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Co studuje kvantova teorie?

@ Popis mikrosvéta (atomy, elektrony, fotony) a systémi se srovnatelnymi méFitky.

Pravdépodobnostni (nikoli deterministicky) charakter predpovédi.

@ Stav systému je reprezentovan vektorovym prostorem (Hilbertiv prostor) a vysledek méfeni je nahodna
veli¢ina s rozdélenim danym Bornovym pravidlem.

@ Vinové—casticovy dualismus: interference, difrakce, tunelovani.
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Historicky vyvoj kvantové teorie |

@ 1900 - Max Planck: Kvantovani energie pii feseni spektra zafeni éerného télesa. Energie oscilatori je
diskrétni: E, = n hv. Zavadi Planckovu konstantu h a zaind kvantova revoluce.

@ 1905 - Albert Einstein: Vysvétleni fotoelektrického jevu pomoci fotond (kvant svétla). Energie fotonu E = hv
a prahové chovani hv = ¢ + Kmax-

@ 1913 - Niels Bohr: Model vodiku s diskrétnimi energetickymi hladinami. Kvantové preskoky mezi
stacionarnimi stavy vysvétluji spektralni cary: E, = —13.6 eV -
n

@ 1924 - Louis de Broglie: VInova povaha hmoty: asticim lze prifadit vinovou délku A = h/p. Predpovéd
pozdéji potvrzena difrakei elektronti na krystalech.
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Historicky vyvoj kvan

@ 1925 — Werner Heisenberg: Maticova mechanika. Dynamika vyjadFena operatory a jejich komutatory, fyzikalni
veli¢iny odpovidaji maticim.

@ 1926 — Erwin Schrédinger: Vinovad mechanika a zakladni rovnice ih 1) = I:Iw. Schrédinger ukazal ekvivalenci
vlnové a maticové mechaniky; Dirac pozdéji formuloval obecny operatorovy formalismus.

@ 1926 — Max Born: Pravdépodobnostni interpretace: |'¢1\2 je hustota pravdépodobnosti nalezeni castice.

@ 1927 - Heisenberg: Relace neuréitosti Ax Ap > %: fundamentalni omezeni presného soucasného urceni
nekomutujicich pozorovatelnych.
— Einstein—Podolsky—Rosen : Myslenkovy experiment zpochybnujici ,,uplnost ; otevira
@ 1935 - Ei in—Podolsky—R: EPR): Myslenkovy i hybnujici ,,apl “ QM ira
problematiku provazani (entanglementu) a lokalnosti. Pozdéji testovano Bellovymi nerovnostmi.
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Terminologie: pozorovatelna a souvisejici pojmy

@ Pozorovatelna (observable): fyzikalni veli€ina, kterou lze v principu méFit (napt. poloha, hybnost, energie,
spin).

@ Matematicky: pozorovatelna odpovida Hermitovskému operatoru A = AT na Hilbertové prostoru.

@ Vlastni hodnoty operatoru A predstavuji mozné vysledky méreni.

@ Vlastni stavy |a) operatoru A jsou stavy, ve kterych méa systém presné definovanou hodnotu a dané
pozorovatelné.

@ Méreni: pokud je systém v obecném stavu |v), pak pravdépodobnost vysledku a je dana Bornovym pravidlem:

p(a) = | (alp) |

@ Souvislost s klasickou fyzikou: pozorovatelné v QM zobeciiuji klasické fyzikalni veli€iny, ale jejich algebra je
nekomutativni ([%, p] # 0).
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Operéatory a jejich znaceni

@ V kvantové mechanice kazdé méritelné fyzikalni veliciné odpovida operator.

@ Operatory se znadi pomoci stisky: A %, P, A.

@ Priklady:
@ Operator polohy: £ ¢(x) = x1(x),
@ Operator hybnosti: py(x) = 7ih%w(x),

~ 52
ey B -
@ Hamiltonian: H = st V(%).

@ Vilastni hodnoty operatoru A jsou mozné vysledky méreni:

Ala) = ala).

@ Dualezité vlastnosti:
@ Linearni operatory: A(c |[¢) + B |¢)) = aA |v) + BA|¢),
@ Hermitovské operatory: A= At, maji realné vlastni hodnoty,
@ Unitarni operatory: oto =1, zachovavaji normu (napf. asovy vyvoj).

@ Znaceni pomoci stfisky odlisuje operator od &iselnych hodnot velicin (napf. X vs. x).
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Diracova symbolika (bra—ket notace)

@ Stav systému: |¢)) (tzv. ket) — vektor v Hilbertové prostoru.
@ Dualni vektor: (1| (tzv. bra) — komplexné sdruzeny Fadkovy vektor.

@) = ()T
@ Skalarni souéin (pravdépodobnostni amplituda):
(lv) € C
@ Projektor na stav [t):
) (]

@ Pozorovatelné jako operatory: ocekavana hodnota v stavu [¢)) je
(Ayy = (W Alp)

@ Ortonormalni baze {|n)}: libovolny stav Ize rozvinout

[9) =D caln), D laal®=1

n
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Vinova funkce: vlastnosti, pouziti a interpretace

@ Stav castice (nebo systému &astic) je popsan vinovou funkci (r, t).

@ Pravdépodobnostni interpretace (Bornovo pravidlo):
P(r, t)dT = |(r, l‘)\2 dr

udava pravdépodobnost, ze Castice je nalezena v objemovém prvku dr kolem polohy r.
@ Normalizace:

/ [o(r, )2 dr = 1.

Matematické vlastnosti: fyzikalni stav musi byt normalizovatelny (kvadraticky integrovatelny); u béznych
koneénych potencialil je v spojitd a splhuje prislusné okrajové podminky.

Pouziti: Feseni Schrddingerovy rovnice I:Iw = ih 8¢v uréuje dynamiku systému.

Interpretace: vinova funkce neni pfimo pozorovatelna; pouze |¢|2 ma fyzikalni vyznam.

Pro vice &astic: ¢(ry, r2, ..., t) — obsahuje informaci o korelacich a (anti)symetrii.
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Ultrafialova katastrofa

Klasicka teorie (Rayleigh—Jeansiiv zakon) predpoklada spojité rozdéleni energii elektromagnetického pole.

Hustota spektralni energie pro frekvenci v podle klasické fyziky:

82
u(v, T) = = kg T

Pro vysoké frekvence (v — c0) roste energie — co.
Tento nesmyslny vysledek se nazyva ultrafialova katastrofa.
Experimentalné je spektrum erného télesa koneéné, s maximem pro uréitou vmax a naslednym poklesem.

Rozpor mezi teorii a experimentem ved| Plancka k zavedeni hypotézy kvantovani energie.
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Odvozeni Planckova vztahu pro kvantovani energie

@ Kilasicky model: harmonicky oscilator s energii spojité rozdélenou = nesoulad se spektrem cerného télesa.

@ Planck (1900): hypotéza — energie oscilatorii je kvantovana:
E, =nhv, n=0,1,2,...

@ Pravdépodobnost obsazeni stavu n dana Boltzmannovym faktorem:

_ En_ _ nhy
Pooxe k8T =e k8T
@ Stredni energie jednoho oscilatoru:
_ nhv
E Sl nhrve kg T
(E) = _ nhy
kg T
Z,O,io e "B
@ Vysledek po secteni geometrickych Fad:
E hv
(B = ———
ekBT _ 1

@ Z toho plyne Planckiiv zakon pro hustotu spektralni energie zaFeni Eerného télesa.
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VInové—c¢asticovy dualismus

@ Svétlo vykazuje dvoji povahu:
@ jako vilna — interference, difrakce,
@ jako castice — fotoelektricky jev, Comptoniiv rozptyl.

@ Podobné i hmotné &astice mohou mit vinové vlastnosti.

Dvoustérbinovy experiment: i pri vysilani jednotlivych elektronti vznika interferenéni obrazec.

@ Tento princip je zakladem kvantové teorie a popisu mikrosvéta.
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De Broglieho vinova délka

@ Louis de Broglie (1924): kazdé castici Ize priradit vinovou délku.
@ Zakladni vztah:
A==
p mv

@ Hypotéza potvrzena experimentalné (Davisson—Germer 1927: difrakce elektront na krystalu).

Vlnové—¢asticovy dualismus tedy plati i pro hmotné &astice.

@ Tento princip je kli¢ovy pro vznik kvantové mechaniky a kvantovych technologii (napt. elektronové
mikroskopy).
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Filozofické dusledky vinové—casticového dualismu

@ Kodanska interpretace: kvantovy systém je popsan vinovou funkci, ktera se pfi méreni kolabuje na konkrétni
vysledek. Dualismus odrazi hranici mezi kvantovym a klasickym svétem.

@ Komplementarita (N. Bohr): vina a astice nejsou protikladné, ale komplementarni aspekty reality. Volba
experimentéalniho usporadani uréuje, ktera vlastnost se projevi.

@ Ontologické implikace: otazka, zda je vina realnym fyzikalnim objektem (pole pravdépodobnosti) nebo pouze
nastrojem k vypoctu predpovédi.

@ Heisenbergova neurcitost: dualismus je neoddélitelné spjat s nekomutativni strukturou pozorovatelnych —
nelze soucasné uréit polohu a hybnost s libovolnou presnosti.

@ Alternativni interpretace:

@ Pilotni vlna (Bohm): Eastice ma drahu Fizenou kvantovym potencialem. B L. i
Mnohosvétova interpretace (Everett): dualismus je projevem existence paralelnich vétvi reality.

@ Filosoficky vyznam: dualismus vyzyva klasickou predstavu reality a nuti redefinovat pojmy ,&astice” a ,vlna" v
kvantovém kontextu.
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Dvojstérbinovy experiment |: Gvod

@ Poprvé proveden s paprskem svétla (Young, 1801) — diikaz vinové povahy svétla.

Moderni verze: experiment s elektrony, atomy, dokonce molekulami.

Schéma:
@ zdroj éastic,
@ clona se dvéma stérbinami,
@ detekéni obrazovka.

@ Vysledek: interferenéni obrazec — Eastice se chovaji jako viny.
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Dvojstérbinovy experiment |l: interferen¢ni obrazec

@ Pravdépodobnost vyskytu astice na obrazovce:
2(md
P(0) o cos - sinf |,

kde d je vzdalenost stérbin, A de Broglieho vinova délka.
@ Pokud jsou otevieny obé stérbiny, pozorujeme interferenci, i kdyz astice prichazeji po jedné.

@ Interferuji pravdépodobnostni amplitudy obou alternativ; experiment je pfimym projevem kvantové
superpozice.

@ Pokud se otevre jen jedna stérbina — klasicky rozptylovy obrazec bez interference.
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Dvojstérbinovy experiment Ill: méreni drahy Castice

@ Pokud pFidame detektor a zjistime, kterou stérbinou Eastice prosla:

@ interferencéni obrazec zmizi,
@ dostavame soucet dvou , jednostérbinovych" distribuci.

@ Zavér: ziskani informace o draze (nebo jeji fyzikalni zaznamenani v okoli) vede k dekoherenci alternativ a
potlaéeni interference.

@ Kvantova mechanika: stav za stérbinami je superpozici |) = |11) + [12).

@ V projekénim popisu méFeni se stav podmini na jednu z alternativ |1);); mikroskopicky lze zanik interference
popsat provazanim s detektorem a dekoherenci.
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Dvojstérbinovy experiment IV: experiment se zpozdénou

volbou

@ John Wheeler (1978): ,delayed choice experiment".

Rozhodnuti, zda mérit drahu Eastice, se provede az poté, co Eastice prosla stérbinami.

@ Vysledky jsou konzistentni s kvantovou teorii bez nutnosti predpokladat predem definovanou trajektorii;
pozdéjsi volba neméni jiz zaznamenanou minulost.

@ Dusledek: experiment nepodporuje klasicky obraz Eastice s predem existujici jednoznaénou cestou nezavislou
na méficim usporadani; nejde vsak o zpétné ovlivnéni minulosti.
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Dvojstérbinovy experiment V: kvantova provazanost

Rozsireni: pouziti provazanych &astic.
U provazanych systémi se interference miize objevit v korelacich (napf. po tfidéni koincidenci v kvantovém
mazani); lokalni statistika vzdalené Eastice se samotnou volbou méreni na druhé strané neméni.

Experimenty potvrzuji: superpozice a provazani nejsou jen teoretické konstrukce, ale realné jevy.

Tyto efekty jsou zdkladem pro kvantovou kryptografii a teleportaci.
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jStérbinovy experiment VI: fyzikalni dasledk

Potvrzeni vinove—casticového dualismu.
Kvantova superpozice = fundamentalni vlastnost mikrosvéta.

Interakce s méFicim zarizenim a dostupnost informace o draze ovliviuji koherenci; védomy pozorovatel neni
pro tento efekt nutny.

Experiment demonstruje nutnost pravdépodobnostniho popisu reality.

Praktické vyuziti: ovérovani kvantové koherence v experimentéalnich systémech.
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Dvojstérbinovy experiment VII: filozofické dasledky

Popira klasickou predstavu Eastic s jasné definovanymi trajektoriemi.
Podporuje Kodanskou interpretaci (vina 1) a kolaps pfi méreni).
Alternativni interpretace (Bohm, Many-Worlds) nabizeji odlisné pohledy na ,realitu” experimentu.

V operacionalistickém (zejména kodanském) cteni kvantova mechanika primarné predpovida
pravdépodobnosti vysledki méreni; jiné interpretace davaji odlisny ontologicky obraz.

Filosoficky dopad: hranice mezi ,pozorovatelem" a ,systémem" neni trivialni.
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Bohrtv princip komplementarity

@ Formulovan Nielsem Bohrem (1927) jako filosoficky zaklad kvantové mechaniky.

@ Komplementarita: nékteré vlastnosti kvantového systému se vzajemné vyluéuji, ale dohromady tvofi Gplny
popis.

@ Priklad:

e vinovy obraz — interference, difrakce,
o casticovy obraz — lokalizace, detekce jednotlivych &astic.

@ Volba experimentalniho uspofadani rozhoduje, ktery aspekt se projevi.

@ Princip ukazuje, ze klasické pojmy (vina, Eastice) nelze aplikovat sou€asné, ale musi byt chapany jako
komplementarni.

@ Vyznam: filozoficky ramec pro interpretaci vysledkii kvantové mechaniky (napf¥. dvoustérbinovy experiment).
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Postulat |: Stav systému

@ Stav kvantového systému je popsan vinovou funkci % (r, t).

@ Pravdépodobnost nalezeni castice v objemovém prvku dT kolem r v Ease t:

P(r,t) = |4(r, )% dr

@ Normalizace:

[P ar =1

@ Podminky na 1: spojita, koneéna, jednovyznaéna.

@ Vyznam: vinova funkce obsahuje Gplnou informaci o stavu systému.
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Postulat Il: Pozorovatelné a operatory

@ Kazdé klasické pozorovatelné velic¢iné odpovida linearni Hermitovsky operator v QM.

@ Hermitovskost A = Af zajistuje redlné hodnoty méreni.

Priklady:
@ Poloha: # — nasobeni souradnici,
@ Hybnost: p = —ihV,
@ Energie (Hamiltonian): A = 7§V2 + V(r),
@ Moment hybnosti: [Z = 7ih%, atd.

@ Operatortim lze prifadit ocekavanou hodnotu — priimér vysledki méreni.
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Postulat Ill: Kvantovani vysledkd méreni

@ Méfeni pozorovatelné A vzdy dava eigenhodnoty (vlastni hodnoty) a; operatoru:
Alaj) = ajlaj) -

@ Pokud je systém ve vlastnim stavu |a;), méreni vzdy da vysledek a;.

@ Obecny stav Ize rozvinout do baze {|a;)}:
) =D cilaj) -
i
@ Vysledek méreni je nahodny, s pravdépodobnosti

2
p(a;) = |ql”.

@ Po méreni se vina zkolabuje do prislusného vlastniho stavu (nebo degenerovaného podprostoru).
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Postulat 1V: Ocekavana hodnota

@ Pokud je systém ve stavu v, pak ocekavana hodnota pozorovatelné A je
A = [ Autr o) ar.

@ V Diracové zapisu:

(Ay = (D] Alp) .
@ Ocekavana hodnota odpovida stfednimu vysledku mnoha méFeni na systémech pfipravenych ve stejném stavu.

@ Tento postulat propojuje formalni aparat QM s méfitelnymi veli€inami.
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Vlinova funkce se vyviji podle casove zavislé Schrédingerovy rovnice:

iﬁgw(r, t) = Ai(r, t).
ot

Pokud je A nezavisly na ase:

B(r, t) = pu(r) e Ent/T

Casovy Vyvoj je unitarni a zachovava normu stavu.

Schrddingerova rovnice je zakladni dynamicky zakon QM (analogie Newtonovych rovnic v klasice).
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Postulat VI: Symetrie fermiond (Pauliho princip)

@ Celkova vinova funkce systému identickych fermion je antisymetricka p¥i zaméné dvou Eastic.

@ To znamena:

Pra,rz,...) = —P(r2,r1,...).

@ Z antisymetrie plyne Pauliho vylucovaci princip: dva fermiony nemohou byt ve stejném kvantovém stavu.

Uplatiuje se na elektrony, protony, neutrony a dalsi Eastice s poloviénim spinem.

@ Pro bosony naopak plati symetricka vinova funkce (Bose—Einsteinova statistika).
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Stav kvantového systému |: zakladni pojmy

Stav systému v kvantové mechanice je popsan vinovou funkci 3 (r, t).
Alternativni popis pomoci stavového vektoru |¢) v Hilbertové prostoru.
12

Pravdépodobnostni interpretace: |1 (r, t)|“ udava hustotu pravdépodobnosti nalezeni Eastice.

Normalizace:

[ 1wt 0P ar =1

@ Stav systému obsahuje veskerou dostupnou informaci o chovani Eastice &i vicecasticového systému.
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Stav kvantového systému |I: Hilbertéiv prostor

Hilbertiiv prostor H je Gplny komplexni vektorovy prostor se skalarnim soucinem.
Stav systému = prvek tohoto prostoru, |¢) € H.

Skalarni soucin: (¢|y) € C.

Norma stavu: (¢|y) = 1.

Bazové stavy {|n)} tvofi ortonormalni bazi:
2
[y =3 cnlm), D lenl® =1,
n n

@ Rozvoj umoziuje interpretaci: |c,|2 = pravdépodobnost nalezeni systému ve stavu |n).
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Stav kvantového systému |ll: operatory a pozorovatelné

@ Ocekavana hodnota operatoru A:

Kazdé méritelné mnozstvi (pozorovatelna) odpovida Hermitovskému operatoru A.
Vlastni hodnoty A jsou mozné vysledky méfeni.
Vlastni stavy |a) definuji situaci, kdy ma systém presné hodnotu a.

Pravdépodobnost vyskytu vysledku a pfi méreni ve stavu |¢):

p(a) = | (aly) 2.

(Ay = (P Aly).

@ Stav systému tak slouzi jako vychozi bod pro vsechny vypocty méritelnych velicin.
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Stav kvantového systému IV: principialni Gvahy

Kvantové mechanicky stav neni ,draha Eastice” jako v klasice, ale distribuce pravdépodobnosti.
Vlnovéa funkce zakédovava superpozice stavil: systém miize byt soucasné v nékolika stavech.
Stav je ovlivnén mérenim - kolaps vinové funkce do jednoho z moznych vysledkd.

Pro vice Eastic: nutnost respektovat symetrie (fermiony - antisymetrie, bosony - symetrie).
Stav nese informaci o korelacich a kvantovych jevech (entanglement, interference).

Klasicky limit: pro i — 0 nebo velka kvantova Eisla se stav priblizuje klasickému chovani.
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Stav kvantového systému V: shrnuti a disledky

Stav kvantového systému je popsan vinovou funkci ) nebo stavovym vektorem |¢).
Pravdépodobnostni charakter je fundamentalni — pouze |'sz|2 ma primy fyzikalni vyznam.
Meéritelné veli€iny odpovidaji Hermitovskym operatorim, jejichz spektrum uréuje mozné vysledky.
Stav systému se miize vyvijet unitarné (Schrédingerova rovnice) nebo kolabovat pfi méreni.

U vice &astic je nutno respektovat symetrie (Pauliho princip, Bose—Einsteinova kondenzace).

Dasledky:
@ vysvétleni atomovych struktur a spekter,
@ ziklad pro kvantovou statistiku,
@ kli¢ k modernim technologiim (kvantova elektronika, kvantové poéitani).
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Hilbertiv prostor v kvantové mechanice

@ Hilbertiv prostor H je kompletni komplexni vektorovy prostor se skalarnim soucinem.

Obsahuje vSechny pripustné stavy systému: |) € H.

Vlastnosti:
@ linearni struktura: a|y) + b |¢) € H,
@ existence normy: ||¥|| = /(¥|¢),

@ dplnost: kazda Cauchyovska posloupnost ma limitu v #H.

@ Hilbertiiv prostor je matematickym ramcem, kde probiha cela kvantova teorie.

Kvantova teorie 2026 — zimni semestr
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Baze v Hilbertové prostoru

@ Baze {|n)} je mnozina stavil, z nichz Ize slozit libovolny stav |).

@ Rozvoj obecného stavu:

[¥) = cnln), cn=(nly).

@ Podminka Gplnosti baze:

S iny (nl = 1.

@ Pro spojité proménné (napt. polohu):
) = [t 1 de [ 1) (xl dx= 1.

@ Volba baze zavisi na fyzikalni situaci (vlastni stavy polohy, hybnosti, energie...).
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normalita a ortogonalita stavi

@ Duva stavy |¢), |4) jsou ortogonalni, pokud:
(oly) = 0.
@ Pokud navic (¢|v) = 1, mluvime o ortonormalni bazi.

@ Ortonormalni baze {|n)} spliuje:
(mln) = Smn-

@ Vyhody:
@ jednoduché vyjadreni pravdépodobnosti: |c, |2 = | (n]y) |2,
@ snadné pouziti pri vypoctu oéekavanych hodnot.

@ Ortogonalita zajistuje nezavislost stavii — rizné vlastni stavy jednoho Hermitovského operatoru jsou vzdy
ortogonalni.
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Schrédingerova rovnice |: historicky kontext a motivace

1926 — Erwin Schrédinger hledd matematicky popis vinové—casticového dualismu.
Inspirace: de Broglieho hypotéza A = h/p, analogie s klasickou vinovou rovnici.

Cil: vytvofit rovnici, ktera urcuje €asovy vyvoj vinové funkce ¥ (r, t).

Schrédinger kombinoval:

2
@ klasickou energii E = zp—m +V,
@ kvantové operatory £ = ihd;, p = —ihV.

@ Vysledek: casové zavisla Schrodingerova rovnice.
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Schrédingerova rovnice |l: ¢asové zavisla forma

@ Obecny tvar:
15} N
ih—(r, t) = Hy(r, t).
ot

@ Hamiltonian (operator energie):
2

~ I 2
H=——V° 4 V(r1t).
2m

@ Cleny rovnice:
@ hOtyp — popis Casového vyvoje,
] —%Vz — kineticka energie Castice,
@ V(r, t)y — potencialni energie.

@ Schrddingerova rovnice je nerelativisticka, plati pro pomalé astice (v < c).
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Schrédingerova rovnice |ll: ¢asové nezavisla forma

@ Pokud je potencial nezavisly na case, Ize pouzit separaci proménnych:
_ —iEt/h
P(r t) = é(r) e .
@ Dostavame casové nezavislou Schrédingerovu rovnici:

Ag(r) = E¢(r).

@ Vyznam:

@ ¢(r) — stacionarni prostorova &ast vinové funkce,
@ E — energie vlastniho stavu (eigenvalue Hamiltonianu).

@ Kilicové pro Feseni kvantové mechanickych systémii: jama, oscilator, atom vodiku.
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Schrédingerova rovnice |V: zakladni priklady

@ (Castice v nekoneéné potencialové jamé (1D):

@ Reseni:

@ Harmonicky oscilator:

Martin Tomas (ZCU

V(x) =0 (0 < x < L),

bn(x) =

\/%sin (—"IX) s

1 2

V(x) = 3mw X2, En:hw(n+1).

Kvantova teorie

V = oo jinak.

n?r2h?

T 2me2

2

Oba priklady ukazuji kvantovani energie — pfimy disledek Schrédingerovy rovnice.

2026 — zimni semestr
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Schrédingerova rovnice pro vodikovy atom

@ Hamiltonian pro elektron v poli jadra (proton, naboj +e):

hZ 2

I

2me 4meqr '
@ Casové nezavisla Schrédingerova rovnice: .
F(r) = Ew().

@ V kulovych soufadnicich (r, 6, ):

n? 13(za>+ 1 a(,06)+ 1 o2 &2 P
- ——(rr— — | sin6— _ | = = .
2me \ r2 Or or r2sin 96 20 r2sin2 6 9p2 4meqr

@ Separaci proménnych: (r, 0, ¢) = ne(r)yt["((g’ ©)-

@ Vysledna energie:
13.6eV

E, = S n=123,..

@ Vyznam: presné vysvétluje spektralni cary vodiku (Balmerova, Lymanova série).
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VInové funkce vodikového atomu

@ Reseni v kulovych soufadnicich ma tvar:
Ynem(r, 0, ©) = Rag(r) Y7 (6, ).
@ Radialni cast R,y (r):

2 £ 2
Rop (1) o (;) e*'/<"ao)L54_+;_l(f’> )

nag nag

kde ag je Bohrilv polomér a L jsou asociované Laguerrovy polynomy.
@ Uhlova east Y'(0, ¢):

YZm(G, @) — sférické harmonické, uréuji prostorové rozlozeni pravdépodobnosti.

@ Kvantova é&isla:

@ n=1,2,3,... (hlavni kvantové é&islo),
@ ¢=0,1,...,n— 1 (vedlejsi kvantové &islo),
@ m= —¢,...,+L (magnetické kvantové &islo).

@ Vyznam: tvar orbitalii (s, p, d, ...) vychazi pfimo z ¥,pp,-
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Hydrogen Probability Density

Series:n=1to 4
All l and +m combinations

Labels: n, 1, m

distribution.
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Schrédingerova rovnice V: vlastnosti a dasledky

Rovnice je linearni — umoznuje superpozici reseni.
Rovnice je unitarni — vyvoj zachovavéa normu [ ||2dT = 1.

Vysledkem FeSeni je pravdépodobnostni rozdéleni, nikoliv deterministicka trajektorie.

Umoznuje vysvétlit:

@ stabilitu atomii (vodik, spektralni Eary),
@ chemické vazby (molekulové orbitaly),
@ kvantové jevy: tunelovani, interference, kvantizaci energie.

@ Omezeni: plati jen v nerelativistickém ramci.
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Schrédingerova rovnice VI: problém nerelativistického tvaru

Rovnice vychazi z klasické energie E = p2/2m + V.

Plati pouze pro v < ¢ (pomalé éastice).

Nedokaze zahrnout relativistické efekty ani spin pfirozenym zptisobem.

P¥i vysokych energiich nebo v poli silného potencialu je nutno pouzit relativistickou teorii.

Prechod k relativistickému popisu vede k novym rovnicim: Klein—Gordon a Diracova.
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Schrodingerova rovnice VII: Klein-Gordonova rovnice

@ Vychazi z relativistické energie: E2 = p2c? + m3c?.

@ Kuvantizace vede na Klein—Gordonovu rovnici pro skalarni Eastice:

1 92 o2 m2c?
EXT- IR R

@ Je relativisticka a popisuje skalarni (spin-0) pole; problém jednocasticové interpretace spociva v tom, Ze jeji
konzervovana hustota neni pozitivné definitni. V QFT je tato potiz odstranéna interpretaci ¢ jako pole.

@ Pouzitelna zejména pro spin-0 bosony.
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Schrédingerova rovnice VIII: Diracova rovnice

@ Dirac (1928) spojil kvantovou teorii se specialni relativitou a zahrnul spin 1/2.

@ Rovnice:
(ihy" 0y — me)y = 0.

@ Zahrnuje Etyslozkovy spinor ) a maticové operatory v/ .

Prirozené vysvétluje spin elektronu a predpovida existenci antiéastic.

@ Diracova rovnice popisuje relativistické fermiony; po kvantovani Diracova a elektromagnetického pole tvofi
jejich interakce zaklad QED.
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Kolaps vinové funkce |: popis jevu

@ Kvantovy systém je popsan superpozici stavii:

[y =>cla), Xlal*=1.

i

@ Pii méFeni pozorovatelné A s vlastnimi stavy |a;):

@ vysledek a; nastane s pravdépodobnosti p(a;) = |ci|2,
@ kolaps vinové funkce: systém prejde do stavu |a;).

@ Matematicky:
lai) (ail¥)
Ve@)

@ Proces kolapsu neni popsan Schrédingerovou rovnici — vyzaduje samostatny postulat.

%)
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Wave
Function On observation

U B wave function "collapse”

Pasition in Space Position in Space
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funkce Il: interpretace a disledk

Kodanské pristupy: kolaps se pouziva jako pravidlo pro aktualizaci stavu pfi méreni; jeho ontologicky status
neni v riiznych kodanskych formulacich jednotny.

Mnohosvetova interpretace: kolaps neexistuje, systém se vétvi do paralelnich svéta.
Bohmova mechanika: ¢astice ma trajektorii, vinova funkce je pilotni vina, kolaps neni potreba.

QBism: kolaps = aktualizace znalosti pozorovatele, nikoliv objektivni proces.

Filosofické disledky:

@ problematika , méreni" v kvantové mechanice,

@ role pozorovatele v uréovani reality,

@ otazka, zda je kolaps fundamentalni, nebo emergentni jev.
@ Experimentalni testy Bellovych nerovnosti vylu€uji sirokou tfidu lokalnich teorii se skrytymi proménnymi a
potvrzuji kvantové korelace; samy nerozhoduji mezi standardnimi interpretacemi QM.
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Schrodingerova rovnice IX: shrnuti

Schrédingerova rovnice je zakladni dynamicky zakon nerelativistické kvantové mechaniky.
Casové zavisla a nezavisla forma slouzi k feSeni riznych problémi (stacionarni vs. dynamické).
Rovnice vysvétluje kvantovani energie, stabilitu atom& a mnoho fyzikalnich jevi.

Je omezena nerelativistickym ramcem — nutnost rozsireni (Klein—Gordon, Dirac).

Schrédingertiv formalismus je stale fundamentalnim nastrojem pro chemii, fyziku pevnych latek a kvantovou
technologii.
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Pauliho vylucovaci princip |

@ Princip antisymetrie: stav libovolné Eastice musi respektovat transformace soufadnic (posunuti, rotace,
inverze).

@ Pro &astice s poloviénim spinem (fermiony) plati, ze celkova vinova funkce méni znaménko pfi zaméné dvou
Castic:
W(...,x,-,u.,xj-,...): 7\1/(..4,)<j,...,x,-,...).
@ Pokud by dva fermiony byly ve stejném kvantovém stavu, antisymetricka vina by se zrusila = W = 0.

@ Vysledek: dva fermiony (napf. elektrony) nemohou obsadit tentyz kvantovy stav — to je Pauliho vylugovaci
princip.
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Pauliho vylucovaci princip Il: dva elek

@ Uvazujme dva nerozlisitelné elektrony ve stavech |n1) a |n2).

@ Symetricka kombinace:
[n1, n2,S) = % (In1) |n2) + [n2) [n1)) -

@ Antisymetricka kombinace:
[n1, n2, A) = % (In1) [n2) — |n2) [n1)) -

@ Pokud ny = na, antisymetricka funkce |n, n, A) mizi = nelze obsadit tentyz stav dvéma fermiony.

@ Tento princip vysvétluje existenci parovani elektronti v orbitalech (s opaénym spinem).
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Pauliho vylucovaci princip Ill: Slatertiv determinant

@ Dirac (1929) ukazal, ze antisymetrii pro N fermioni lze vyjadFit determinantem:

Png (xa) Py (x2) o0 tng (xn)

1 [¥n0a)  na02) oo Y Oov)
WA(X;I,...,XN):W : : . : .

Yy (1) Gy O2) o Wny )

@ Pokud by dva radky (dva elektrony ve stejném stavu) byly totozné, determinant = 0.

@ Slateriiv determinant zarucuje automaticky antisymetrii viiéi zaméné éastic.
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Pauliho princip IV: disledky pro strukturu atomi

Elektrony obsazuji orbitaly v pofadi rostouci energie (Aufbau princip).

Kazdy orbital miize byt obsazen maximalné dvéma elektrony s opaénymi spiny.

Vysledek: elektronové konfigurace prvkii (napf. H: 1s1, He: 1s2, Li: 1s22s%, ).

Pauliho princip vysvétluje periodickou strukturu Mendélejevovy tabulky a chemické vlastnosti prvki.

V kombinaci s Hundovym pravidlem uréuje multiplicitni struktury zakladnich stavi atomd.
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Relace neurcitosti |: Gvod a vyznam

Werner Heisenberg (1927): nékteré fyzikalni veliiny nelze uréit soucasné s libovolnou presnosti.
Motivace: experimenty s difrakci a interferenci elektronfi — omezeni poznani na kvantové drovni.

Obecna myslenka: &im presnéji zmérime polohu Eastice, tim méné presné zname jeji hybnost, a naopak.

Relace neuréitosti neni omezenim mérici aparatury, ale fundamentalni vlastnosti prirody.
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Relace neurcitosti Il: odvozeni z komutatorf

@ Obecna formulace (Robertson—-Schrédinger):
AALB > (A B]|

@ AA=/(A2) — (A)2 - smérodatna odchylka.

@ Pro polohu £ a hybnost py:

Rh]=ih = AxAp > L.

@ Odvozeni vyuziva Schwarzovy nerovnosti v Hilbertové prostoru.
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Relace neurcitosti Ill: varianty

@ Cas—energie:
AE At > h.

Neni primo odvozena z komutéatoru, ale souvisi s dobou Zivota nestabilnich stavii.

@ Uhlova hybnost—iihel:
AL; Ap >

\Y
Nt

@ Spinové komponenty (Pauliho matice nekomutuji):
AS AS, > LI(S:)].

@ Obecné: relace plati pro libovolné dvojice nekomutujicich pozorovatelnych.
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Relace neurcitosti I1V: fyzikalni dasledky

Nelze soucasné presné uréit polohu a hybnost &astice — zanik pojmu klasické trajektorie.

Stabilita atomi: elektrony nemohou ,spadnout” na jadro, protoze by tim porusily relaci neurditosti.
Tunelovéni: castice ma nenulovou pravdépodobnost nachazet se v oblasti zakazané klasicky.
Kvantové fluktuace: i ve vakuu existuji nulové oscilace poli.

Relace neuréitosti vysvétluji jemnou strukturu atom a chovani elektronti v pevnych latkach.
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Relace neurcitosti V: experimentalni aspekty

@ Difrakce elektronii na §térbiné:
Ax = Sirka stérbiny, Ap, ~ h/Ax.

Optické experimenty (Heisenbergtiv mikroskop) ilustruji limity sou¢asného méreni.

Moderni aplikace:

@ spektroskopie nestabilnich jader (Sirka spektralni ¢ary souvisi s AEAt),
@ kvantova kryptografie (princip neuréitosti chrani prenos informace).

@ Relace neurditosti se staly i praktickym nastrojem k odhadu Fadii veli¢in v mikrosvété.
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Relace neurcitosti VI: filozofické diisledky

@ Popiraji klasickou predstavu determinismu (Laplacetiv démon neni mozny).

@ Neuréitost neni pouze nedokonalost méficiho pristroje; vyplyva ze struktury kvantovych stavi a
nekomutujicich pozorovatelnych.

Spojeno s Kodanskou interpretaci: méreni hraje aktivni roli pfi urceni vysledku.

Alternativni interpretace:
@ Bohmova mechanika — deterministické drahy, neurcitost jako disledek skrytych proménnych.
@ Mnohosvétova interpretace — neuréitost jako projev vétveni stavii.

@ Relace neurditosti zasadné méni filozofické pojeti kauzality a reality v mikrosvéteé.
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Relace neurcitosti VII: shrnuti

Obecna forma: AAAB > 1(([A, B])|.
Zvlastni pripad: Ax Ap > h/2.
Relace neuréitosti jsou jadrem kvantového popisu — zadné ostré trajektorie v mikrosvété.

Dasledky: stabilita atomil, tunelovani, fluktuace, Sirka spektralnich car.

Vyznamné i v technologii: kvantova kryptografie, laserova fyzika, nanotechnologie.
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Volna ¢3

stice |: ivod a Hamiltonian

@ Volna castice = Eastice bez potencialu:
V(r)=0
@ Hamiltonian: 5 5
~ p h
A=t -1 g2
2m 2m

@ Schrddingerova rovnice:
) [
ih—ap(r,t) = ——V¢Y(r, t).
t 2m

@ Fyzikalni vyznam: model pro elektron v kovu (aproximace), Sifeni neutront &i atomi v prostoru, astice v

urychlovaéi.
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Volna castice Il: rovinné viny

@ Ansatz: (r, t) = Aei(k-r—wt)
@ Dosazenim do Schrddingerovy rovnice:
R2k?
E=hw=—.
2m

@ Vlastni stavy Hamiltonianu jsou rovinné viny, charakterizované vinovym vektorem k.

Tyto stavy nejsou normalizovatelné v obvyklém smyslu — pouziva se Diracova delta-normalizace.

@ Interpretace: &isty hybnostni stav s presné uréenou hybnosti p = hk.
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Volna castice Ill: vinové baliky

@ Rovinna vlna neni lokalizovana — nelze ji pfimo interpretovat jako &astici.

@ Fyzikalné relevantni jsou vinové baliky:
(e, t) = /A(k)e’(""‘“”) d3k.

@ A(k) — vahova funkce (Fourierova transformace), uréuje rozlozeni hybnosti.

Vlnovy balik je lokalizovany a umoznuje definovat stfedni polohu a hybnost.

@ Casovy vyvoj baliku ukazuje Sireni (disperzi).
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Volna ¢astice IV: grupova a fazova rychlost

@ Rovinna vina: faze se sifi rychlosti

w hk
Vg2 = — = —.
faz P om
@ Vinovy balik: obalka se $ifi grupovou rychlosti:
dw hk P
Vg = —= — = —,
EYP T gk m

@ Grupova rychlost odpovida klasické rychlosti Eastice.

Fazova rychlost miize byt vétsi nez ¢ — neni fyzikalné vyznamna pro prenos informace.

@ Tento rozdil je zasadni pro interpretaci vinové-&asticového dualismu.
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Volna castice V: Heisenbergovy relace a sifeni baliku

@ Sifka vinového baliku v prostoru a v hybnostnim prostoru splauje:
Ax Ap > h
X —.
p= 2

@ Cim vice je balik lokalizovan, tim vice se rozsifuje jeho spektrum hybnosti.

@ V case dochazi k disperzi baliku:

t) = 0)\[1+ i ;
ox(t) = ax(0) 2mo2(0) )

@ Prakticky diisledek: volna &astice se nikdy nechova jako klasicka bodova &astice, vzdy se ,rozmazava“.
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Volna ¢astice VI: shrnuti a vyznam

Hamiltonian volné &astice: A = p2/2m.
Vlastni stavy: rovinné viny, vhodné k popisu hybnostnich stavii.
Fyzikalni popis vyzaduje vinové baliky — lokalizované superpozice.

Grupova rychlost = klasicka rychlost castice, fazova rychlost fyzikalné irelevantni.

Volna éastice je idealni model pro ilustraci:
@ Fourierovy analyzy stavil,
@ principu neurcitosti,
@ kvantové dynamiky bez potencialu.
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Céastice v potencialové jamé |: Gvod

@ Model: astice hmotnosti m uzaviena v jednorozmérné oblasti délky L.

0, 0<x <L,
\4 =
) {oo, jinak.

@ Potencial:

@ Fyzikalni interpretace: elektron v Gzkém nanodratu, neutron v jadFe, obecny model pro kvantové
nanostruktury.

@ Cil: vyFesit Schrédingerovu rovnici a zjistit, jaké jsou povolené energetické hladiny a vinové funkce.
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Castice v potencialové jamé |l: Schrédingerova rovnice

@ Casové nezavisla Schrddingerova rovnice:

h2 d24(x)
2m  dx2

+VE)B(x) = Ev(x).

@ Voblasti 0 < x < L je V(x) = 0, rovnice se zjednodusi:

h2 d24(x)
2m  dx2

= E¢(x).

@ Prepiseme:
i + K2y =0, k=,/2mE
dx2 - - n2 "

@ Obecné Feseni: Y(x) = Asin(kx) + B cos(kx).
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Castice v potencialové jamé Il1: okrajové podminky

@ Vinova funkce musi byt nulova tam, kde potencial — oo:
$(0) =0, (L) =o.
@ Z podminky (0) = 0 plyne B = 0.

@ Z podminky (L) = 0:
sin(kl) =0 = kL=nmw, n=1,2,3,...

@ Kvantovana vinova disla:

@ Vinové funkce:
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Castice v potencialové jamé IV: normalizace

@ Normalizaéni podminka:

[ rata =1,
o

@ Dosadime v,(x) = Ay sin (%)

L nmx
\A,,\z/ sin? ( Gl ) dx = 1.
o L
L n L
/ sinz( 7r>(>dx:—.
[ L 2

|A |2L 1 A
- = = = —.
"2 " L

@ Integral:

@ Z toho:

@ Koneény tvar:
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Céastice v potencialové jamé V: energie

@ Energie pro vinové &islo k, =

k2 n?n2n?

Ep =
2m 2ml2

., n=1,2,3,...

@ Energie je kvantovana — pouze diskrétni hodnoty jsou povolené.

@ Zakladni stav (n = 1) ma nenulovou energii:

w2 h2

1T 2w

@ Zero-point energy: &astice nikdy nemiize mit nulovou energii — diisledek relace neurcitosti.

@ \Vyssi stavy (n=2,3,...) maji energie n?-krat vétsi.
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Castice v potencialové jamé VI: interpretace

|4n(x)|? udava rozdéleni pravdépodobnosti nalezeni &astice.

V zakladnim stavu (n = 1) je maximum uprostred jamy.

Vyssi stavy maji vice uzléi (mista, kde je pravdépodobnost nulova).
Pocet uzlti = n — 1.

Podobnost s stojatymi vinami na struné — kvantizace podminek.

Energie i vinové funkce jsou diisledkem okrajovych podminek a kvantové povahy Eastice.
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Castice v potencialové jamé VII: fyzikalni aplikace

Elektrony v kovu: priblizeni Fermiho plynu (volné elektrony v, krabici®).
Nanostruktury: kvantové jamy, kvantové draty, kvantové tecky.

Jadra atomii: model potenciélové jamy pro nukleony.

Ukazuje fundamentalni principy kvantové mechaniky:
@ kvantovani energie,
@ nenulova zakladni energie,
@ vyznam okrajovych podminek.
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Céastice v potencialové jamé VIII: shrnuti

Model ,particle in a box" je didakticky i fyzikalné klicovy.

Reseni Schrédingerovy rovnice vede k diskrétnim energiim a sinusovym vinovym funkcim.
Zakladni stav ma nenulovou energii (zero-point energy).

Kvantovani vyplyva z okrajovych podminek — fundamentalni rozdil od klasické fyziky.

Model ma Siroké uplatnéni od mikroskopickych systémi po nanotechnologie.

Martin Tomas (zC Kvantova teorie 2026 — zimni semestr 79 /240



3D potencialova jama |: Gvod

@ Model: castice hmotnosti m uzaviena v krychlové oblasti o strané L.

@ Potencial:
Vi, y,2) = o, 0<x<L 0<y<L 0<z<lL,
Y oo, jinak.
@ Schrddingerova rovnice:
R,
—av P(x,y,2) = E¥(x,y, 2).

@ Pouziti: model elektronii v krystalové mfizce, v kovové krychli, kvantové krabice (quantum dots).
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3D potencialova jama |l: separace proménny

@ Rovnice je separovatelna:
p(x,y,2) = X(x)Y(y)Z(2).

@ Dostavame 3 nezavislé rovnice pro X, Y, Z:

X K2X Y K2y i K2z
-z thkXx=0, dy—2+y =0, —S+kZ=o

@ Reseni je analogické 1D jamé:

Xy (x) = \/%sin (@) ,

a obdobné pro Yy (v), Zp, (2).

Kvantova teorie 2026 — zimni semestr

81 /240

Martin Tomas (ZCU



3D potencialova jama lll: vinové funkce a energie

@ Celkova vlnova funkce:

2\3/2  /nemx\ . (nywy\ | [ nzmz
by« (2) i () (22 an (7).

@ Energetické hladiny:

h2n2

2mL2

En,, (nf + n§ + nf) .

ny,nz =

@ Kvantova é&isla:
Nx,ny,n; =1,2,3,...

@ Kazdy trojrozmérny stav je popsan trojici celych &isel.
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3D potencialova jama IV: degenerace hladin

o Energie zavisi jen na souctu nf + n}% + nf.
Rtizné kombinace kvantovych Eisel mohou davat stejnou energii.

Priklad:

Q@ Ei12=FE121=E1.1-
@ Tato hladina ma degeneraci 3.

@ Degenerace roste s energii — vyssi hladiny maji vice kombinaci (ny, ny, nz) se stejnym souctem Ctvercii.

@ Tento jev je dalezity pro statistické vlastnosti elektronovych systémi (Fermiho energie).
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3D potencialova jama V: shrnuti a vyznam

3D jama je zobecnénim 1D modelu na trojrozmérny prostor.

Reseni se provadi separaci proménnych — sinusové funkce v kazdém sméru.
Energetické hladiny jsou urceny trojici kvantovych &isel (ny, ny, nz).
Degenerace hladin je disledek izotropie krychlové jamy.

Vyznam: zakladni model elektronii v kovech, nanostrukturach a kvantovych teckach.
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Kvantovy harmonicky oscilator I: tvod

@ Potencial:

@ Modeluje:

@ kmity atomi v molekulach,
@ vibrace krystalové mrizky (fonony),
@ aproximace libovolného minima potencialu.

@ Schrddingerova rovnice:
K2 d?y(x)
2m  dx?

+ %mwzxz'd)(x) = E¢(x).
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Vyznam parametru w v harmonickém oscilatoru

@ Potencial:
V(x) = %mwzxz

@ W je kruhova frekvence oscilatoru (Gihlova frekvence kmita).
@ Klasicka mechanika:

w = \/%, x(t) = Acos(wt + ¢).

Cim VEtsi w, tim strm&jsi je potencial — Eastice kmita rychleji kolem rovnovazné polohy.

Kvantova mechanika:

@ Energetické hladiny jsou odstuphované po hw,
@ Zakladni energie:

@ w tedy uréuje jak casovy vyvoj oscilatoru, tak kvantovy energeticky spektrum.
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Kvantovy harmonicky oscilator Il: algebraické reseni

@ Zavedeni tvorivého a anihilacniho operatoru:

R mw (A i A) K mw (A i A)
a=/— |\(X+—p), a =/—|x——p).
2h mw 2h mw

@ Komutator:

@ Hamiltonian:

@ Energie:
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Kvantovy harmonicky oscilator Ill: vinové funkce

@ Vlastni funkce:

wn(x) (mw)1/4 1 H( g ) _%xz
x)=|— — T2 x)e s
" wh V2nn! " n

kde Hj jsou Hermitovy polynomy.

@ Symetrie: liché funkce pro licha n, sudé pro suda n.
‘2

Pravdépodobnostni hustoty |1s(x)|* vykazuji rostouci poéet uzld s n.

@ Limitni chovani: pro n > 1 prechod ke klasickému rozdéleni (princip korespondence).
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Kvantovy harmonicky oscilator IV: vyznam

@ Fundamentalni model kvantové mechaniky.

@ llustruje:
@ kvantovani energie,
@ nenulovou zakladni energii Eg = %hw,
@ algebraické metody Feseni (tvorivé/anihilaéni operatory).

@ Aplikace:
@ fonony v pevnych latkach,
@ molekularni vibrace,
@ kvantova optika (kvantovani elektromagnetického pole).
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Atom vodiku |: Hamiltonian

@ Elektron (hmotnost me, naboj —e) v Coulombové poli protonu:

@ Schrddingerova rovnice:

A (r) = E(r).

@ Prirozeny popis v kulovych soufadnicich (r, 8, ).

Martin Tomas (zC

Kvantova teorie 2026 — zimni semestr 90 / 240



Atom vodiku Il: separace proménny

@ Ansatz:
D(r, 0, 9) = Rag(r) Y7 (0, ¢).

@ Rovnice se rozdéli na:
@ radialni rovnici pro R,y(r),
@ ahlovou &ast Y[7(0, ) = sférické harmonické.

@ Kvantova é&isla:
n=1,2,3,..., £=0,1,...,n—1, m=—4£,...,+L.
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Atom vodiku Ill: energie a degenerace

@ Energie zavisi pouze na n:

n =

13.6eV
PE

Kazda hladina n ma degeneraci n? (kombinace £ a m).

Priklad:

@ n =1: jen 1s stav.
@ n=2:2s, 2py, 2py, 2p; (celkem 4).

@ Degenerace odrazi symetrii Coulombova potencialu.
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Atom vodiku IV: radialni funkce a orbitaly

@ Radialni &ast: .
2r _ 2041 2r
Rustr) ox (=) o/ (20,

nag nag

kde ag je Bohriiv polomér, L jsou Laguerrovy polynomy.

@ Uhlova &ast: sférické harmonické Y;"(6, ).

Orbitaly: s, p, d, ... tvary vychazeji z |{nem|3.

@ Vyznam: kvantova &isla uréuji strukturu periodické tabulky a chemické vazby.
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Atom vodiku V: vyznam a aplikace

Atom vodiku = jediny viceéasticovy systém resitelny presné v QM.

Zaklad pro kvantovou teorii atomil, molekul a pevnych latek.

Vysvétluje spektralni éary (Lymanova, Balmerova, Paschenova série).

Poskytuje vychozi priblizeni i pro slozitéjsi atomy (metody perturbaci, Hartree—Fock).

Ustredni role ve vyvoji kvantové teorie i modernich aplikacich (lasery, astrofyzika).
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Tunelovy jev I: objev a historicky kontext

1928 — George Gamow pouzil kvantovou mechaniku k vysvétleni alfa rozpadu.
Alfa astice neméa dostatek energie, aby klasicky prekonala Coulombovu bariéru jadra.
Presto se pozoruje jeji inik — Gamow ukazal, ze Eastice miize tunelovat skrz bariéru.

Tunelovy jev se stal prvnim ditkazem, Zze kvantovad mechanika zasadné méni klasickou predstavu pohybu
Castic.
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Tunelovy jev II: princip

@ Schrddingerova rovnice umoziuje Feseni i v oblasti, kde £ < V/(x).

@ V klasickém priblizeni: castice se odrazi, v kvantové mechanice vina postupné exponencialné klesa uvnit¥
bariéry.

@ Pokud je bariéra koneéné siroka, vina za ni znovu nabyva nenulové hodnoty — Eastice miize projit.

Pravdépodobnost priichodu = nenulova, i kdyz klasicky zakazana.

@ Tunelovani je Cisté kvantovy efekt, bez klasické analogie.
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Tunelovy jev IIl: model potencialové bariéry

@ Bariéra vysky Vg a sitky a:

0, x<0,
V(x) =q Vo, 0<x<a,
0, x> a.

@ (astice s energii E < Vp:
Ae* 4 Be=R*  x <0,

P(x) = Ce"* + De™ "™, 0<x<a,

Fe'kx, x> a.
@ Konstanty:
2mE 2m(Vo — E
o e (Vo ) '
h h
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Tunelovy jev IV: pravdépodobnost priichodu

@ Resenim rovnice s okrajovymi podminkami ziskdme pfenosovy koeficient (pravdépodobnost tunelovani):
V2 sinh2(ka) | ~*
~ (14 Yosinh®(xa) .
4E(Vo — E)
@ Pro vysoké bariéry nebo siroké bariéry aproximace:

T e—2ma Vv2m(Vo — E)

s = .

h

Cim vy3si Vo a &m Sirsi a, tim mensi pravdépodobnost tunelovani.

@ Tunelovani neni nikdy pfesné nulové, pokud bariéra neni nekonecna.
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Tunelovy jev V: fyzikalni interpretace

@ Tunelovani neni ,preskoceni bariéry", ale prostup kvantové viny skrz zakazanou oblast.

Vlna za bariérou je zeslabena, ale stale nenulovd — moznost detekce Eastice.

@ Relace neurditosti: pfesné omezeni hybnosti a polohy vede k nenulové pravdépodobnosti v zakazaném
regionu.

@ Tunelovani je fundamentalni pro stabilitu hvézd, jaderné reakce i technologické aplikace.
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Tunelovy jev VI: aplikace

Jaderna fyzika: alfa rozpad (Gamowiiv objev), faze v jadrech hvézd.

Elektronika: tunelové diody, tunelové tranzistory.

Mikroskopie: rastrovaci tunelovy mikroskop (STM) — rozliSeni na Grovni jednotlivych atomii.
Biologie: tunelovani protonti a elektronli v enzymatickych reakcich.

Astrofyzika: termonuklearni reakce v jadrech hvézd, které by klasicky nebyly mozné.
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Tunelovy jev VII: shrnuti

Tunelovani je jev umoznujici €astici proniknout pres potencialovou bariéru i pro E < Vp.
Popsan Gamowem pro alfa rozpad (1928).
Matematicky: feseni Schrédingerovy rovnice s koneénou bariérou — prenosovy koeficient T.

Aproximace: T =~ e—2nra

, exponencialné citlivé na vysku a Sirku bariéry.
Aplikace: jaderna fyzika, mikroelektronika, STM, biologie.

Tunelovy jev je jednim z nejcistSich ditkazd odlisnosti kvantové a klasické fyziky.
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Interpretace kvantové mechaniky |: prehled

@ Kvantova mechanika je matematicky presna, ale fyzikalni vyznam vinové funkce 1 lze chapat riizné.

@ Hlavni interpretace:

Kodanska interpretace — Niels Bohr, Werner Heisenberg.
Mnohosvetova interpretace (Many-Worlds) — Hugh Everett (1957).
Bohmova mechanika (pilotni vina) — David Bohm, Louis de Broglie.
Relacionalni interpretace — Carlo Rovelli.

QBism — Chris Fuchs, Riidiger Schack.

@ Kazda interpretace odpovida na otazku: ,,Co znamena vinova funkce a kolaps?"
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Interpretace Il: Kodanska

Formovana Bohr—Heisenberg (20. léta 20. stol.).
Stav systému je popsan 1), ale vysledek méreni je nahodny.
Méreni zpiisobi kolaps vinové funkce do jednoho z vlastnich stavi.

Princip komplementarity: vina a Eastice nejsou protiklady, ale rtizné aspekty reality, zavislé na
experimentalnim usporadani.

V matematice: Bornovo pravidlo

p(a) = | al) |2

uréuje pravdépodobnost vysledku a pfi méFeni operatoru A.
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Interpretace IlI: Mnohosvétova (Everettova)

@ Hugh Everett (1957): zadny kolaps vinové funkce neexistuje.

PFi méFeni se vesmir vétvi na paralelni ,svéty”, v kazdém je realizovan jeden vysledek.

@ Matematicky: celkovy stav po méFeni je superpozice systém+4méfici pFistroj:

[) IMo) — Zci laj) [M;) .

@ Kazda vétev existuje realné, my vnimame pouze jednu.

Vyhoda: deterministicka evoluce, zadny zvlastni postulat kolapsu.

@ Nevyhoda: obtizna fyzikalni interpretace ,realnosti paralelnich svéta.
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Interpretace IV: Bohmova mechanika (pilotni vina)

@ Louis de Broglie (1927), dale rozvinul David Bohm (1952).
@ Castice ma vzdy dobfe definovanou polohu r(t).
@ Vinova funkce 3)(r, t) piisobi jako pilotni vina, ktera vede trajektorii Castice.
@ Rovnice pohybu:
dr h Vi
— = —-9%—.
dt m P
@ Vysledky méreni jsou deterministické, ale prakticky nerozlisitelné od standardni QM.

@ Nevyhoda: netrivialni nelokalnost (Bellovy teoremy).
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Interpretace V: Relacionalni QM

Carlo Rovelli (90. léta 20. stol.).

Stav systému nema absolutni vyznam, ale existuje pouze ve vztahu k jinému systému.
Vlnovéa funkce je nastrojem popisu relace mezi objektem a pozorovatelem.

Kolaps je relativni — zalezi, kdo a co povazujeme za mérici systém.

Cil: vyhnout se paradoxiim typu Schrédingerovy koéky redefinici pojmu ,realita".
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Interpretace VI: QBism (Quantum Bayesianism)

Chris Fuchs, Riidiger Schack (2000+).

Vlnovéa funkce 1) nepopisuje objektivni realitu, ale subjektivni védomosti pozorovatele.
Bornovo pravidlo neni fyzikalni zakon, ale rozsireni Bayesovy statistiky.

Pravdépodobnosti jsou vypovédi o ocekavani pozorovatele, nikoli o ,skuteéném' stavu svéta.
Kolaps je pouha aktualizace znalosti, nikoliv fyzikalni proces.

Pristup blizky informatické a epistemologické interpretaci kvantové mechaniky.
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Interpretace VII: shrnuti a srovnani

Kodanska: standardni, pracuje s kolapsem, probabilisticka.
Mnohosvétova: deterministicka, zadny kolaps, paralelni svéty.
Bohmova: realisticka trajektorie Eastice, vinova funkce jako ,pilot".
Relacionalni: stav existuje jen relativné k pozorovateli.

QBism: ¢ = subjektivni znalosti pozorovatele.

Spoleény rys: matematicky formalismus je stejny, lisi se jen interpretace vyznamu ).
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Interpretace kvantové mechaniky: filozofické dopady

@ Realismus vs. instrumer

@ Realistické interpretace (Bohm, mnohosvétova) tvrdi, ze v popisuje objektivni realitu.
@ Instrumentalistické (Kodan, QBism) berou 1) jen jako nastroj pro predpovédi.

@ Determinismus vs. indeterminismus:

@ Bohmova a mnohosvétova interpretace — determinismus.
@ Kodanska interpretace — nahodnost je fundamentalni.

@ Kauzalita:

@ V QM je porusena klasicka predstava striktni kauzality,
@ vysledky méreni jsou pouze pravdépodobnostni.

@ Lokalita a provazani:

@ EPR paradox a Bellovy nerovnosti ukazuji, ze priroda neni lokalné realisticka.
@ Experimentalné potvrzené — svét je ne-lokalni na kvantové drovni.

@ Dopad: kvantova mechanika redefinuje pojeti reality, poznani a hranice deterministického popisu pFirody.
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Aplikace kvantové mechaniky I: tvod

@ Kvantova mechanika neni jen abstraktni teorie — stoji za vétsinou moderni technologie.

@ Bez kvantové mechaniky bychom nerozuméli:
@ vlastnostem pevnych latek,
@ polovodiciim,
@ lasertim,
@ supravodivosti,
@ kvantovym poéitaéiim.

@ Cilem této &asti je ukazat propojeni teorie a praxe.

Martin Tomas (zC Kvantova teorie imni semestr 111 / 240



Aplikace II: polovodice a elektronika

@ Zakladni elektronické soucastky (diody, tranzistory, integrované obvody) funguji na bazi kvantové fyziky.

@ Klicové principy:
@ Zakazané pasy a povolené energetické pasy (kvantova teorie pevnych latek).
@ Rizeny tok elektronti mezi pasy — spinani a zesileni signalu.

@ Vsechny moderni poéitage, mobily a internet by bez kvantové mechaniky neexistovaly.
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Aplikace Ill: lasery a kvan

@ Laser (Light Amplification by Stimulated Emission of Radiation):

@ vyuziva princip stimulated emission, popsany Einsteinem (1917).

@ foton miize vyvolat emisi dalsiho fotonu se stejnou energii, fazi a smérem.
@ Aplikace laserti:

@ medicina, opticka vlakna, méFeni vzdalenosti, priimyslové rezani.

@ Kvantova optika: studium svétla na Grovni jednotlivych fotonti — zaklad kvantové komunikace.
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Aplikace IV: supravodivost a supratekutost

@ Supravodivost (Onnes 1911): nulovy odpor pfi nizkych teplotach.

Vysvétleni: Cooperovy pary a kvantové kolektivni stavy elektrond.

Praktické vyuziti:

@ magneticka levitace (vlaky Maglev),
@ MRI pristroje,
@ kvantové obvody (Josephsonovy prechody).

@ Supratekutost: kapalny hélium p¥i T < 2.17 K — proudéni bez viskozity.
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Aplikace V: kvan

@ Kvantové pocitace:

@ vyuzivaji qubity v superpo: a entanglement,
@ slibuji revoluci v kryptografii, optimalizaci, simulaci molekul.

@ Kvantova kryptografie:
@ bezpeény prenos informaci diky principu neuréitosti a nemoznosti kopirovat qubit.

@ Kvantové senzory:
@ extrémni citlivost na zmény magnetického a gravitaéniho pole.

@ Tyto aplikace spojuji nejabstraktné&jsi principy QM s technologickou praxi.
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Aplikace VI: shrnuti a motivace

@ Kvantova mechanika neni jen teorie — je zakladni infrastrukturou moderni civilizace.

@ Hlavni oblasti aplikace:
@ elektronika a polovodice,
@ lasery a kvantova optika,
@ supravodivost a supratekutost,
@ kvantové technologie budoucnosti.
@ Studium QM = vstupenka do oblasti s obrovskym védeckym i praktickym vyznamem.

@ Pres svou abstraktnost je kvantova mechanika nejsilnéjsim nastrojem moderni fyziky.
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Density Functional Theory (DFT) I: principy

@ Uloha: Feseni Schrédingerovy rovnice pro mnohoelektronovy systém (molekuly, pevné latky).

Primé FeSeni pro N elektronil je neproveditelné (dimenzionalita ~ 3N).

@ Density Functional Theory (DFT): zakladni promé&nnou je elektronovéa hustota p(r) misto vinové funkce
P(re, ... ry)-

@ Hohenberg—Kohnovy véty (1964):

o Hustota zakladniho stavu p(r) uréuje (az na aditivni konstantu) vnéjsi potencial, a tim Hamiltonian a
vlastnosti zakladniho stavu.
Energie je funkcional hustoty E[p] a je minimalni pro spravnou hustotu.

@ Prinos: kvantova mechanika redukovana na problém jediné funkce p(r).
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Density Functional Theory (DFT) II: Kohn—Sham a B-O

aproximace

@ Kohn—Sham rovnici (1965) pro jednoelektronové orbitaly:

hz
—avz + Vegglol(n) | 0i(r) = €ii(r),

p(r) =" flei(n)1?,

i

@ Efektivni potencial:
Vet = Viader T VHlol + Vielp],

kde Vi = Hartreeho Coulombicky potencial, Vi = vyménny—korelacni prispévek.

@ Born—Oppenheimerova aproximace: separace jadernych a elektronovych soufadnic v N-&asticové
Schrédingerové rovnici:

W(r,R) = ¥e(r; R) x(R),
kde r jsou souradnice elektronii a R souradnice jader.

@ Vyznam: jadra povazujeme za stacionarni vzhledem k rychlému pohybu elektronti — DFT se aplikuje pro
fixni konfiguraci jader.
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Kvantovy pocitac |: principy

@ Kilasicky bit: hodnoty 0 nebo 1.

@ Qubit: stav v Hilbertové prostoru dvourozmérné baze:
2 2
[¥) =al0)+B1), |af”+[8]" =1
@ Superpozice: obecny ¢isty stav je linearni kombinaci bazovych stavii |0) a |1); pfi méFeni v této bazi
dostaneme jeden z vysledkii s pravdépodobnostmi |o¢\2 a |L3|2

@ Provazani (entanglement): korelace mezi qubity presahuji klasické moznosti.

@ Kuvantové hradlo: unitarni operator piisobici na qubity, napf. Hadamardovo hradlo:

1 1 1
al )

@ Kuvantovy algoritmus = sekvence unitarnich operaci + méreni.
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Kvantovy pocitac Il: moznosti a aplikace

Shoriv algoritmus: rychla faktorizace cisel — prolomeni RSA kryptografie.
Groveriiv algoritmus: kvadratické zrychleni pfi vyhledavani.
Simulace kvantovych systémii: molekuly, materialy, vysokoteplotni supravodivost.

Optimalizace: existuji kvantové a hybridni algoritmy pro nékteré optimalizacni Glohy, ale obecna prakticka
vyhoda oproti klasickym metodam zatim neni prokazana.

Fyzické realizace qubita:
@ supravodivé obvody (Google, IBM),
@ iontové pasti,
@ fotonické systémy,
@ NV-centra v diamantu.

@ Vyzvy: dekoherence, korekce chyb, skalovatelnost.
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Kvantova teorie pole I: Gvod

Kvantova mechanika popisuje Eastice, specialni teorie relativity nuti respektovat rychlost svétla c.
Kvantova teorie pole (QFT) = sjednoceni kvantové mechaniky a specialni relativity.

Z3kladni myslenka: Eastice jsou excitace kvantovanych poli.

Napr. foton je kvantem elektromagnetického pole, elektron je kvantem Diracova pole.

QFT je zadkladem Standardniho modelu casticové fyziky.
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Kvantova teorie pole II: kvantovani poli

@ Pole ¢(r, t) se stava operatorem piisobicim v Hilbertové prostoru.

@ Pole Ize rozvinout na médy (Fourierovy slozky):

&(r, t) = Z (akuk(r, t) + aZ ug (r, t)) .

k

] aI = operator kreace Castice, a, = operator anihilace.
@ Vakuum: stav bez éastic, |0).

@ (astice = excitace pole: |1;) = aZ |0).
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Kvantova teorie pole Ill: interakce a Feynmanovy diagramy

@ Interakce mezi Easticemi odpovidaji lentim v lagrangianu.

@ Napr. kvantova elektrodynamika (QED):
LQep = P(ivF Dy — myy — LR FRY.

@ Interakce popisujeme perturbativné pomoci Feynmanovych diagrami.

Diagramy = vizualni zapis clenil vyvoje rozptylové matice.

@ Umoziuji vypocet pravdépodobnosti procesii: rozptyl elektronii, emise a absorpce fotonii apod.
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Teorém Noetherové

@ Emmy Noether (1918): kazdé spojité symetrii lagrangianu odpovida zakon zachovani.

@ Priklady:

@ Translace v éase = zdkon zachovani energie.

@ Translace v prostoru => zakon zachovani hybnosti.

@ Rotace = zakon zachovani momentu hybnosti.

@ Globalni fazova symetrie 1) — e’ = zakon zachovani naboje.

@ Teorém Noetherové je zakladnim nastrojem fyziky poli a fundamentalnich interakci.
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Kvantova teorie pole IV: shrnuti a vyznam

@ (astice nejsou fundamentalni, ale jsou excitacemi kvantovanych poli.

@ V perturbativnim popisu Ize interakce reprezentovat Feynmanovymi diagramy s vnitinimi propagatory (Zasto
heuristicky popisovanymi jako ,vyména virtualnich kvant").

@ QFT sjednocuje kvantovou mechaniku a specialni relativitu.

Poskytuje teoreticky zaklad pro Standardni model (elektroslaba a silna interakce).

@ Dalsi sméry: kvantova teorie pole na zakfiveném pozadi, pokusy o kvantovou gravitaci.
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Elementarni ¢astice — zakladni parametry

Castice Symbol Klidova hmotnost Naboj Spin
Leptony

Elektron e 0.511 MeV/c? —1le 1/2
Mion m 105.7 MeV/c? —1le 1/2
Tauon T 1776.9 MeV/c? —1e 1/2
Neutrino e Ve <2eV/c? 0 1/2
Neutrino p vy < 0.19 MeV/c? 0 1/2
Neutrino 7 v < 18.2 MeV/c? 0 1/2
Kvarky

Up u ~ 2.2 MeV/c? +2/3e  1/2
Down d ~ 4.7 MeV/c? —1/3e  1/2
Strange s ~ 96 MeV/c? —1/3e 1/2
Charm c ~ 1.28 GeV/c? +2/3e 1/2
Bottom b ~ 4.18 GeV/c? —1/3e 1/2
Top t ~ 173 GeV/c? +2/3e 1/2
Bosony sil

Foton 0% 0 0 1
Gluon g 0 0 1
W boson wt 80.4 GeV/c2 +1e 1
W™ boson w— 80.4 GeV/c? —1e 1
Z° boson z° 91.2 GeV/c? 0 1
Higgs boson  H° 125 GeV/c? 0 0
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h latek — predmét zajmu

Studuje fyzikalni vlastnosti kondenzované faze hmoty: pevné latky a kapaliny.

U pevnych latek rozlisujeme:
@ Krystalické — periodické usporadani atomi.
@ Amorfni — neusporadané struktury.

@ Zakladni témata:

@ krystalicka struktura, difrakce, fonony, elektronové stavy,
@ magnetismus, supravodivost, polovodice.

@ Metody: rentgenova difrakce, neutronova difrakce, elektronova mikroskopie.
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Amorfni latky - polymery

@ Polymery vykazuji velmi siroké spektrum vlastnosti v zavislosti na chemické struktufe, orientaci Fetézcii a
pritomnosti primési.

@ Rozlisujeme:

@ lzolanty — bézné plasty s nizkou vodivosti a vysokou pruznosti.
@ Vodivé polymery — s konjugovanymi m—vazbami nebo dopované, vykazuji kovovou vodivost.

Material Typ polymeru o [S/m] Stabilita [°C] Vyuziti

Polyethylen (PE) nevodivy, linearni 107 1073 < 100 izolaéni félie, obaly
Polytetrafluorethylen nevodivy, linearni < 10716 ~ 260 vysoka chemicka odolnost
Polykarbonat (PC) nevodivy, amorfni 1014 120-140 transparentni, odolny plast
Epoxidova pryskyrice termoset, sitovany 10-14 150-200 kompozity, lepidla, izolant
Polyanilin (PANI) vodivy, konjugovany 10-2 - 103 ~ 100 vodivé povlaky, senzory
Polyacetylene (PA) vodivy, konjugovany 104 (dopany) ~ 80 experimentalni vodivy polymer
Polypyrrol (PPy) vodivy, konjugovany 10° — 103 ~ 120 elektrochemické aplikace
Polythiofen vodivy, konjugovany 102 - 104 ~ 150 transparentni elektrody
Polyimid (Kapton) nevodivy, aromaticky 10~ 14 400 vysokoteplotni izolant

Poznamka

Elektrickad vodivost polymeri se liSi o vice nez 18 radii. Vodivé polymery vznikaji dopovanim nebo diky
konjugovanému systému m—vazeb, ktery umoznuje delokalizaci elektronii. Nevodivé polymery ziistavaji vynikajicimi
dielektriky.
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Historicky vyvoj fyziky pevnych latek

1853 — prvni pozorovani ¢arového spektra vodiku.

1869 — Mendélejevova periodicka tabulka prvki.

1895 — objev rentgenového zareni (W.C. Rdntgen).

1912 — objev rentgenové difrakce na krystalech (M. von Laue, F. a W. Bragg).

1920s — rozvoj kvantové mechaniky (Planck, Einstein, Bohr, Schrédinger, Heisenberg).
1930s — prvni teorie krystalové vazby, fononi a pasové struktury.

1950s — rozvoj fyziky polovodiéii, supravodivosti, magnetismu.

Dnes: fyzika pevnych latek = jadro fyziky kondenzovanych latek.
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Bravaisovy mrizky

@ Krystalova miizka — pravidelny trojrozmérny soubor bodii:
’
r =r+ujay + u2az + uzas,

kde u; € Z, a1, a2, a3z jsou primitivni translaéni vektory.

@ Podle symetrie existuje pouze 14 typt mrizek (Bravaisovy mrizky).

Tyto se seskupuji do 7 krystalografickych soustav.

@ Kazda mizka se sklada z mrizky + baze (atomy navazané na mizkové body).
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14 Bravaisovych mrizek

@ Triklinicka: jednoducha (P). @ Krychlova: P, | (bec), F (fcc).
@ Monoklinicka: P, C.
X @ Hexagonalni: P.
@ Ortorombicka: P, C, I, F.
@ Tetragonalni: P, I. @ Trigonalni (rhomboedricka): P.
@ Celkem: 7 soustav, 14 mrizek.
@ P = primitivni, | = prostorové centrovana (body-centered), F = plosné centrovana (face-centered), C =

zakladna centrovana (base-centered).
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Bravaisovy mrizky béznych materiald

Material Chem. vzorec Typ mrizky Krystalova soustava

Zelezo (a-Fe) Fe bee (1) kubicka prostorové centrovana
Zelezo (v-Fe) Fe fec (F) kubicka plosné centrovana
Nikl Ni fec (F) kubicka plosné centrovana
Med' Cu fce (F) kubicka plosné centrovana
Hlinik Al fcc (F) kubicka plosné centrovana
Chrom Cr bee (1) kubicka prostorové centrovana
Tantal Ta bee (1) kubicka prostorové centrovana
Wolfram w bee (1) kubicka prostorové centrovana
Olovo Pb fec (F) kubicka plosné centrovana
Zlato Au fec (F) kubicka plosné centrovana
Stribro Ag fec (F) kubicka plosné centrovana
Titan (a-Ti) Ti hep (P) hexagonalni primitivni

Zinek Zn hep (P) hexagonalni primitivni

Horcik Mg hep (P) hexagonalni primitivni

Kobalt (a-Co) Co hep (P) hexagonalni primitivni

Kobalt (3-Co) Co fec (F) kubicka plosné centrovana
Grafit C hexagonalni vrstveny hexagonalni

Diamant C fcc (F) s bazi kubicka plosné centrovana
Sodik Na bee (1) kubicka prostorové centrovana
Draslik K bee (1) kubicka prostorové centrovana
Chlorid sodny NaCl fcc (F) s bazi kubicka plosné centrovana
Chlorid cesny CsClI sc (P) s bazi kubicka jednoducha

Oxid horeénaty MgO fcc (F) s bazi kubicka plosné centrovana
Kremik Si fcc (F) s bazi kubicka plosné centrovana
Germanium Ge fcc (F) s bazi kubicka plosné centrovana

Martin Tomas (zC

Kvantova teorie 2026 — zimni semestr 134 /240



Vazby v pevnych latkach — prehled a priklady

Typ vazby Mechanismus Typické materialy Priblizna energie [eV/atom]
lontova (elektrostaticka) Prenos elektronu mezi kationtem a aniontem NaCl, KBr, MgO, CaFz 5-10

Kovalentni (sdileni elektronii) Sdileni elektronovych parii mezi atomy Diamant (C), Si, Ge, GaAs  2-7

Kovova (delokalizované elektrony) More elektroni" mezi kationty kovu Fe, Cu, Al, Na, Ag 1-5

Van der Waalsova (disperzni) Interakce indukovanych dipélii Ar, Ne, grafit 0.01-0.1

Vodikova vazba Interakce mezi H' a elektroneg. atomem H20, NH3, HF, proteiny 0.1-0.4

lontové—kovova Smisena vazba mezi iont. a kovovym typem TiC, FeS, NiO 2-6

Kovalentné—iontova Casteény prenos elektroni + sdileni SiC, ZnS, GaN 3-7

Poznamka

Sila vazby uréuje tvrdost, teplotu tani i elektrické vlastnosti. Kovalentni vazby jsou smérové, kovové jsou nesmérové;
iontové se vyznacuji vysokou kohezni energii a elektrickou izolaci. Slabé Van der Waalsovy a vodikové vazby
dominuji v molekulovych a organickych krystalech.
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Uhlikové nanostruktury — nanotrubice a fuller

@ Uhlik vytvaFi rizné allotropy diky schopnosti tvofit kovalentni vazby typu sp, spz, sp>.

3

@ Nanotrubice (CNT — Carbon Nanotubes):

Jednosténné (SWCNT) — duté valce tvorené jedinou vrstvou grafenu.

Vicesténné (MWCNT) — soustava soustfednych valcii (nékolik az desitky vrstev).

Vlastnosti: mimoradna pevnost (az 100X ocel), vysoka elektricka i tepelna vodivost, nizka hustota.
Elektronické vlastnosti zavisi na chiralnim vektoru (n, m) — mohou byt kovové nebo polovodivé.

@ Fullereny (Ceo. C70, --.):

@ Molekuly tvoFené z uzavfenych sp? siti uhliku (pfipominajici fotbalovy mic).
@ Cgo — 12 pétithelnikd + 20 Sestithelnikd; pramér &~ 0.7 nm.
@ Elektronové delokalizace — moznost tvofit supravodice (napf. K3Cgp) a polovodice.
Struktura Vazby / hybridizace Typické rozmery Vyuziti
SWCNT sp2, kovalentni d ~ 1-2 nm, L az mm senzory, tranzistory, kompozity
MWCNT sp2, kovalentni (vice vrstev) d ~ 5-50 nm, L az cm elektrody, vyztuhy, vodice
Fulleren Cgo sp2, uzavfena sfera d ~ 0.7 nm fotovoltaika, medicina, supravodice

Poznamka

VsSechny tyto struktury jsou zaloZeny na sp2 hybridizaci — podobné jako grafen. Rozdil spoé&iva v topologii: grafen
(2D), nanotrubice (1D), fullereny (0D).
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Krystalické struktury ledu —

@ Voda vytvafi pfi raznych tlacich a teplotach mnoho krystalickych forem (oznacenych Ice | — Ice XV).

@ Rozdily vyplyvaji z usporadani molekul H2O a orientace vodikovych miistki.

@ Zakladni formou je hexagonalni led 1, — bézny atmosféricky led.

Oznaceni Soustava P [g/cms] Podminky vzniku Poznamka

Ice 1, hexagonalni 0.917 T <0°C, p<0.2GPa bézny led (snih, ledovce)

lce I kubicka 0.933 T < —80 °C, nizky tlak metastabilni, podobny 1,

lce Il romboedricka 1.17 p=0.2-0.4 GPa, T < 200 K usporadané H-vazby

lce 111 tetragonalni 1.16 p = 0.25-0.35 GPa, T =~ 250 K Castecné neusporadané H-vazby
lce IV tetragonalni 1.27 p ~ 0.3-0.5 GPa metastabilni, mezi Ice lll a V

lce V monoklinicka 1.23 p = 0.35-0.5 GPa, T = 250 K stabilni v daném rozmezi

lce VI tetragonalni 1.31 p=0.6-2.2 GPa, T &~ 270 K vznika ve vodnich sloupcich planet
Ice VII kubicka 1.50 p>2GPa, T > 300K vysokotlaka faze

lce VIII tetragonalni 1.50 p>2GPa, T <270 K usporadana forma lce VII

lce IX tetragonalni 1.16 p ~ 0.2-0.3 GPa, T < 160 K stabilni nizkoteplotni faze

lce XI ortorombicka 0.93 T<72K feroelektrikum, usporadany I

lce XII tetragonalni 1.30 p=0.5-1.5 GPa, T < 260 K metastabilni faze

lce XV monoklinicka 1.34 p~1GPa, T <130 K protonové usporadana faze Ice VI

Poznamka

Krystalicka struktura ledu je fizena konfiguraci vodikovych mustki. S rostoucim tlakem se struktura zhuthuje a méni
se symetrie. Na nékterych mésicich (napf. u Europy, Ganymedu) se vyskytuji faze Ice VI-VIII.
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onové struktury ve vodé — ionty Eigen a Zundel

@ Proton ve vodé netvofi volny H™, ale stabilni hydrataéni komplexy.
@ Dvé zakladni konfigurace: Eigeniiv a Zundeldv iont.

@ P¥i prenosu protonu se tyto struktury st¥idaji — Grotthussiiv mechanismus.

Eigeniiv ion (HoO}) Zundeliiv ion (Hs03)

@ Struktura: H307.3H,0 (centralni hydroniovy @ Struktura: HoO-H"—OH> — proton sdileny
ion obklopeny tfemi HxO). dvéma molekulami vody.

@ Lokalizovany proton — preferenéné navazany na @ Geometrie: O—H-O symetrie; vzdalenost O—-O
H3Ot. ~ 2.39A.

@ Geometrie: téméF symetrické usporadani, @ Delokalizovany prechodovy stav pfi preskoku
stabilni minimum energie. protonu.

@ Spektrum: charakteristické IR pasy hydronia, @ \Vysoka polarizace; siroké IR pasy
mensi polarizace nez u Zundelova iontu. (nizkofrekvenéni vibrace protonu).

@ Stredni doba zivota: TEigen ~ 0.5-1 ps. @ Stredni doba zivota: TZundel &~ 0.1-0.3 ps.

Protonova vodivost vody vyplyva z rychlého stfidani konfiguraci Eigen <+ Zundel v siti HO (Grotthussiiv
mechanismus). Jeden preskok protonu trva priblizné 1-2 ps. Eigen = stabilnéjsi, lokalizovany; Zundel = symetricky
sdileny, prechodovy stav.
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|dealni krystal

@ Translacni symetrie:
’
r' =r+ujay + uzaz +usas, u; €Z.
kde aj, az, a3z jsou primitivni translaéni vektory.
@ Objem bunky:
Ve = |a1 - (a2 X a3)]|.
@ Baze: atomy na pozicich
rj = xja1 + yjaz2 + zas, 0 < X, ¥j,zj < 1.
kde x;, y;, zj jsou bezrozmérné souradnice v ramci burky.

@ 14 Bravaisovych mrizek v 7 soustavach.
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Rotacéni sym

@ Definice: Rotace o tihel o =

360°
n

Mozné osy rotace v krystalografii:

: dvojéetna osa
trojcetna osa
n = 4: ctyrcetna osa
n = 6: Sesticetna osa

n

Martin Tomas (Z

n = 1: trividlni rotace

kolem osy, ktera zanecha krystalovou mrizku neménnou.

Osy s n =5 nebo n > 6 nejsou v periodické krystalové mfizce mozné.

Kvantova teorie

2026 — zimni semestr

Pocetnost osy (n): Udava, kolikrat se krystalova mfizka prekryje s piivodni pozici béhem plné rotace (360°).
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Zrcadlova a inverzni symetrie

@ Zrcadlova symetrie (rovina soumérnosti, o):

@ Operace zrcadleni struktury pres rovinu, kterd necha krystalovou mfizku neménnou.
@ Matematicky se popisuje jako transformace souradnic (napf. v roviné xy):

1 0 0
V=10 1 0 r
o 0 -1

@ Inverzni symetrie (stred soumérnosti, i):

@ Operace inverze pres stred, kterd prevadi kazdy bod r na bod —r.
@ Matematicky:

nebo v maticovém zapisu:

|
[
(=}
oo

@ Obé symetrie jsou nevlastni, protoze méni orientaci.
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Sroubova osa a skluzova rovina

Tyto symetrie kombinuji vlastni operaci (rotace nebo zrcadleni) s translaci.

Sroubova osa (ny):
360°

@ Kombinace rotace o ihel a translace o k/n podél osy rotace.
@ Oznacuje se symbolem ny, kde n je pocetnost osy a k je posun v nasobcich translacni vzdalenosti.

@ Skluzova rovina (a, b, c, n):
@ Kombinace zrcadleni v roviné a translace rovnobézné s touto rovinou.
@ Typy:

@ Osova (axialni) (a, b, c): translace o polovinu délky bunky.
@ Diagonalni (n): translace o polovinu diagonaly stény bunky.

@ Existence sroubovych os a skluzovych rovin je zakladem 230 prostorovych grup symetrie.
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Realny vs. idealni krystal

@ Idealni krystal: periodicka m¥izka bez defektd.

Realné krystaly vzdy obsahuji poruchy.

@ Sekvence rovin u tésného usporadani:
fecc: ABCABC..., hcp: ABABAB. ..

@ Polytypie (napf. SiC, ZnS): stovky variant.
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Poruchy krystalické struktury — bodové

@ Rovnovazna koncentrace vakanci:
N, Ef
2 —exp - ——
N kgT )’

kde N, pocet vakanci, N poéet mrizkovych mist, Ef energie vzniku vakance [J], kg Boltzmannova konstanta
[1.38 x 10723 JK™1], T teplota [K].

@ Difuze — Fickiv zakon:
Q
J=—-DVec, D=Dgexp|———],
kg T

kde J difuzni tok [m~2s 1], D difuzni koeficient [m2/s], c koncentrace, @ aktiva&ni energie [J].

@ F-centra: elektron zachyceny ve vakanci aniontu.
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Poruchy — ¢arové (dislokace)

@ Burgersiiv vektor b — velikost a smér posunuti mfizky.

@ Hustota dislokaci:
_ Laial

Pd v

kde Lg;y celkova délka dislokaci v objemu V.

@ Napétové pole hranové dislokace:
Gb sin 6 cos O

Oxy = ————
v 2w(1 —v) r

kde G modul ve smyku [Pa], b = |b|, v Poissonovo &islo, r, 8 polarni souradnice vzhledem k ose dislokace.
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Poruchy — plosné a objemové

Sekvenéni chyby: zména sekvence vrstev (... ABCACB. . .).
Dvojéata: symetrie podle roviny, energeticky vyhodna pfi deformaci.
Hranice zrn: energie v(6) roste s thlem 6 mezi krystality.

Objemové poruchy: precipitaty, péry, amorfni oblasti — vliv na houzevnatost.
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Pevnost pevnych latek

@ Teoreticka smykova pevnost:

Tteor ¥ —,
2

kde G je modul ve smyku.

@ Realné krystaly: &K Tteor (Vliv dislokaci).

Tskuteéna
@ Schmidovo pravidlo:
T = 0 COs ¢ Cos A,
kde o normalové napéti [Pa], ¢ Ghel mezi osou zatizeni a normalou roviny, A Ghel mezi osou zatizeni a
smérem skluzu.

@ Pravidlo smési:

E=> ¢uEa,
=

kde E vysledny Youngliv modul, £, objemovy zlomek slozky, E, modul slozky.
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Pruznost pevnych latek

@ Zakladni Hookiv zakon (jednoosé zatizeni):
Ee,

kde o je normalové napéti [Pa], E Youngiiv modul [Pa], ¢ pomérna deformace [-].
@ Smykové zatizeni:
T=Gn,

kde 7 je smykové napéti [Pa], G modul ve smyku [Pa], v smykova deformace [-].
@ Vztah mezi elastickymi konstantami (pro izotropni materialy):

E=2G(1+v),

kde v je Poissonovo &islo [-].

@ Objemova deformace:
p=—KAV/V,

kde p hydrostaticky tlak [Pa], K objemovy (bulk) modul [Pa], AV /V relativni zména objemu.
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Tenzorovy Hookiv zakon

@ Obecny linearni vztah mezi napétim a deformaci:
o =D Cjw €ur»
kI

kde o; je tenzor napéti, €4 tenzor pomérné deformace, Cjj elasticka tuhost (4. Fadu).
@ Diky symetriim (ojj = gjis €l = €jk) a vlastnostem Cjy — max. 21 nezavislych elastickych konstant.
@ Zkraceny Voigtiv zapis:

6
UQ:ZCO(‘;EB, a,B=1,...,6.
B=1

@ Priklady:

@ Izotropni material: pouze 2 nezavislé konstanty (E, v nebo G, K).
@ Kubicky krystal: 3 nezavislé konstanty (Cy1, C12, Caa).

@ Experimentalné se konstanty uréuji napf. ultrazvukovym mérenim rychlosti podélnych a pficnych vin.
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Shrnuti

Idealni krystal = matematicky model periodické mrizky.

Ve strukture krystalu pozorujeme symetrii — centralni pojem

Reélné krystaly obsahuji poruchy: bodové, arové, plosné, objemové.

Poruchy uréuji mechanické vlastnosti (pevnost, plasticitu) i fyzikalni (vodivost, optiku).

Zpevnéni materiald: legovani, precipitace, jemnozrnna struktura.
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Reciproka mrizka

@ Definice: vektory reciproké mrizky G spliuji podminku

SR =1 VR € reslna mrizka.

@ Konstrukce z primitivnich vektori ag, az, a3:

az X asz az X ax a3 X az
by =27 ——— -
a1 - (a2 X a3)

@ Libovolny vektor reciproké mrizky:
G = hby + kba + Ib3, h, k,I € Z.

@ Reciproka m¥izka umoziiuje formulovat difrakéni podminku.
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Vyznam reciproké mrizky

@ Fourierova reprezentace: periodicka krystalova struktura se da vyjadfit jako soucet harmonickych funkei s
vektory reciproké mrizky.

@ Difrakce: Braggova podminka lze psat
Ak =k —k=G,
kde G je vektor reciproké mrizky. Difrakéni maxima nastavaji pouze pro G.

@ Brillouinovy zény: Wigner—Seitzova buiika reciproké mfizky = 1. Brillouinova zéna, pfirozeny prostor pro
vinové vektory k.

@ Elektronové a fononové stavy: kvazi-hybnost k je definovana modulo G, pasova teorie pracuje v reciprokém
prostoru.

@ Experimentalni vyznam: difrakéni metody (XRD, neutronova, elektronova difrakce) pfimo zobrazuji strukturu
reciproké mrizky.

Reciproka mrizka je matematicky i fyzikalni nastroj, ktery prevadi periodi¢nost krystalu v readlném prostoru na jazyk
vinovych vektori — nezbytny pro popis difrakce, fononii a elektrond.
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Laueho experiment a vyznam

@ 1912: Max von Laue ukazal, ze krystaly mohou difraktovat rentgenové zareni.
@ Podminka interference:
Ak=k —k=G,
kde k a k” jsou vektory piivodni a difraktované viny, G vektor reciproké mfizky.
@ Experimentalné: vznik difrakéniho obrazce (symetrické body na fotografické desce).

@ Prinos: diikaz periodické struktury krystalii, méFeni symetrie a orientace.
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Braggtv zakon rentgenové difrakce

@ Interference na rovinach se vzdalenosti dj:
2dpy sin @ = nX,

kde X je vinova délka zareni, 6 Braggiiv thel, n fad difrakce.

@ Geometricka interpretace: konstruktivni interference odrazti z rovnobéznych rovin.

@ Pouziti:
@ urceni mfizkovych konstant,
@ identifikace neznamych latek,
@ méreni deformaci (zmény dpy).
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Wigner—Seitzova bunka

Definice: oblast prostoru nejblizsi danému mrizkovému bodu.

Konstrukee:

Spojit dany bod se vsemi sousedy.
V pilicich rovindch mezi body vést kolmice.
Uzavreny polyedr = Wigner—Seitzova bunka.

@ V reciprokém prostoru = 1. Brillouinova zéna.

@ Vyznam: zakladni oblast pro popis vinovych vektorii k v krystalu.
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Brillouinovy z6

Definice: 1. Brillouinova zéna je Wigner—Seitzova bunka v reciproké mrizce.

Konstrukce:
V reciproké mrizce zvolime bod I' (pocatek).
Spojime I' se vSemi ostatnimi body mrizky.
V pilicich rovinach vztyéime kolmice — vysledny polyedr = 1. Brillouinova zéna.

Vy3si zény: oblasti reciprokého prostoru, oddélené rovnicemi Braggovy difrakce.

Vyznam:
@ urcuje povolené vinové vektory k pro elektronové a fononové stavy,
@ hranice zény odpovidaji Braggové podmince rozptylu,
@ klicovy pojem pasové teorie.

@ Priklady:
@ 1D mfizka: 1. zéna —7/a < k < 7/a,
@ 2D ctvercova mrizka: Ctverec o strané +7/a,
@ 3D kubickd mfizka: krychle &i dodekaedricky tvar podle typu (sc, bec, fec).
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Brillouinovy zény — kubické mrizky

@ Jednoducha kubicka (sc):

@ 1. Brillouinova zéna = krychle,
@ hrany v reciprokém prostoru: +7/a,
@ dulezité body: I (0,0,0), X (7/a,0,0), M (7w /a, w/a,0), R (w/a, w/a, w/a).

@ Prostorové centrovana kubicka (bcc):
@ reciprokd mrizka = fcc,
@ 1. Brillouinova zéna = dodekaedr o 14 sténach,
@ duilezité body: I', H (27 /a,0,0), N (w/a, w/a,0), P (w/a, w/a, /a).

@ Plosné centrovana kubicka (fcc):
@ reciprokad mrizka = becc,
@ 1. Brillouinova zéna = dvanActistén se Sesti ctvercovymi a osmi Sestithelnikovymi sténami,
@ dulezité body: I', X (27 /a,0,0), L (w/a, w/a, w/a), W, K.

@ Vyznam: poloha a symetrie hraniénich bodti uréuji vlastnosti elektronovych pasem a fononovych disperzi.
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Ewaldova konstrukce

@ Geometricka vizualizace difrakéni podminky.

@ Postup:

Vynést vektor k (smér a velikost dopadajici viny).
Sestrojit sféru o poloméru |k| = 27 /.
Difrakce nastane, kdyz konec k’ lezi na priiseiku sféry a vektoru reciproké mfizky.

@ Vyznam: prakticky nastroj pro interpretaci difrakénich experimenti.
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Pokrocilé experimentalni meto

Rentgenova difrakce (XRD) — praskova difrakce, monokrystaly.

Neutronova difrakce — citlivd na polohu lehkych atomil, magnetické usporadani.
Elektronova difrakce — vysoké rozliseni, tenké vrstvy.

EXAFS, XANES - lokalni struktura a chemické okoli.

STM/AFM — pFimé zobrazeni atomarnich struktur.

Kombinace metod — komplexni pohled na krystalovou strukturu a defekty.
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Shrnuti — experimentalni studium krystald

Reciprokd mrizka: matematicky aparat pro difrakci.

Laueho experiment: prvni dilkaz krystalické struktury.

Braggilv zdkon: zikladni podminka interference.

Wigner—Seitzova bunka = Brillouinova zéna v reciprokém prostoru.

Moderni metody: XRD, neutrony, elektrony, EXAFS, STM.
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Typy vazeb v pevnych latkach

Primarni vazby — silné: iontova, kovalentni, kovova.
Sekundarni vazby — slabsi: van der Waalsovy, vodikové miistky.
Energeticky rad vazeb: ~ 0.01-10 €V na atom.

Rozhoduji o stabilité, pevnosti, teploté tani, elektrickych a optickych vlastnostech.
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lontova vazba

@ Prenos elektronti — vznik kladnych a zapornych ionti.

@ Elektrostaticka energie (Coulombiiv pfispévek):

U Me?
=
<oul 4megro

kde M je Madelungova konstanta (zavisi na geometrii mfizky, napf. NaCl M ~ 1.7476), e elementarni naboj,
ro vzdalenost nejblizsich iontd.

@ Rovnovaha: odpudivé sily (Pauliho princip, prekryv orbitali) = stabilni mFizkova konstanta.
@ Priklad: NaCl, MgO.
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Kovalentni vazba

Sdileni elektroni mezi atomy — smeérova vazba.

Popsano kvantové-mechanicky — prekryv vlinovych funkci.
Energie vazby radové ~ 1-5 eV na par.

Priklad: diamantova struktura (C, Si, Ge).

Hybridizace orbitalti — sp> u diamantu, sp? u grafitu.
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Kovova vazba

@ Valenéni elektrony jsou delokalizovany — tvoFi ,elektronovy plyn'.
@ Model volnych elektronti (Drude, Sommerfeld):

hz
Er = —(3x%n)?/3,
2m

kde Efr je Fermiho energie, n hustota elektronii, m hmotnost elektronu.
@ Kovova vazba — vysoka elektricka a tepelna vodivost.
@ Priklady: Cu, Al, Na.
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Van der Waalsova vazba

Slaba interakce mezi nepolarnimi molekulami.
Pfitazna slozka: Londonovy disperzni sily ~ —Cg /r®.

Odpudiva slozka: Pauliho princip, exponencialni riist ~ exp(—r/p).

oo-u[(2)*- ()]

kde € hloubka potencialové jamy, o vzdalenost pfi nulové interakci.

Celkovy potencial (Lennard-Jones):

Priklady: krystaly vzacnych plynt (Ar, Kr).
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Vodikovy mistek

Specialni typ vazby — vodik mezi elektronegativnimi atomy (O, N, F).
Typicka energie ~ 0.1-0.3 eV.
Prispiva ke stabilité molekul a krystal@ (led, DNA, bilkoviny).

Geometrie: X—H - - - Y, kde X a Y jsou silné elektronegativni atomy.
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Porovnani vazeb a priklady

lontové vazba — ~ 5-10 eV, NaCl, MgO.

Kovalentni vazba — ~ 1-5 eV, diamant, Si, GaAs.

Kovova vazba — ~ 1-3 eV, Cu, Al, Na.

Vodikovy miistek — ~ 0.1-0.3 eV, led, organické latky.

Van der Waalsovy sily — ~ 0.01-0.1 eV, vzacné plyny, molekularni krystaly.
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Typy vazeb v pevnych latkach — priklady materiald

Material Chem. vzorec Typ vazby

Zelezo, M&d, Al, Ag, Au  Fe, Cu, Al, Ag, Au  kovova

Diamant C (sp3) kovalentni (silné smérova)

Grafit C (sp?) kovalentni vrstvy + van der Waals mezi vrstvami
Kremik Si kovalentni (diamantova struktura)

Germanium Ge kovalentni

Galium arsenid GaAs prevazné kovalentni, ¢asteéné iontova

Oxid kfemicity (kfemen) SiO2 kovalentni (sitova struktura)

Chlorid sodny NaCl jontova (Nat—Cl™)

Oxid horeénaty MgO iontova

Oxid hlinity (korund) Al>O3 iontova + kovalentni podil

Led H>0 (s) vodikové mistky

Molekularni krystaly I2, CO2, Ar van der Waalsovy sily

Polyethylen (-CHz-), kovalentni Fetézec + van der Waals mezi retézci
Ferity (napf. magnetit) Fe3O4 iontova + kovalentni podil

Poznamka

Typ prevazujici vazby uréuje klicové vlastnosti: tvrdost a modul pruznosti (kovalentni sité), vodivost (kovova vazba),
nizka teplota tani (van der Waals), iontova vodivost (iontové vazby), stabilizace biomolekul (vodikové miistky).
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Typy vazeb v organickych materialech a biomolekulach

@ Organické latky kombinuji riizné typy vazeb: silné kovalentni v ramci molekul a slabsi vodikové mastky &i van
der Waalsovy interakce mezi molekulami.

Material / systém Chem. slozeni Typ vazby

Polyethylen (PE) (=CH2-), kovalentni v fetézci + van der Waals mezi retézci

Polypropylen (PP) (=CH(CH3)-)n kovalentni v Fetézci + van der Waals

Polystyren (PS) (=CH(CgHs)-)n kovalentni v Fetézci + m—7 interakce

Teflon (PTFE) (=CF2-)n kovalentni v Fetézci + van der Waals

DNA nukleotidy kovalentni kostra (fosfodiester), vodikové m. mezi bazemi, m—m
Bilkoviny aminokyseliny kovalentni peptidové vazby, vodikové m., iontova, van der Waals
Celuléza (-Ce6H1005-)n kovalentni polysacharidové retézce + vodikové m.

Prirodni kaucuk (—CsHg—)n kovalentni retézec + van der Waals, zesitovani sirou

Poznamka

V organickych materialech uréuji slabsi vazby (vodikové miistky, van der Waals, 7— interakce) fyzikalni vlastnosti:
pruznost polymerd, stabilitu DNA, sekundarni a terciarni strukturu bilkovin.
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Model dvou harmonickych oscilatort

@ Uvazujeme dva atomy (tézka jadra fixovana ve vzdalenosti R).

@ Elektrony kmitaji jako harmonické oscilatory s hmotnosti m, frekvenci wg, vychylkami x1, x2.
@ Hamiltonian:

H = Ho + Hi,
kde 2 2
Pt 1 525 P51 55
Ho = — + —mwgx] + — + — mwgx:
° T om0 T g, T 0
e /1 1 1 1
Hy = =+ - - .
4meg \ R R+ x1 — x2 R+ x1 R — x2

@ H,; predstavuje coulombovskou poruchu — vzajemna interakce oscilatorii.
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Perturbacni teorie pro interakci

@ Pouzijeme poruchovou teorii 2. Fadu:

[{0| Hy |n)|?
Eo— En

AE®) =
n#0

@ |0) — zakladni stav obou oscilatorii, |n) — excitované stavy.

Vznika efektivni pritazlivy potencial o< —1/R®.

@ Presnéji:
o4

VR = - —— .
" 32m2e2m2w3 RO
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Vysledek odvozeni

@ Van der Waalsova interakce ma tvar:

V(R !
()O(—F.

Zdrojem je kvantové-mechanické kmitani polohy elektronti (nulové kmity).

Vztah ukazuje:

@ kratky dosah (rychle klesa s R),
@ kvantovy piivod — vyuziti energie zakladniho stavu.

@ Typicka energie ~ 0.01-0.1 €V na par atomdl.
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Vyznam van der Waalsovych sil

@ Vyskytuji se v krystalech inertnich plyna (Ar, Kr, Xe).

@ Odpovidaji za vlastnosti: nizky bod tani, mékké krystaly, vysoky koeficient teplotni roztaznosti.

@ Biologické a technické aplikace:
@ stabilizace biomolekul,
@ prilnavost pavoukii a gekonii na hladkych povrsich,
@ molekularni krystaly, polymery.
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Fonony a tepelné vlastnosti

@ Kmity atomil v krystalové mfizce — kolektivni excitace = fonony.

@ Analogicky k fotontim: kvazicastice s energii
E = hw(a),

kde w(q) je disperzni relace, q vinovy vektor, i redukovana Planckova konstanta.

@ Typy fononii:

@ akustické (nizkofrekvenéni, dlouhovinné),
@ optické (vysokofrekvenéni, relativni kmity ionti).

@ Fonony dominuji tepelnym vlastnostem izolantii a polovodiéi.
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Dulong-Petittiv zakon

Klasické priblizeni: kazdy stupen volnosti prispiva kg T /2 kineticky a kg T /2 potencialné.
Na atom: 3 stupné volnosti = 3kgT.
Na N atoma:
U=3NkgT, Cy= (ﬁ) = 3Nkg.
oT /v
Plati dobfe pro T 2> 500 K.

Experiment: pro nizké teploty C,y — 0 (nesoulad s klasickou predstavou).
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Einsteintiv model — zavedeni

@ Einstein (1907): kazdy atom kmita nezavisle jako oscilator s jedinou frekvenci wg.

hwg hwg
U=3N| —+ —FF—— | .
< 2 + eh“’E/kBT71>

@ Vnitini energie:

@ Tepelna kapacita:
ﬁwE)z ShwE/kgT

Cy=3Nkg [ — | —mm——.
<kBT ehwE/kBT71)2
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Einsteintiv model — chovani

@ Vysoké T: C, — 3Nkg (souhlas s Dulong—Petitem).

@ Nizké T: Cy o e "E/kBT (exponencialni pokles).

Nedostatky:

@ vsechny oscilatory (atomy) maji stejnou frekvenci,
@ nerealny pribéh pro T — 0,
@ neodpovida experimentalnim datdm.

@ Presto: dobry popis optickych fononii.
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Hustota fononovych stavi

@ Pro vypocet Cy je tieba znat hustotu médi D(w).

@ Definice:
v

_ 3
Dlew)de = (2m)? /slupka o

@ Obecné:

D(w) v / dS.,
w) = s
(27)3 Jplocha Vg

kde vg = [Vqw| je grupova rychlost.

@ Specialni body s vg = 0 — van Hoveovy singularity.
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Debyetiv model — zavedeni

@ Predpoklad: akustické fonony s linearni disperzi

w = Vsq,
kde vs je rychlost zvuku, g vinovy vektor.
@ Povolené stavy v g-prostoru vyplni kouli do gp.
@ Podminka normalizace:
v 4 3N
g =
(2m)3 3 P ’
2,\1/3
= qgp = (y) .
@ Definice Debyeovy frekvence:
hwp
wp = Vs4p, D =
kg
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Debyetiv model — hustota stavi

@ Hustota médii:
D(w) = —Fw", <w<

@ Celkovy pocet médii = 3N (3 stupné volnosti na atom).

@ Umoznuje realisticky vypocet energie a kapacity.
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Debyetiv model — vnitini energie

@ Vnitini energie:

U= /o‘*’D hw n(w) D(w) dw,

kde n(w) = ———2—— Bose—Einsteinova funkce.
(w) JSw/kgT _4

T\3 op/T X3
U=9NkgT [ — / dx,
p o eXx —1

@ Po dosazeni:

kde x = hw /kgT.
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Debyetiv model — tepelné kapacita

@ Tepelna kapacita:
4

Op /T x%eX
/D ——dx.

ou T\?
Cy = (—) =O9Nkg | —
oT /v 6p 0 (ex —1)2
@ Limity:

@ Vysoké T > 0p: Cy — 3Nkg.
@ Nizké T < 0p: Cy x T3 (souhlas s experimentem).
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Srovnani Einsteinova a Debyeova modelu

@ Einstein:

@ Exponencialni pokles Cy, pro nizké T (nesouhlas s experimentem).
@ Spravny limit pro vysoké T.

@ Debye:
@ Spravny T3 zakon pro nizké teploty.
@ Spravny limit 3Nkg pro vysoké T.
@ Lépe popisuje realné latky.
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Debyeova teplota

@ Debyeova teplota 0p = hwp/kg charakterizuje frekvenéni spektrum fonon.
@ Vysoka 6p — tuhé vazby, vysoka rychlost zvuku (nap¥. diamant 6p =~ 2000 K).
@ Nizka 6p — mékké krystaly, nizké teploty tani (napf. Pb 6p ~ 105 K).
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Shrnuti — tepelné vlastnosti

Fonony: kvaziéastice kmiti mrizky, uréuji tepelné vlastnosti.
Dulong—Petit: C\y = 3Nkg pro vysoké T.

Einsteindv model: dobry zacatek, nevystihuje nizké teploty.
Debyetiv model: korektni T3 zavislost pro T — 0, obecné platny.

Klicovy pojem: Debyeova teplota 6p.
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Kvazi-harmonicky obraz a Griineisendiv parametr

@ V kvazi-harmonickém modelu zavisi fononové frekvence na objemu V:

W':_alﬂwi = 2 7iCv,i
"7 amv’ ToXicv

kde w; je frekvence i-tého médu, Cy ; jeho prispévek k tepelné kapacité a v je stredni Griineiseniv parametr
vazeny Cy ;.

@ Cilem je najit objemovy koeficient teplotni roztaznosti

71<8v>
wv=v\ar/)s

resp. pro izotropni krystaly linearni o) = oy /3.
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Fononovy tlak a Mie—Griineiseniiv vztah

@ Volna energie fononii (na soubor médii):

(T, V) = [ M + kg Tin(1 — e "i/k8T) ]

i

@ Fononovy tlak je

p <3th> Y Upn
oh=—\—, ) = ,
ov /)t v

kde Up, = >=; hw; n; je fononova vnitini energie a n; = (eh“’f/kBT — 1)~

@ Celkovy tlak: P(V, T) = Po(V) + Ppp(V, T), kde Po je ,staticky" (0 K) pFispévek mfizky.
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Odvozeni vztahu pro teplotni roztaznost

@ Definice izotermického objemového modulu (bulk modulu):

oP
_v<7> ‘
ov/) T

Br

@ Z Maxwellovy relace (pfi konstantnim P):

@ Protoze (9P/3T)\ pochazi z fononi,

(ﬁ) _i(ﬁ> _l(%) _ ¢
oa7)v ot \ v Jy v\ear /)y vV

dostavame Mie—Griineiseniiv vztah:

v Cv 1 (i { krystaly)
ay = 3 ap = -« izotropni krystaly).
1% By V i 3 v P ystaly

@ Zde Cy je miizkova tepelna kapacita (z Debyeova modelu), Bt izotermicky bulk modul.
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Debyetiv model = teplotni zavislosti «

@ V Debyeové modelu:
4

T\3 r0p/T x%e*
Cy = 9Nkg [ — / I S—
) Jo  (e-12

Nizké teploty (T < 6p): Cy x T3 = ay « T3, pokud v a By jsou zhruba konstantni.

~ 3Nkg

Vysoké teploty (T > 6p): Cy — 3Nkg = ay — BV
T

(téméF konstanta).

@ Realisticky miize Bt i v mirné zaviset na T a V — jemné odchylky.
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Praktické formulace a poznamky

v Cv
3B7V’

@ Pro izotropni nebo kubicky krystal je objemovy koeficient oy = 3 a plati

a_}<ﬁ) ~ ¢
=3 \at1/)p " 3B7V’

@ Pokud zname Cy/(T) z Debyeova modelu, v (z tlakové-zavislych frekvenci) a By (z elastickych méreni), Ize
kvantitativné predpovidat o(T).

@ Casto se pouziva i linearni koeficient: o &

@ Limitace: kvazi-harmonické priblizeni zanedbava anharmonické procesy vyssich radii (dalezité pFi velmi
vysokych T nebo blizko fazovych prechodil).
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Elektrické vlastnosti pevnych latek — Gvod

@ Latky délime podle elektrické vodivosti o:
@ Kovy — vysoka vodivost (o ~ 107 S/m).
@ Polovodice — stfedni vodivost, silné zavisla na T a primésich.
@ Izolatory — nizka vodivost (o < 1078 S/m).

@ Nas cil: pfechod od klasické teorie k pasovému popisu.

@ Dvé zakladni otazky:

Jak nositelé naboje (elektrony) reaguji na elektrické pole?
Jak souvisi vodivost s vnitfni strukturou krystalu?
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Elektricka vodivost bé&znych materiald

Material Typ Vodivost o [S/m] Poznamka

Stribro (Ag) kov 6.3 x 107 nejvyssi vodivost kovii
Méd (Cu) kov 5.9 x 107 elektrotechnika

Zlato (Au) kov 4.1 x 107 odolnost proti korozi
Hlinik (Al) kov 3.5 x 107 vodice, konstrukce
Zelezo (Fe) kov 1.0 x 107 zavislost na Cistoté
Olovo (Pb) kov 4.8 x 10° mékky kov

Grafit (C) vodivy allotrop 1 x 10% — 1 x 10° anisotropni vodivost
Kremik (Si) polovodic 1.5 x 1073 (Gisty)  silna teplotni zavislost
Germanium (Ge) polovodic 2.0 x 1072 (Gisty)  vy3Si o nez Si

GaAs polovodié ~107%-10"2 aplikace v optoelektronice
Sklo izolant 10710 _ 1014 velmi nizka vodivost
Mika izolant 10711 _ 1015 dielektrikum

Kaucuk izolant 10713 _ 1016 polymer

Destilovana voda izolant ~ 55 x107° silné zavisi na Cistoté

Poznamka

Vodivost kovii klesa s rostouci teplotou (rozptyl na fononech), zatimco u polovodici naopak roste (vice nositelt
naboje). lzolanty maji o prakticky nulovou, slouzi jako dielektrika.
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Drudeho model kovti (1900)

@ Elektrony = klasicky plyn volnych &astic.

@ Viliv elektrického pole E:

dv mv
m— = —eE — —,
dt T

kde m hmotnost elektronu, —e naboj, T stredni doba mezi srazkami.

@ Reseni — Ohmiv zakon:

kde n hustota elektronti, J proudovéa hustota.
@ Uspéchy: vysvétluje Ohmilv zakon, Halliv jev.

@ Nedostatky: $patné popisuje tepelnou kapacitu, teplotni zavislost o.
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Sommerfeldiv model (1928)

Oprava Drudeho modelu pomoci kvantové mechaniky.

Elektrony = Fermiho plyn (Pauliho princip, Fermi—Diracovo rozdéleni).

o(E) = -~ <2m)3/2 VE.

T 2n2 \ 2

Hustota stavii v 3D:

Fermiho energie:
hz
ErF = —(37r2n)2/3.
2m
Typicky EF ~ 5-10 eV.

Vyhoda: spravné vysvétluje maly elektronovy prispévek k tepelné kapacité a zakladni transportni vlastnosti;
konkrétni teplotni zavislost vodivosti vyzaduje model rozptylu elektrond.
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Boltzmannova statistika

@ Maxwellovo—Boltzmannovo rozdéleni je klasickou limitou kvantovych statistik pro Fidky plyn nebo malé
obsazeni jednotlivych stavil; kvantové efekty nerozlisitelnosti jsou pak zanedbatelné.

@ Rozdéleni obsazenosti stavu energie E:

f(E) ~ e*(E*M)/kBT’
kde kg je Boltzmannova konstanta, T teplota, . chemicky potencial.
Plati, kdyz f(E) < 1 (nizka koncentrace, vysoka T).

Typické pouziti:

@ ridké plyny,
@ priblizny popis nosi¢d naboje v polovodicich pri vyssich T.

@ Statistika je limitou Fermi—Diracova i Bose—Einsteinova rozdéleni pro nizké obsazeni stavii.
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Bose—Einsteinova statistika

@ Plati pro bosony (&astice se spinem 0,1,2,...), které se mohou hromadit ve stejném stavu.

@ Rozdéleni: 1

f(E) = e(E—m)/kgT _ 1’

Pro . < Ep (zakladni stav). Pokud p — Eg, vznikd Bose-Einsteinova kondenzace.

Aplikace ve fyzice pevnych latek:
@ fonony (kvazicastice kmitéi mrizky),
@ magnony (spinové viny),
@ fotony v Cerném télese.
@ P¥i nizkych teplotach — Boseova statistika je klicova pro jevy jako Bose—Einsteinova kondenzace a
superfluidita; v supravodicich se uplatiuji pary fermionti (Cooperovy pary), nikoli idealni Bosetiv plyn.
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Fermi—Diracovo rozdéleni

@ Pravdépodobnost obsazeni stavu energie E pfi teploté T:

1
FE)=
(E) e(E—m)/kgT 4 1
kde p je chemicky potencial (pro T = 0 se p = Ef).
@ Pro T = 0: vsechny stavy E < Ef obsazeny, E > Ef prazdné.

Pro T > 0: prechodové rozmazani kolem Ef o Sifce ~ kgT.

@ KIli¢ k pochopeni elektrické a tepelné vodivosti kovii.

PFi nizkém obsazeni stavii odlisné jmenovatele FD a BE rozdéleni nemaji vyznamny vliv na vyslednou hodnotu, pak
se tedy Castice pres kvantovy charakter chovaji klasicky - podle Boltzmannova rozdéleni.
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Vodivost:

kde m* efektivni hmotnost elektronu.

Mechanismy rozptylu:
@ fonony (dominantni pfi vysSich T),
@ nedistoty a defekty (dominantni pfi nizkych T).
Teplotni zavislost: p(T) = po + AT, kde p =1/0.
Wiedemann—Franziiv zakon: -
— =L ~244x10"2 WQK™2,
oT

kde x tepelna vodivost.
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Matthiessenovo pravidlo — formulace a vyznam

@ Matthiessenovo pravidlo popisuje vliv riiznych rozptylovych mechanismii na elektricky odpor kovi.
@ Zikladni predpoklad: jednotlivé mechanismy rozptylu elektronii jsou nezavislé.

Matematicka formulace

Celkova mérna elektricka rezistivita p je souétem prispévkii:

P(T) % pres + ppn(T),

kde:

@ pres — rezidualni rezistivita, zahrnujici zejména primési a statické poruchy mrizky,
(*] pph(T) — teplotné zavisly prispévek rozptylu elektronii na fononech.

@ Pii podrobnéjsim rozkladu lze pres dale rozdélit na prispévky primési, dislokaci a dalsich statickych vad.

Mikroskopicka interpretace

V kvantové teorii transportu:

kde:

@ 1 — celkova relaxaéni doba elektronu,
@ 7; — relaxaéni doba pro jednotlivy rozptylovy mechanismus i.
Rezistivita je amérna 1/7:
m

P=——F"»
ne2t

kde m je efektivni hmotnost elektronu, n koncentrace nosiéti, e elementarni naboj.

o

il = = = AR
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Matthiessenovo pravidlo — priklady a omezeni

Teplotni zavislost

@ PAT—O0K:

P(T) = pres;
rezistivita je dana pouze necistotami a vadami.
@ Pro T > 0p (Debyeova teplota):
Pph(T) o< T,
rozptyl na fononech dominuje.
@ Pro T < 6p:
5
Pph(T) o< T°,

(BlochGriineiseniiv zakon).

Experimentalni priklady

@ Cista méd (Cu): velmi nizké pres, silna teplotni zavislost.
@ Slitiny (Cu-Ni): velkd pyes, slabsi relativni vliv fonond.
@ Deformované kovy: zvysena pyes viivem dislokaci.

Omezeni platnosti

@ Pravidlo je empirické, nikoli presné fundamentalni.

@ Neplati presné pri:

silné korelaci rozptylovych mechanismi,

@ velmi nizkych teplotach,

@ silng neusporadanych systémech,

@ kvantovych transportnich rezimech (napF. lokalizace).

pravidlo huje rozdélit elektricky odpor na jednotlivé fyzikalni priciny, coz je klicové pro interpretaci
experimentalnich dat a navrh kovovych materiali.
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Wiedemann—Franztv zakon — formulace a fyzikalni podstata

@ Wiedemann—Franziiv zikon popisuje vztah mezi elektrickou a tepelnou vodivosti kovil.
@ Plati pro kovy, kde jsou hlavnimi nosiéi naboje i tepla volné elektrony.

Matematicka formulace

Pomeér tepelné a elektrické vodivosti je imérny teploté:

K
R
oT
kde:
@ & - tepelna vodivost [W-m~*.K~1],
@ o — elektricka vodivost [S:-m~1],
@ T - absolutni teplota [K],
@ L - Lorenzovo &islo.

)

Lorenzovo &islo

V modelu volnych elektronii (Sommerfeldiiv model):

2 2
K
fiy = % (i) ~2.44 x 1078 WQK 2,
e

kde:

@ kg — Boltzmannova konstanta,
@ e — elementarni naboj.

Fyzikalni interpretace
Stejni elektrony prenaseji:

@ néaboj — elektricka vodivost o,
— tepelna vodivost k.

V rezimu elastického nebo kvazielastického rozptylu proto elektronovy prispévek vede k téméF univerzalnimu Lorenzovu &islu Lo.
v,
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Wiedemann—Franztv zakon — platnost a omezeni

Experimentalni platnost

@ Dobre plati pro:
© jednoduché kovy (Cu, Ag, Au, Al),
© Zzejména dostatecné nizké teploty v limité elastického rozptylu a vysoke teploty, kde je rozptyl priblizné
kvazielasticky; ve strednim teplotnim oboru mohou byt odchylky vyrazngj

@ Experimentalné:

L~ Lo (s presnosti jednotek %). )

Teplotni chovani

@ P¥i vysokych teplotach:

ko oT,
rozptyl na fononech ovliviiuje obé vodivosti podobné.

@ Pii nizkych teplotach:

@ o omezens neéistotami,
® x obsahuje vyznamny fononovy prispévek.

Omezeni platnosti

@ Zakon neplati nebo je porusen:

v polovodicich a izolantech (jini nosiéi tepla a naboje),

v silné korelovanych systémech,

v supravodigich (nulova p, koneéna ),

v nékterych rezimech velmi nizkych teplot, pokud se uplatni dodateéné kvantové, korelaéni nebo neelastické
mechanismy; u béznych kovii viak L — Lo Easto pravé pro T — 0.

Srovnani s Matthiessenovym pravidlem

@ Matthiessenovo pravidlo: rozklad rezistivity na prispévky.
@ Wiedemann—Franziiv zakon: vztah mezi dvéma transportnimi koeficienty.
@ Oba zakony vychazeji z Drude-Sommerfeldovy teorie.

Wiedemann—Franziiv zikon potvrzuje, Ze elektricky a tepelny transport v kovech maji spoleény mikroskopicky piivod — pohyb
Fermiho elektroni.
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Tepelna vodivost béznych materiald

Material Typ Kk [W-m—1.K™1] Poznamka

Diamant kovalentni sit 2000-2200 nejvyssi znama tepelna vodivost
Stribro (Ag) kov 430 nejlépe vedouci kov

Méd' (Cu) kov 400 standard pro elektrické a tepelné vodice
Zlato (Au) kov 320 odolnost viiéi oxidaci

Hlinik (Al) kov 235 lehky konstrukéni material
Zelezo (Fe) kov 80 zavisi na Cistoté a strukture
Olovo (Pb) kov 35 nizka tepelna vodivost mezi kovy
Kremik (Si) Cisty polovodic 150 vyznamné pro elektroniku
Germanium (Ge) &isty polovodié 60 nizsi nez Si

Sklo izolant 1-1.5 amorfni struktura

Voda (kapalna) kapalina 0.6 citlivé na teplotu

Beton keramika 1.5-2 stavebnictvi

Drevo (suché) organicky material 0.1-0.2 zavisi na vlhkosti a sméru vlaken
Polyethylen (PE) polymer 0.4-0.5 nizka vodivost

Vzduch plyn 0.026 velmi nizka vodivost

Vakuum - ~0 zadné vedeni tepla, pouze zareni

Poznamka

Kovy vedou teplo prevazné diky volnym elektroniim, zatimco izolanty a polovodiée diky fononiim. Anizotropni
materialy (drevo, grafit) vykazuji silnou smérovou zavislost.
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Pasova teorie — motivace

@ Kilasické modely nevysvétluji:
@ proc jsou nékteré krystaly vodice a jiné izolatory,
@ existenci polovodici,
@ optické vlastnosti.
@ Reseni: periodicky potencial — vlnova funkce elektronii podle Blochova teorému.

@ Vysledkem jsou energetické pasy oddélené zakazanymi pasy.
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Kronig—Penneyiiv model (1D)

@ Potencial — periodicka fada bariér.

@ Schrddingerova rovnice — feseni:

uk(x),  uk(x +a) = uk(x),

(Blochiiv teorém).
@ Vysledna disperzni relace ukazuje pasy a zakazané mezery.

@ Zakazana pasova mezera: oblasti energie, kde nejsou povoleny stavy.
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Kovy, izolatory a polovodice

Kov: pas casteéné zaplnén elektronovymi stavy (vodivost vysoka).
Izolator: pas vyplnén, mezera AE; 2> 5 eV.

Polovodic: mezera AE; ~ 0.1-3 eV.

Koncentrace nositeldl v polovodici:

n; ~ Nee—Eg/2kg T

kde N efektivni hustota stavii, Eg Sitka zakazaného pasu.
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Efektivni hmotnost elek

@ Definice z disperzni relace:
1 1 d2E

m*  h2 dk?

@ Blizko minima pasu — elektron se chova jako volna Eastice s hmotnosti m*.
@ V polovodicich se zavadi dira — chybéjici elektron ve valenénim pasu, pohybuje se jako kladny naboj
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Shrnuti — elektrické vlastnosti a pasova teorie

Kovy: volné elektrony, vysoka vodivost.

Polovodice: zakazany pas ~ 0.1-3 eV, citlivost na teplotu a pfimési.
Izolatory: Siroky pas, prakticky nulova vodivost.

Drude — Sommerfeld — pasova teorie

Klicové pojmy: Fermiho energie, Fermi—Diracovo rozdéleni, efektivni hmotnost, zakazany pas.

Martin Tomas (zC Kvantova teorie 2026 — zimni semestr 214 /240



ry z pasové teorie pevnych latek

@ Zakazany pas Eg [eV] — rozdil mezi valenénim a vodivostnim pasem.

@ Fermiho energie Er [eV] — energie nejvyssiho obsazeného stavu pfi T = 0 K.

Material Typ Eg [eV] Er [eV] Poznamka

Méd' (Cu) kov - 7.0 vysoka hustota stavii u Ep
Hlinik (Al) kov - 11.6 model volnych elektronti
Zelezo (Fe) kov - 11.1 feromagnetické usporadani
Olovo (Pb) kov - 9.5 typicky typ | supravodié
Kremik (Si) polovodié 1.12 (ind.) - vlastni polovodi¢, zaklad mikroelektroniky
Germanium (Ge) polovodié 0.66 (ind.) - mensi Eg, rychlejsi nosice
GaAs polovodi¢ 1.42 (dir.) - primy pas, optoelektronika
Cds polovodi¢ 2.42 (dir.) - fotodetektory, solarni élanky
ZnO polovodic 3.3 (dir.) - prithledna elektronika
Diamant (C) izolant 5.5 - siroky pas, dielektrikum
SiO (kFemen) izolant 8-9 - skla, izolanty

AIN izolant 6.2 - keramika s vysokym Eg

Poznamka

Kovy nemaji zakazany pas — Fermiho hladina lezi uvnit¥ vodivostniho pasu. Polovodice a izolanty se lisi velikosti Eg
(polovodice: ~0.1-3 eV, izolanty: > 5 eV). Primy pas (GaAs, CdS, ZnO) je klicovy pro optoelektroniku.
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Magnetické vlastnosti — Gvod

@ Magnetismus = diisledek magnetickych moment elektroni:
@ orbitalni moment hybnosti,
@ spinovy moment.

@ Interakce s vnéjsim polem B — riizné druhy magnetického chovani.

@ Zakladni charakteristiky:
@ magnetizace M [A/m],
@ susceptibilita x (bezrozmérna),
@ permeabilita 1 = po(1 + x)-
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Magnetické vlastnosti béznych material

@ Typ magnetického chovani uréuje usporadani a interakce magnetickych momentd.

@ Tabulka shrnuje priklady latek a jejich charakteristiky.

Material Typ Charakteristika Teplota

Bismut (Bi) diamagneticky X~ —1.7 x 1074 nezavisla na T

Méd' (Cu), Au, Ag diamagnetické X ~ —10"% nezavislé na T

Hlinik (Al) paramagneticky X ~ 22X 10~% prevazné Pauliho paramagnetismus
Platina (Pt) paramagneticky X ~29x107% zesileny Pauliho paramagnetismus
Fe (a-Fe) feromagneticky pr>1 Tc =1043 K

Ni feromagneticky pr>1 Tec =627 K

Co feromagneticky pr > 1 Tc =1394 K

Gd feromagneticky silné teplotné zavisly Tc =293 K

MnO, FeO, NiO antiferomagnetické X roste do Ty Ty = 100-500 K

Fe304 (magnetit) ferimagneticky M # 0, nestejné momenty Tc =858 K

Ferrity (napf. MnZn) ferimagnetické wr ~ 102-10% Tc ~ 500-800 K

Poznamka

Magnetické vlastnosti sahaji od slabych efektii (dia-, paramagnetismus) az po kolektivni jevy (ferro-, antiferro-,
ferimagnetismus). Charakteristické teploty (T¢, Ty) urcuji, kdy dochazi k usporadani nebo jeho zaniku.
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Magneticky moment elektronu

@ Orbitalni moment: .

B = — L,

2me

kde L je orbitalni moment hybnosti, me hmotnost elektronu.

@ Spinovy moment:

e
ns = —gs S, gs ~ 2.0023.
2me
@ Bohriiv magneton:
eh —24
g = ~9.27 x 10724 J/T.

2me
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Diamagnetismus

@ Vznika jako indukovany moment v uzavienych elektronovych orbitalech.
@ Susceptibilita:
x <0, |x| ~107%az1075.

@ Nezavisi na teploté.

@ Priklady: Cu, Au, Bi.
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Paramagnetismus

Atomy /ionty s nenulovym spinem nebo orbitalnim momentem.
V nepritomnosti pole — neusporadané orientace, M = 0.

V poli B — Easteéné usporadani momentd.

Curieho zakon:

c NpZ
Y=< c= Ho He“,
T 3k

kde C je Curieova konstanta charakterizujici paramagnetickou odezvu latky, N je hustota iontidl, p g je
efektivni magneticky moment (obvykle vyjadreny v jednotkach Bohriiv magneton ug).
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Feromagnetismus

@ Kolektivni jev — spontanni usporadani magnetickych momentii i bez vnéjsiho pole.

Weissovo molekularni pole: By = B + AM.

@ Curie-Weissiiv zakon:
=—
T—Tc

kde T¢ je Curieho teplota.
@ Typické feromagnety: Fe, Co, Ni.

Martin Tomas (zC Kvantova teorie 2026 — zimni semestr 221 / 240



Antiferomagnetismus

@ Magnetické momenty sousednich iont se usporadaji antiparalelné.

Celkova magnetizace M = 0.

@ Susceptibilita:

ST

kde Ty je Néelova teplota.
@ Priklady: MnO, FeO, NiO.
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Ferimagnetismus

@ Podobny antiferomagnetismu, ale momenty maji nestejnou velikost.
@ = nedokonalé vyruseni, vysledné M # 0.
@ Typické pro ferity (napfr. magnetit Fe304).
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Magnetické domény

@ Feromagnetické krystaly se déli na oblasti (domény), kde jsou momenty zarovnany.
@ Prechod mezi doménami = Blochova sténa.

@ Aplikace pole: riist domén pfiznivé orientovanych — hystereze.
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Hystereze

@ Feromagnety vykazuji zavislost M(B) s paméti.

@ Kilicové veliciny:
@ remanence M,,
@ koercitivni pole Hc.

@ Rozlisujeme mékké a tvrdé magnetické materialy.
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Magneticka odezva kovti

@ Pauliho paramagnetismus (volné elektrony):

2
xp = porgg(Er),

kde g(Ef) hustota stavii na Fermiho hladiné.
@ Landautiv diamagnetismus — kvantovy efekt cirkulace elektronti ve vné&jsim poli.

@ Vysledek: celkova susceptibilita = xp + x;.
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Spinové viny a magnony

@ Kolektivni excitace magnetického uspofadani.
@ Kvazicastice: magnony, energie
E = hw(k),
analogie k fonontim.

@ Prispivaji k tepelné kapacité a transportu.
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Supraparamagnetismus

U velmi malych &astic — jedna doména.
Tepelné kmity prekonavaji anisotropni bariéru — momenty se preklapi.
Makroskopicky se chovaji jako paramagnetikum se silnym momentem.

Vyznam: magnetické nanocastice v mediciné a technologiich.
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ristické teploty — priklady materiald

@ Curieho teplota T¢ — nad touto teplotou zanika feromagnetismus.
@ Néelova teplota Ty — nad touto teplotou mizi antiferomagnetické usporadani.

@ Debyeova teplota 6 — charakteristicka pro fononové spektrum, uréuje priibéh Cy, pf¥i nizkych T.

Material Tc [K] Ty [K] 0p [K]
Fe (zelezo) 1043 - 470
Co (kobalt) 1394 - 445
Ni (nikl) 627 - 450
Gd (gadolinium) 293 - 165
MnO - 118 400
NiO - 523 390
Pb (olovo) - - 105
C (diamant) - - 2230

Poznamka

Hodnoty charakteristickych teplot odrazeji fyzikalni vlastnosti vazeb v materialu:

@ Vysoka 0p (napf. diamant, ~ 2200 K): velmi tuhé kovalentni vazby, vysoka rychlost zvuku = fonony maji
vysoké frekvence.

@ Nizka 0p (napt. Pb, ~ 100 K): mékké kovové vazby, nizka rychlost zvuku = fonony nizkych frekvenci.

@ Curieho a Néelovy teploty: udavaji energii interakce mezi magnetickymi momenty (vyménna interakce).
Vysoké T (Co, Fe) znamena silnou vyménnou vazbu, nizké Ty (MnO) slabsi interakci.
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Shrnuti — magnetické vlastnosti

Zaklad: magneticky moment elektronu (ug).

Typy: diamagnetismus, paramagnetismus, feromagnetismus, antiferomagnetismus, ferimagnetismus.
Klicové zakony: Curieho, Curie—Weissiiv, Pauliho paramagnetismus.

Kolektivni jevy: domény, hystereze, spinové viny.

Aplikace: permanentni magnety, ferity, magnetické nanocastice.
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Supravodivost — objev

@ 1911 — H. Kamerlingh Onnes: rtut pfi T ~ 4.2 K — nulovy odpor.

@ Zakladni jevy:
@ nulovy elektricky odpor (p = 0),
@ dokonaly diamagnetismus (Meissneriiv efekt).

@ Vysvétleni vyzadovalo kvantovou teorii (BCS - Bardeen, Cooper, Schrieffer, 1957).
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Persistentni proud v supravodici

V roce 1920 Kamerlingh-Onnes zformoval supravodivy prstenec z rtuti.
Pomoci magnetického pole uved| prstenec do supravodivého stavu a poté odstranil vnéjsi pole.
Pozorovani: proud prochazel prstencem bez ibytku (persistentni proud).

Tento prstenec byl pozdéji premistén i na jiné misto (napf. z laboratore v Leidenu do Kolina), a presto zistal
elektricky proud méritelny.

Diitkaz: nulovy elektricky odpor v supravodivém stavu - proud tee trvale bez externiho zdroje.

Vyznam: jeden z prvnich zfejmych ditkazd kvantové podstaty supravodivosti.
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Meissnertiv efekt

@ 1933: Meissner a Ochsenfeld: supravodivy vzorek vytlaé&i magnetické pole.
@ Magneticka indukce uvnit¥ supravodice:
B(x) = Boe ¥/,

kde A, je Londonova hloubka vniku (~ 10~7 m).

@ = supravodivost neni jen nulovy odpor, ale novy stav hmoty.

Martin Tomas (zC Kvantova teorie imni semestr 233/ 240



Kritické parametry supravodivosti

@ Kazdy supravodi¢ je charakterizovan:

@ kritickou teplotou T, — nad ni mizi supravodivost,
@ kritickym polem H. — nad nim mizi Meissneriiv stav,
@ kritickou proudovou hustotou J. — nad ni se stav zniéi.

@ Zavislost kritického pole na teploté:

Martin Tomas (zC Kvantova teorie 2026 — zimni semestr 234 /240



Kritické teploty supravodici

Material Typ Te [K]
Rtut (Hg) prvek, typ | 4.2
Olovo (Pb) prvek, typ | 7.2
Hlinik (Al) prvek, typ | 1.2
Cin (Sn) prvek, typ | 3.7
Wolfram (W) prvek, typ | 0.015
Rhenium (Re) prvek, typ | 1.7
Niob (Nb) prvek, typ Il 9.3
Niob—Titan (NbTi) slitina, typ Il 10
Niob—cin (Nb3zSn) intermetalicka sloucenina 18
MgB2 sloucenina (2001) 39
LaBaCuO kuprat, HTSC 35
YBazCu3z07_s (YBCO) kuprat, HTSC 92
Bi2Sr2CaCux0g (BSCCO) kuprat, HTSC 110
TI2BazCazCuz0y0 (TI-2223) kuprat, HTSC 125
HgBazCazCu3z0g, s (Hg-1223) kuprat, HTSC 133
Hydrid siry (H3S, pfi ~150 GPa) vysokotlaky supravodié 203
LaHjo (pfi ~170 GPa) vysokotlaky hydrid 250-260

Poznamka

teploté kapalného dusiku (77 K). Rekordni hodnoty pres 200 K jsou zatim dosazeny pouze u hydridii za extrémnich
tlaki.
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Typy supravodici

@ Typ I: GpIny Meissneriv efekt do Hc, ostry prechod. — Pb, Hg, Al.
@ Typll:

dva kritické body H.1 a Hca.
pro H < Hc1: dokonaly diamagnetismus,

Hei < H < Hca: smiseny stav (vortexy),
H > Hcz: normalni stav.

@ Typ II: technologicky vyznamné (NbTi, Nb3Sn, vysokoteplotni keramické supravodice).
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Londonovy ro

@ Bratii Londonové (Fritz, Heinz) popsali proudy ve supravodici

aJ nse? nse?
S " E, VxJi=-—
ot m

kde Js je supravodiva proudova hustota, ns hustota parovych elektronti.
@ Z nich plyne Meissneriv efekt a definice \;.
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BCS teorie supravodivosti

@ Bardeen, Cooper, Schrieffer (1957).

Kli¢: Cooperovy pary — elektrony se spiny 1+ a opacnym k tvori vazany stav diky interakci pres fonony.

@ Energeticka mezera:
A(T) =~ 1.76kg T, pro T =0.

@ A = mezera v hustoté stavii — odpovida nulovému odporu.
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SQUID - supravodivy kvantovy int

@ SQUID = Superconducting QUantum Interference Device.

Princip: vyuziva kvantovou interferenci proudii pres Josephsonovy prechody.

1(®) = I si (27T® )

= lcsin( — ),
c ®°

h o

kde I. je kriticky proud, ®g = 36 R 2.07 X 10~ *® Wb kvantum magnetického toku.

@ Proud zavisi na magnetickém toku ®:

Extrémni citlivost na zmény magnetického pole — detekce az 10715 T.

Vyuziti:
@ biomagnetismus (magnetoencefalografie — méreni mozkové aktivity),
@ geofyzika, detekce slabych signald (hledani ponorek),
@ standardy magnetického toku.
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Shrnuti — supravodivost

Objev 1911, nulovy odpor a Meissneriiv efekt.

Kritické parametry: T, Hc, Jc.

Typ | vs. typ Il, vyznam vortexového stavu.

Londonovy rovnice — makroskopicky popis.

BCS teorie — mikroskopicky mechanismus: Cooperovy pary, energetickd mezera.

Aplikace: magnety, ztratové nulové prenosy, SQUIDy, vysokoteplotni supravodice.
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