Reforma a rozvoj vyuky Biofyziky pro
potreby 21. stoleti

Cislo vyzvy: IPo - Oblast 2.2 (vyzva 15)

CZ.1.07/2.2.00/15.0215

e .® SVERS7,,
K o NP o
= * : S '
Y] * * b
evrgps}(y Sy
socialni

Reg. C. projektu:

fond vCR EVROPSKA UNIE

NSV

A\:b

2,
VensiS

OP Vzdélavani

pro konkurenceschopnost ZANA BY

INVESTICE DO ROZVOJE VZDELAVANI



Vicecdasticové systémy

Mnohacasticovy systém je popsan Hamiltonidnem
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a dale zavedem pomocné oznaceni 'redukovanych’ hmotnosti jednotlivych ¢astic
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Jednotlivé derivace se transformuji jako
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coz prinasi Hamiltonian
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Nové se objevivsi tfeti ¢len nese v anglické literatute zpravidla nazev ”mass-polarization term”.



Vicecdasticové systémy
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Se ziskangm Hamiltonidnem H mtzeme za predpokladu V(R, R;) = V(R;) separovat stacionarni
Schrédingerovu rovnici Hy = Ev pomoci ¢ = R(R)p(R;) do tvaru

s vazbou W+ W = F.

Predpokladejme, ze nulta Castice byla vybrana tak, Ze hmotnosti vyrazné prevySyje ¢astice ostatni.
Potom p; =~ m; a v posledni rovnici mizeme zanedbat smiSeny Clen, takZze dostavame

- Z —Azp +V(Ri)p=Wp

Formalné bude tato rovnice odpovidat i atomarnim systémum, které maji tézké jadro fixovano v
pocatku; R; jsou potom bézné souradnice elektront.



Heliu podobné atomy

Hamiltonian dvou elektront, vazanych k tézkému jadru o naboji Z, mat tvar
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kde posledni ¢len vyjadifuje vzdjemnou Coulombovskou interakci obou elektrond.

Energie jednotlivych stavi je definovana prostfednictvim stfedni hodnoty Hamiltonidnu v téchto
stavech jako

E=(H) = /w*fwdv

Vznikajici Schrodingerova rovnice neni separovatelnd kvili vyskytu vzajemné souradnice r12. My
se presto pokusime najit jeji feSeni ve tvaru
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kde

jsou jednoelektronové vlnové funkce vodiku podobného atomu s ndnojem Z’. V ramci obecnosti
naseho postupu nebudeme ovsem vyzadovat Z/ = Z.



Heliu podobné atomy

Ke stfedni hodnoté hamiltonidanu postupné prispéje kazdy jeho ¢len. Napiiklad prispévek Lapla-
siant je
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kde E; je energie prvni hladiny v atomu vodiku. Obdobné,
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coz po provedeni dava

Secteny dohromady a pfes oba elektrony, davaji predchozi piispévky se zanedbanim vzajemné elek-
tronové interakce (Z' = Z) presné dvojndsobek energie elektronu na prvni hladiné vodikupodob-
ného atomu se Z = 2.

Prispévek vzajemné elektronové interakce méa tvar

exp ( 9711 + TQ)
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Heliu podobné atomy
r
Zavedme hustoty naboji p(r;) = e exp (—2Z’i).
a

MizZeme potom vypocitat elektrostaticky potencial, ktery jeden z elektront budi, naptiklad:

p(ra) = 47r/ %r% dr;
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Timto zptisobem se mizem vyhnout obtizné integraci vyrazu | — 72|: mikroskopické Maxwellovy
rovnice pfinasi
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As E = grady, we obtain




Heliu podobné atomy

Zbyvajici intergal vyfeSime per partes,
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Vezmeme-li v vahu vlastnosti prvniho integréalu, ziskdvame
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Slozime-li vSechny pfispévky do stfedni hodnoty Hamiltonidnu, dostavame konecné

(H) = —22"E, + 4ZZ'E; — ZZ’E1

Zajiméa-li nas zakladni stav dvouelektronového atomu, nalezneme minimum pfedchoziho vyrazu,
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Pro helium Z = 2 a tedy Z’ ~ 1.69.



