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 E
e!'"?’l memmemem— Obro 690
&1 ¥y __‘_____ Rozmfst&n{ p&ti elektrond na energiové
R ‘ .‘ hladiny dvojndsobnd degenerované vzhledem
ke spinu ( energie &dstice nezdvisi na
&1 Y “"’— ~orientaci spinu ).

(atomy, molekuly, pevné létky apod) nebo soubory mnoha protond a neutro-
nd (napf. jadernd fyzika). Nejb&%n&jdi ( a také nejstarsf) je zajisté
aplikace Pauliho principu na objasn¥ni vystavby elektronového obalu
atomd. Musime si uv&domit, Ze existujicl pestrd Bkdla vlastnost{ atomd
(projevujic{ se markantn& nap¥. tim, %e dva atomy lis{e{ se pouze o0 jeden
elektron, maji diametrdln& odliZné chemické vlastnosti) je vysledkem
rozmistdni elektrond na energiové hladiny podle obr. 68b,69. Atomy,kteréd
by v zdkladnim stavu m&ly vSechny elektrony na nejni%i{ hladin&(obr.68a),
by se musely 1i¥it svymi vlaestnostmi (zvldsté& pri blizkych atomovych
&islech) nepatrns.

3. Soustava dvou stejnych &dstic se spinem 1/2

Vzhledem k mnoha aplikacim je vhodné si podrobn&ji vsimnout vlnové
funkce soustavy, kters je tvorena dvéma stejnymi &dsticemi (fermiony)
se spinem 1/2, nap¥. dvéma elektrony nebo protony. ‘

Uplné vinové funkce takové soustavy

TR RS N A R (32)
zdvial na prostofovych (.?lt(xl,yl,zl), ?2 =(x2,y2,32) ) a spinovych
(0q, ¢2) souradnicich obou &dstic.

Za predpokladu, Ze soustava neni ve -vné&jsim magnetickém poli a
interakce mezi ob¥dma &4sticemi nezdvisi na orientaci jejich spind (viz
napt. interakéni &len v (9)), nezdvis{ hamiltonidn na apinovjeh prom&n-
nych, takfe

Kty o0y = azr<;1,:2)'+ ¢ A e ) (33)

kde operdtor gﬂ ( 0y, 0'2) 0.

Hamlltonlén s touto strukturou vidy umoZnuje separovat ve vlnové funkei
T-a 0- proménné, tzn pa#it

\P('f‘l,O’ y o) = Lp(rl, ..x(o-l,cr) (34)

Prostorovd &ést vlnové funkce —'\p(rl,r ) - se uré{ fesenfm Schrodinger-
ovy rovnice s hamiltonidnem QZ(rl,rz) (p¥ikladem je tfeba (9))
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L (F,8) PELT,) = B @(F,F,) (35)

Spinovéd %4st vlnové funkce - X( s 0"2) - Jje pro 568 2 0 do znalné miry
libovolnd. Ukazuje se vidak, %e i kdy%? hamiltonién soustavy nezdvisi na
spinovych promé&nnych, vede princip nerozliditelnosti k zdvislosti cel-
kové energie soustavy na vysledném spinu.

Schrodingerove rovnice (35) dé ene'rgiové spektrum, prifem? ka2dé
z energiovych hladin pF*{slu3{ nZjakd symetrickd nebo antisymetrickd
vlnové funkce \p(?l,;z). Pro_soubor fermiond musi byt v3ak vysgslednd

vinové funkce (34) Y (§,, §,) entisymetrickd k zéménd § ’-§-2—-=

To miZfeme dosdhnout jedind tak, Ze k symetrické vlinové funkei tp(i"l,?z)
doddme antisymetrickou spinovou funkei X( T 0“2) a obrécend,
UkéZeme, Ze symetrické vlinové funkci

X (o), 0 = Xy, (36)
pfi{slus{ vysledny spin 1 a antisymetrické

vysledny spin O. JestliZe tedy symetrické a antisymetrické prostorové
vlnové funkei :

¢, 2y = 9@, . (372)
L L A EAEY (370)

p¥islusi stavy s rdznou energii, bude tomu tak i u vyslednych vlnovych

funkei (8)

a{)ta)(Fl,}’-z) X gy, 0,) (38a)

- - ' —
(r,,0.,r,,T,) = .
Y (Fyy 95750 Tp) = .
?‘S)(Fl,?z) (e, ) (38b)

Pifitom ve stavu (38a) je vysledny spin roven 1 a ve stavu (38b) roven O3
jinymi slovy: energie soustavy zéleZi na vysledném spinu. ,
VSimn&me si nyni konstrukce spinové vlnové funkce x( Ty T,) 5
mimo jiné tim doké¥eme i tvrzeni o vysledném spinu soustavy pro funkce
(36). Celkovou vlnovou funkci X( 0‘1,0‘2) miZeme vyjédrit jako linedrni
kombinaci ze v3ech moZnych sou¥ind spinovych funkel Xsl( ) x s2(0’2)‘

zavedenych v ods‘t.-V.l.At; jestli%e pro lepdi piehlednost nahradime
1~ 1,0, 2 a kvantové &isla m = 172 - 1, mg = -1/72 -+ , Je

to soudet &tyf soudind
X (1,2) = ¢ X/P(l) X1‘2) + cz‘xb(l) %‘(2) + °3XT(1) :x/l'(z)f

*c, ‘X"(l)%,’(Z) , (39)
kde €4,C5,C3,Cy jsou libovolné komplexni &isla.
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Rozklad (39) je mo¥ny proto, Ze &tyri vypsané soudiny tvor{i bdzi (miZete
si ov&rit, %e tvori Uplny systém funkci) ve 4-rozm¥rném prostoru stavovych
vektorﬂ goustavy dvou spint. |

Spin je vektorovd veliZina (moment hybnosti). Vy¥sledny spin soustavy
Edatic ziskdme proto vektorovym souftem spind jednotlivych &dstic. Ozna-
E{me-1i_spinové operétory dvou tdatic (jde o operdtory zavedené v odst.
V.1.3) ?1, 5 » bude operédtor vysledného spinu soustavy

f = ¥+ ?2' © (40a)
se sloZkeami
f = f M f2x 4 fy = fly * yZy ’ “'Pz = flz + :Pzz (40b)

Pfimym vypo&tem si mﬁieme ovéfit, te i pro g’ plati komutadni relace
(Vv.26), napt.

[fx,:f’ ] [flx+ f2x "‘P *‘\P ] ’[‘Jalxotpll + [‘:PZX' :F2y] =

= th¥,_+ih¥, =ih ¥, A (41)
Proto%e operatory fl’ ?é kxomutuj{ (spiny u obou &4stic lze soulasnd
zmdfit), tj. - - - — > ,
L o= ¥ ([#,F51=0) (42a)
nebo pro sloéky . _
Je operétor kvadrdtu vellkosti vysledného spinu
--)2 —tp
:f = (?1"'?2) ”‘3’1 + :#2 + 2 ?lfa (433)
kde skaldrni soudin ?:_JZ Je ve sloZkéch
-  —y
:Pl f2 = fleZx M fly f2y + flz f?.z (43b)

P¥{mym vypo¥tem miZeme ov&Fit, %Ze spolu vzdjemnd komutujf &tvelice
operdtord ‘

2 -

-2 -2 ‘
o .:/’2 v B0 b o (44)

2 32 |
7,7 Y | (45)
8tyri funkce

A1) Aal2) 0 LD (2D me'x#tz), X4 1’%‘” ,  (46)

které jsme pou2ili jsko bdzi v rozkladu (39), jsou pravé spoleinym soubo-
rem vlastnich funkci &ty operdtord (44).

Pro nade Gdely je visk vyhodn®jsi pFejfit k souboru vlastnich funkci
Stvarice (45), nebol prévé zde se vyskytuje celkovy spin. Tento aoubor




= 157 - ( vi )

se bude ovdem 1i&it od (46), nebof $° nekomutuje s #az, 722 .

Ozna¥ime-1i stavové vektory, které tvor{f tuto novou bézi, jako lS,MS) ’
bude platit

2 -2 .

fllsmg> = ¥, [s,u)d = - % | s,M5> (478)
2 | 2 . | '

? | s,Mg> = S(S+1) h IS,Mg > (470)

f 1,53 = Mg h)s,u ) (47c)

Kvantovd &1sla S, MS odpovidaji s, mg 2z odst. V.1.3 a V.1.4; tam jsme
oviem stavové vektory psali zkrédcend !ma) (tj 11/27 al-1/2) ) misto
ls,ms) , nebot kvantové &islo s nabyvalo jen hodnoty % . Rovnice (47a)
je vlastnd (V.30), rovnice (47b) odpovidd (V.31b) a (47¢) rovnici (V.43).
ProtoZe 9? Jje moment hybnosti, mus{ byt S kladné (a jak lze ukdzat, rovno
celo¥iselnému ndsobku 1/2) a MS se bude op¥t po jédnotce m#nit od -S do S
(celkem 25+1 hodnot). Na3im cf{lem nyni je najfit:.

(a) jakgch hodnot mohou nabyvat kvantovd &isla S,Mg,

(b) vyjAdPit stavové vektory | S,Mg> pomoci funkei (46).

V podstat® jde o to, vybrat koeficienty €11€51C30Cy ¥ (39) tak, aby rov-
nice (47) byly asutomaticky splnény.

Re8it postaveny kol znamend diagonalisovet matice reprezentujfei
operétory J;, 572 v bézi (46). Ponechdme tuto proceduru &tenéd?i za
cviden{ a zde uvedeme jen vysledky; %e splnuji uvedené poadavky lze ovd-
¥it pouhym dosazenim do rovnic (47).

Vlastn{ hodnoty operédtoru ?2 jsou 0, 2 h? , co¥ odpovidéd
S=0 a S=1 (48a)
a pro

S=0 Je Ms =0
(48b) -

Odpovidajfci normalizované vlastni vektory \S,MS> Jjsou

11,1 = %1) §a(2)

11,0> = 27Y2[ (1) x4(2) + Y1) Yp(2)] (49a)
J1,-1> = (1) %u(2)
10,05 = 272 [y 1) g2) - gu(1) xf2)] (49b)

T#i funkce (49a) jsou symetrické k zémdn& 1le2 («rlewérz) ,zatimco

funkce (49b) je entisymetrickd. Soubor t¥{ stavovych vektord |1,Mg>

(Mg = 0,+1) tvori triplet ; vektor | 0,0) se nazyvé singlet.
Nyni ji? miZeme také vytvorit lplné vinové funk.e souboru dvou
elektrond (38). Kombinaci ?(a)(Fi,le s tripletem (49a) dostaneme
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3 vlnové funkce a kombinaci "qﬁ”(?i.? ) se singletem (49b) Jednu funkei

q}( fl' fz). Pro nezévislé elektrony (kd{! v (9) napr. zanedbéne ponled~
ni, interakini, ¥len) se d4 vyjadrit f (rl,rz) i \f fi,ra) pomoc{

Jedno&daticovych funked typn (24), takle
k trlpletovému stavu (s=1) budo pFisluBet antisymetrické runkce

?(a)(rl,r ) = 2712 [\pm(rl).¢h(r2) - wfn(rl) Yq(?z)] =

1 Pul) 9T | R
B e . . i '(508)

L VRS CAEN
2 k singletu (S=0) aymatfické funkca
‘ .((")(F ,? ) =. 2712 [ qm(rl) ‘f’n“'a) + ‘?n(" )\(‘(r )] : (SOb)

kde m,n jsou loubory kvantovych 8isel, rozliéujici jedno&é-ticové atavy.

4. Strutn& o reprezentaci obsazovacich &isel
B

\'j piedchézeaicich odatavcich Jjeme, pii formulaci probl‘nu nnopa
stejnych &datic, pou¥ivali b&Znou soutadnicovou reprczentaci. Nyn{ by nén
viak jiZ m&lo byt Jaané, %e pro tuto problematikn to neni reprezentace
: nadvhodnéjéi. Pfi psani operétorﬁ zobrazujicich m&#i telné veliéiny {nap?
hamiltonidnu) i vlnovych funkef (tJ stavovych vektord) se xde vlastn¥
atdle vychézi z predpokladu, Z%e &dstice jsou‘rozliéitciné._Projgvuje se
to tim, %e "... poloha &dstice i Je;uréeha:polohqunivektoren ?i a jejt
spin proménnou ¢, ..." apod. Disledken tohoto roslifovéni ﬁak Je, Ze
musime konstruovat symetrické a antisymetrické vlnové funkce, é—li'se
naplnit poZadavek principu nerozlisitelnosti. ' o

- Pracujeme-1i v aproximaci nezévislych ¥dstic (odst.2), je vliastnd
Jjedinou informaef , kterou.ndm symetrické hebo:antiaymetrickd funkce
ddvaji, polet ¥dstic v jednotlivych jedno¥dsticovych stavech (24).Potom
Je viak prirozené&jsi vyloudit z vlinovych funkei soustavy zbytedny balast,
jakym jsou proménné §,,..., fy & rozliSovat stavové vektory (stavy
soustavy) pouze obsazovacimi &isly NysRgyeseyByyees Jednotlivyech Jjedno-

gdsticovych stavd. Stavovy vektor soustavy N nerosliditelnych Z4stic se
v_této tzv. reprezentaci obsazovacich &fsel zapisuje takte

I nyynpyeeeyngyeee? (51)




