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Uvod

Kvantova teorie je historicky nejuspésnéjsi fyzikalni teorii. Za téméet 90 let od svého vzniku
dovolila popsat nebo dokonce piedpovédét mnozstvi riznorodych jevil o impozantni §ifi:
od fyziky ,,elementarnich® ¢astic pres stavbu jadra az po chemické reakce a pohyb elektro-
nl v integrovanych obvodech. Kvantova teorie také zasadnim zptisobem zmeénila fyzikalni
obraz svéta, ze kterého fyzici — teoretici i experimentatofi — stejné jako pracovnici dalsich
ptirodnich véd museji vychazet. Takovému vyznamu odpovida ve svétové literatufe i roz-
sahla a stale narGstajici knihovna uc¢ebnic kvantové teorie lisicich se obtiznosti, rozsahem
i pojetim. To plati i o jeji nejpocetnéjsi podknihovné — ucebnicich kvantové mechaniky,
v nichz se nepouziva kvantova teorie pole. Ucebnice této urovné pro mnohé studenty zna-
menaji vrchol setkani s kvantovou teorii. K nim se fadi i tato kniha, psana ovsem ¢esky
a zaplnujici urcitou mezeru v ¢eské ucebnicové literatuie.

Vybér ucebnic kvantové mechaniky v ¢estiné neni totiz piilis rozsahly: pouze v knihov-
nach a antikvaratech mizeme nalézt starSi pieklady dvou ucéebnic, D. 1. Blochinceva
aA. S. Davydoval. Dostupnd, nyni jiz v druhém vydani, je tak predev§im dvoudilna uéebni-
ce prof. J. FormankaZ, ktera svou naro¢nosti a celkovou koncepci je uréena hlavné teoretic-
kym fyzikim. Kone¢né nedavna kniha prof. L. Skaly3 je koncipovana na bakalafské trovni

1 Davydov, A. S.: Kvantova mechanika. Praha: SPN 1978; Blochincev, D. 1.: Zdklady kvantové mechaniky.
Praha: CSAV 1956.

2 Formének, I.: Uvod do kvantové teorie I, II. Praha: Academia 2004.

3 Skila L.: Uvod do kvantové mechaniky. Praha: Academia 2005; Praha: Nakladatelstvi Karolinum 2012.
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studia fyziky a vénovana moderné pojatému tvodu do kvantové teorie a feSeni standardnich
zékladnich uloh. Znalost zakladd kvantové fyziky v rozsahu této knihy je vhodnym pied-
pokladem ke studiu nasi ucebnice.

Tato kniha je primarné urcena studentim magisterského studia fyziky, aplikované
a technické fyziky, ktefi se zaméfuji na fyziku atomarnich systéma a zabyvaji se tématy,
jako je studium elektronovych stavll v atomech, molekulach a pevnych latkach, transportni
jevy nebo interakce elektront se zafenim. Vybeér témat a rozsah jejich zpracovani byl volen
tak, ze kniha mize slouzit jako standardni u¢ebnice pro vyuku kvantové mechaniky v magi-
sterském a zCasti i v doktorském studiu. Autofi se pii psani mohli opirat jednak o vlastni
badatelskou praxi, jednak o mnohaleté zkusenosti s prednasenim kvantové mechaniky na
riznych trovnich. Pro magisterské studium na Matematickofyzikalni fakulté Univerzity
Karlovy bylo uréeno i nase dvoudilné skriptum Univerzity Karlovy Kvantova teorie I, 11,
davno zcela rozebrané.! Na jeho praxi provéfeném pidorysu jsme stavéli, i kdyZ vétSina
materialu byla nové zpracovana a rozsifena. M¢li jsme pfitom na mysli i druhé poslani
knihy, jejiz stfedné pokrocila Groven a styl vykladu jsou vhodné i pro ,,druhé ¢teni” kurzu
kvantové mechaniky zajemci z fad fyziki i absolventi dalSich pfirodovédnych oborti nebo
ptirodovédné orientovanych obort technickych. Vétsina témat je proto vykladana o krok
dale, nez je v ucebnicich kvantové mechaniky ustalené. Doplikovy material je ¢asto vlo-
zen do odstavell vymezenych znaky €D. Pomé&rné rozsahly je i poznamkovy aparat, jednak
s vécnymi dodatky, jednak s citacemi na monografie 1 ptivodni prace tak, aby se k nim
zajemce o dany problém mohl obratit.

Vyklady jsou vedeny explicitné, nic neni odsunuto do tloh nebo cviceni. Zajemce
o feSené ulohy z kvantové mechaniky se mizZe obratit na knihu jednoho z nas?. Pti psani
ucebnice jsou autofi postaveni pied dvé volby: maji se drzet ustalenych vzort, nebo usilovat
o originalitu? Nasi snahou bylo sledovat ,,moderni pojeti®, ale neodchylovat se vyrazné od
standardu s cilem, aby kniha dovolovala bezproblémové navazani na odbornou literaturu.
Podobné uvahy nas vedly také k tomu, abychom se diisledné drzeli standardni interpretace,
a to jak pfi vykladu postulati kvantové mechaniky, tak i pti studiu jednotlivych kvantovych
jevl. Do kvantové metafyziky se nepoustime, pokud by se snad za to nemohl pokladat
vyklad von Neumannovy teorie méfeni (kap. 1, § 9.5) a teorie dekoherence (kap. 1, § 9.8),
které jsou ovsem rovnéz konzervativni. Také pokud jde o matematicky aparat, snazili jsme
se, aby pouzitd matematika nevybocdovala pfili§ z ustalenych zvyklosti uéebnic kvantové
mechaniky. Na druhé stran¢ urcité techniky funkcionalni analyzy jsou bézné pouzivany
v soucasné fyzikalni literatute, a proto jsme pokladali za vhodné ptipojit v dodatcich strué-
ny prehled temperovanych distribuci a nékterych pojmt funkcionalni analyzy zplisobem,
ktery tésn¢ navazuje na hlavni text a odvolava se na fyzikalni motivaci.

V textu je disledné pouzivano dvojich jednotek, jednak soustavy SI, jednak atomovych
jednotek, tedy jednotek, v nichZ jsou naboj a hmotnost elektronu spojeny s (redukovanou)
Planckovou konstantnou a permitivitou vakua vztahem: e = 4ne, = # = m, = 1. Otazce hod-
not zakladnich konstant a systému atomovych jednotek je vénovan prvni dodatek.

1 Kvantova Mechanika I. Univerzita Karlova 1985; 1992. Kvantova Mechanika II. Univerzita Karlova 1990, 1998.
2 Klima, J., Simurda, M.: Shirka problémii z kvantové teorie. Praha: Academia 2006.
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Vzhledem k Sirokému spektru probiranych témat je rozsah knihy zna¢ny, a proto jsme
se rozhodli rozdélit ji na dva samostatné svazky. Predpokladame, ze ¢tenaf jisty uvod do
kvantové teorie jiz absolvoval (napf. v rozsahu zminéné ucebnice prof. L. Skaly). Kniha
zacina pomérné rozsahlym shrnutim formalni stavby kvantové mechaniky a potiebného
matematického aparatu, pticemz vykladané pojmy jsou ilustrovany feSenim vybranych pro-
blémut pohybu jedné ¢astice v ¢asoveé neproménnych vnéjsich polich (kap. 1-3). Tato ¢ast
obsahuje i ne zcela standardni partie, jako jsou vyklad Aharonova-Bohmova jevu, vypocet
kontrastu v kvantovém interferometru a ivod do teorie dekoherence.

Vyklad pohybu v centralnim poli, symetrie a spinu (kap. 4—6) je jistym prohloube-
nim standardnich postupti — spektrum atomu vodiku je odvozeno bezreprezentacné, teorie
symetrie obsahuje elementy teorie grup a jejich reprezentaci a v ramci vykladu spinu je
propocitana spinova rezonance a diskutovan EPR paradox a Bellova nerovnost. Spin je
pak zaveden znovu pfti vykladu Diracovy rovnice (kap. 7) a znovu ilustrovan vypoctem
hyperjemného rozstépeni zakladniho stavu atomu vodiku.

Technické partie — varia¢ni princip, poruchovy pocet ne¢asovy i ¢asovy (kap. 8-9) jsou
ilustrovany jejich aplikaci na vypocty atomovych a molekularnich energetickych hladin
(kap. 10) a vykladem semiklasické a kvantové teorie interakce atomu se zaienim (kap. 11).

Velka pozornost je vénovana feSeni mnohacasticového problému v kvantové mechanice
force method*, tak ,,mean field method* jsou podrobné diskutovany. Prva z nich vypocty
hladin atomu helia a vodikové molekuly, druha Hartreeho-Fockovou teorii a jeji aplikaci na
systematiku atomovych hladin. Cela jedna kapitola (kap. 11) je vénovana vypoctim celko-
vych energii a problému korelace metodou funkcionalu hustoty (DFT), ktera po prvotnich
uspésich pii pouziti v rozlehlych systémech se stala i predni metodou kvantové chemie.

Naproti tomu teorie rozptylu (kap. 12), se omezuje na elasticky rozptyl.! O to podrob-
néji je vykladan rozptyl na sféricky symetrickém potencialu majici cetné aplikace v teorii
kondenzovanych soustav.

Interakce s elektromagnetickym zafenim (kap. 13) je vykladana na dvou trovnich —
jako semiklasicka (absorpce a emise zareni, Kubova formule) i pln¢ kvantova (chaotické
a koherentni zafeni, jednofotonové a dvoufotonové procesy). Kvantova teorie zafeni je
ilustrovana podrobnym feSenim interakce zareni s dvouhladinovym atomem, v jehoz ramci
je (nerelativisticky) poéitan i Lambuiv posuv.

Jak uz bylo uvedeno, kniha obsahuje fadu matematickych dodatkt vysvétlujicich zakla-
dy teorie distribuci, vlastnosti prostort kvantové mechaniky, zavedeni zobecnénych vlast-
nich funkci, operatorovy pocet a dalsi zakladni pojmy funkcionalni analyzy.

Jan Klima, Bedtich Velicky

Matematicko-fyzikalni fakulta
Univerzita Karlova v Praze
Praha, 2008-2014

1 Teorie rozptylu v mnohem $ir§im rozsahu je podrobné vykladana v diive citované u¢ebnici J. Formanka.
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/1/
Matematicky aparat
a principy kvantove mechaniky

1.1 UVOD

I kdyz v této knize budujeme formalni aparat kvantové teorie systematicky a od zacatku,
predpokladame, ze ¢tenaf je jiz obeznamen s historii vzniku a Gvodni formulaci kvantové
mechaniky a pojmy jako vinova funkce, relace neurcitosti, ¢asova a necasova Schrodin-
gerova rovnice jsou mu znamé — pfinejmensim v piipad¢é pohybu jedné Castice v jedné
dimenzi. Jak je v pokro¢ilej$ich uéebnicich kvantové mechaniky obvyklé, shrnujeme proto
formalismus do nékolika postulat, kter¢ ilustrujeme ptiklady. Na druhé strané nam nejde
o axiomatiku kvantové mechaniky a postulaty jsou vysloveny tak, aby jejich znéni bylo
srozumitelné Sirokému okruhu ¢tenaiti s minimalni pripravou zakladd kvantové mechaniky
a matematiky.

I tak je kvantova mechanika po matematické strance obtizna a pouzivany aparat piesa-
huje bézné matematické vzdélani fyzikd, pinejmensim v dob¢, kdy je jim obsahlejsi kurs
kvantové teorie bézné piednasen. Proto jsme do textu — jak je rovnéz zvykem — zaradili
i struéné shrnuti pouzivaného matematického aparatu, § 3. Zaradili jsme ho za prvé dva
postulaty, z nichz vyplyva, které pojmy linearni algebry a funkcionalni analyzy (zejmé-
na vlastnosti Hilbertova prostoru) se dostaly do kvantovémechanického popisu piirodnich
zakonu. Exaktngjsi vyklad pouzité matematiky (linearnich prostort, otazek konvergence
v nekone¢né rozmérnych prostorech, vlastnosti operatorQ, zakladu teorie distribuci apod.)
je pak obsahem matematickych dodatktt B-D.

/1/ MATEMATICKY APARAT A PRINCIPY KVANTOVE MECHANIKY -15=-
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