény (jednoho z postuldtd kvantové mechaniky). Dostaneme tak:
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LW=EHw(x,y, zt), Pravé jsme popsali dvéma rlznymi zplsoby c¢asovou zménu funkce
1

w=wix, p.2,t)1. Oba dva zplsoby musi byt ale identické, takze je mozné psat:
By (x, p, 2,1 1
a1k

Pri feSeni této rovnice se vétSinou (pokud to fyzikdlni situace pripousti) vyresi problém
v jednorozmérném pripadé (tedy v tom nejjednodussim) a teprve poté se zobecni (uz analogickym

vivs

E;tflix,y,z,ffj .

Pokud se tedy omezime na jednorozmérny prfipad s tim, Ze budeme feSit jen tzv.
Schrédingerovu Casovou rovnici (tj. bude nas zajimat pouze vyvoj daného fyzikalniho systému

v zavislosti na Case), pak jednoduchou matematickou Upravou dostaneme zﬁw=ﬂ[r)|zy[tj}.

Tato rovnice patfi mezi ta nejjednodussi vyjadreni Schrédingerovy rovnice.
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