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Z druhé strany, pro r—~ o0 , pfejde (20) v rovnici

2
.h2 d Upq

yng [V(e) - By ] u (e (23)

a maji-11 existovat vdzané stavy, musi byt pro rostouc! r rozdil
{ V(r)-Ekl ) > 0. Funkece. uy,( r) buds tedy pro r-+oo exponencidlné

riist nebo klesat, pii%emZ rostouct feéeni je opét t¥eba odmitnout jako
fyzik41n& nepii jatelné.,

2. Atom vodiku

2.1) Refeni{ rovnice pro radidlni &4st vlinové funkce

Nejjednoduss{ atomovy systém - atom vodiku - Je tvoren elektro- .
staticky vdzenou dvojic{ proton-elektron. Z odst.VIII.5.1.2 jiZ vime,Zé
‘problém dvou ¥dstic lze vZdy rozdélit na dv¥ nezdvislé llohy: pohyb
t&2i3t8 soustavy a pohyb fiktivni ééatice s redukovanou hmotnostd
M= B /(m +m_) vzhledem k poldtku, ktery Je v t&2i&ti soustavy.

v naéem pripedg Je hmotnost protonu mp mnohem v&t3{ ne% hmotnoet elek~-
tronu m. Potom ale

&= __n_xp_ m ('1 - El—e-) | (23)

m +mp e mp )

kde korekinfi &len me/mp:z 1/1800 , takZe t&%i5t® soustavy je prakticky
v témZe mi{std kde proton & zmin¥nd fiktivnf Cdstice mlZe byt s velmi
dobrou presnosti ztotoZnZna s elektroﬁem, To je také ddvod, prod v dalsinm:
‘budeme (m{rn& nep¥esnd) mluvit o Zdsticl s bmotnosti{; Jako o elektronu
a proton budeme povaZovat za pevny v poZdtku soufadnic (obr.29).

Ovr.29

K redeni atomu vodiku. Proton s hmotnost{
m_ a nédbojem +e povafujeme za pevny Vv po-
gdtku a fiktivni ¥dstici s hmotnosti U= m,
a ndbojem -e v dobrém pFibliZeni ztotoini«
me s elektronem. ‘

~ Potencidlni energle vzdjemného elektrostatického plisoben{ v soustavé
e? : ‘
V(r) = = o (24)
ame ¥
. m4 sférickou symetrii, tak¥e jde o konkrétni p¥ipad systémd uvaZovanych
. v p¥edchozim odstavel. Ste¥f se proto omezit jen na fe¥enf rovnice (18),

resp.(20), pro radidlni &4st vlnové funkce.
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S potencidlni anergii’ (24) dostaneme pro “kl(r) rovnicd

2 2 2 2
[___tl___._g_z, - lSLi)}l_ - ] ]ukl(r)_,= Eklukl-(r) {25)

2u  dr 2 LT dneg, r

8 okrajovou podminkou . ,
| u,(0) =0 , (26)
Daldi postup FeSeni je v hlavnich rysech shodny. s postupem, ktery
Jsme uplatnili u harmonického oscilétoru a struin& ji zopekovall v pred-
choz{ kapitole pfi FfeSeni Wlohy o momentu hybnoeti, zde ho proto uvedeme

Jen heslovitd,

Je vyhodné prepsat (25) tak aby délka byla méi‘ana v jednotkéch

L Ll | 278
a = g : : Ta
o e . S
a energie v jednotkéch
2 T
E; = £ : o -~ (27v)
8:n'£ a, .

Tyto veliZiny Jsme ziskali v kap.I (vztahy (I. 18) (I.19)) p¥i Fe¥en{ -
Bohrova modelu atomu vodiku; a, Je polomér 1.Bohrovy orbity a E 1=~E4 Je
ionizadn{ energia pro elektron v zdkladnim stavu atomu H.

Zavedene gedy bezrozmdrné veli&iny

?=r/a° : B ".'(27c)

- ,/._31(175:'- ' ' : (274)

(vyraz pod v~ je kledny, nebo{: se zajiméme o vézané stavy pro n&% je
E < o).

v téchto prom¥nnych pFejde rovnice (25) v

5 . _
d 1) o, 2 2 -
[ > - > + S - Akl] “kl(?) 0 . (28)
S |
Pro fD-a.oo se tato rovnice redukuje na (zanedbdme ¥leny ~§*‘f2 a Sb"l
> .
d7uy |
=22 4 (29)
G?E k1l "kl

8 FeSenim exp(*}klgo ). Exponentu se znaménkem + musime vylouéit, nebot
nevyhovuje poZadavkim kladenym na vlnové funkce.
flplné Feseni rovnice (28) potom hleddme ve tvaru : . )

kde funkce f,,(p) ‘mus{ byt takové, “aby pro@—aoo platilo ukl—;o .Dosazenin
(30) do (28) obdrﬁme pro fkl(?) rovnici -
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K rovnici (31) nutno jestd dodat'okfajovou podminka (26) ve tvaru

: | fi,(0) =0 (32)
Funkce fkl(@) se nyni hledd ve tvaru Fady
' o0
= -8
£l @) =@ Z_ 8, ga‘q ; (33)
. q=0 :

v ni% p¥edpoklddéme a #0. Z podminky (32) ddle vyplyvé, %e musi byt s>0.i
Radu (33) dosadime do rovnice (31) a levou stranu uspofddéme podle mocnin’
prom&nné @ ; ma-11 byt rovnice spln&ne pro vSechna © , musi. byt koefi-
cienty u vSech mocnin @ rovny nule. Koeficient u nejniZ3{ mocniny (tj.
u @) tak as '

[-12+1) + 8(~s-1)] a, =0 _ o (34)
Pro a 0;60 md rovnice dv& Fedeni: '
) s=1+1 , s=-1 ; : ,

pfitom pouze prvn{ z nich splnuje po¥adavek s >0, Dosadime hodnotu

s = 1+ do vyrazd pro koeficienty u vSech zbyvajicfch mocnin P & z po-
%¥adavku rovnosti nule koeficientu u obecné mocniny Saq{-s-2} z{skédme
rekurentni formuli pro a ' ‘
. = 2 [ (g+1) J‘,Isl ‘7-'.1]
q q(q+ 21 + 1)

A3-4 . (3%)

. ?ro dané a, z ni lze vypoiitat vS8echna zbyvajicf{ a_. Koeficient a, stano-'

vime na konec tek, aby byla spln&na normalizaZn{ podminka (22).

Pro velkd q Jje pomér nédsledujicich koeficientd
' aq/aq_i ~ 1/q .

ProtoZe stejny pomSr ddvd Taylordv rozvoj funkce e , je mo¥né predpo-
kléddat, %e by se £11(@), vyjdd¥end nekone¥nou fadou (33), -chovala pro
velkd @ Jjako ef « To Je V§8k v rsozporu s poZadavkem, ktery Jjsme na ni
kladli. Obti% zmiz{, kdyZ Fada bude kone’nd (bude polynomem). K tomu Je
t¥eba tekové p¥irozené Zislo k, aby &itatel v (35) byl roven nule pro
q=k; potom budou vBechny koeficienty *ady, po¥inaje ay ,rovay nule.

Pro dané 1 budeme rozliBovat odpovidajici hodnoty Akl prév® timto k
(must byt k=1,2,... ,nebot vidy je a #0). :
Tak dostavame 1 '
' . kK +1 : o
Pro dané 1 jsou pek podle (27d) moZné pouze tyto hodnoty energie vézanychf
stavy ’ :

A = (36)

P E ‘ . ’ ;
-—L G

(x + 12

E
kl
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Funkce fkl(go) Je polynomem s nejniZéi mocninou @1*1 a nejvyss{ @kﬂ'

Jeho koeficienty se vypoftou pomoed formule (35). Snedno doké%ete, %e

a = (-1)Q (__?.__.)q Lo G-ty (2144) (38)

Q K+l (x-q-1)t = ql(g+21)1 %o

uki(@) Je potom déna vztahem (30) a a, se stanovi z normelizain{ podmin-
ky (22a) (predtim se ovdem musime vrdtit k proménné r). Kone¥nym vysled- .
kem jsou radidln{ funkee R, ,(r), které z{skéme 2 (19). Tek obdriime napfq

Reaq, 120(7) = 28732 xp(-r/a,) , (399)

Rk=2.1=0(r) = 2(230)53/2 (4 - ) exp(-r/2a,) ~ (39b)
[s] - .

Bpeg, 1o (V) = (209732 %—-—3‘; exp(-r/2a,) (39¢)

Ziskané vysledky ukazuji, %e pro vodfkovy atom hrajf veliZiny Ep
(ioniza&ni energile), a, (Rol:rdv polom¥r) vyznemnou roli, nebol udéveji
$4d velikosti energif a prostorového rozloZeni hustoty pravdépodobnosti
pro vézané stavy elektronu. Pfepiéeme je takto: -

8y = %< %, B : (40b)
kde bezrozmérnd velilina . '

X = e ~ A ' (41)

~ 4uarghe 137 : '

Jje tzv. konstanta jemhé.struktury a velidina 3Ké definované vztahem

A, = pre : : o (42)
Je velmi blizké (A=~ m, )} Comptonové vlnové délee pro elektron:

B, ¢ = 0,385 pm

Vyraz (40b) ukazuje, Ze a, je Y4dové stokrdt véisi nei % ,zatimco z for-
mule (40a) vyplyvé, Ze vazebni energie elektronu v atomu H lezd mezi
10'4/1c az 107 /402 , kde /ic je_prakticky rovno klidové energii

elektronu ’ . 2 _
' mec 0 511 MeV .

Provedené odhady ospravedlnuj{ u?it{ nerelativistické Schrt:od1ngaro-—J
vy rovnice pro Fedenf atomu vodfku. Nicméné, relativistické efekty, byt
.malé, existujf (Jjsou nap¥. pozorovatelné ve spektrech) a jejich vliiv -
na z{skané Fe3eni miZe byt zapo¥ten pomoci poruchového podtu.
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2.2) Energiové hladiny @ vlnové funkce

Pro dané 1 existuje nekone¥n& mnoho moZnych energiévjch hlédin,
které odpovidajf k = 1,2,3,... (srov.(37)). Ka%d4 z nich je minimdlné&
(21 + 1)-ndsobné degenerovani; tato degenerace Je dlsledkenm sférické °
symetrie potencidlového pole, kters se pFi ¥eSeni promftla do faktu, Ze
radidlnf rovnice (18),resp,.(20), zdvisf na 1, nikoliv viak na kvantovém '
&i{sle m., V coulombovském poli (24) se navic ukdzale ndhodnd degenerace: J

energie (37) zdvis{ pouze na sou¥tu (k+l), tak¥e vlastn{ hodnoty energie

Ek i Ek’ 7y odpovidajici riznym redidlnim rovnicim (1#1”) jsou stejné
Jeetliée "k+1 = "+ 1”7, Polo¥ime-1i

‘k"'l » (43)
budou rizné energiové stavy indexovdny n = 4,2,3,... a (37) pFejde v

E, = - -—:-TEI ' . (44)

Podle (43)739 ekvivalentn{ specifikace vlastnich funkc{ dvojicemi (k,1),
(n,1); ve shod¥ s b&%nou konvencf, budeme déle uifvat kvantovd &isla n 14

‘Energie Je podle (44) urlena &fslem n, které se nazyvd hlavn{i kvantové

&isl0; n také uriuje tzv. elektronovou slupku.

Protoie platilo, Ze k=1,2,... , mi¥e 1 podle (43) nabyvat pro dané
n pouze konedného podtu hodnot

1=0,1, 2, ves , 01 _ (45)
Kvantové &fslo 1 se nazyvé vedlej3f kventové ¥islo a urduje, jak JiZ

vime, velikost momentu hybnosti elektronu. Ke kaZdému 1 jo#td prislult
(21 + 1) rdznych hodnot tzv. megnetického kventového Z{sla m (—ml) ,
které urduje primit momentu hybnosti do zvolené osy. .

Souhrnnd: stavim s vlnovymi funkcemi

¢n1m(r O,¢)
piisluéi vlastni hodnote energie (44), kterd je pro dané n celkem

n®-ndsobnd degenerovend, nebol

n-1 o
gn.—. ;(214-1):_29?)}}--&.5:112 | (46)

Vezmeme-1i Jeété v dvahu spin elektronu, jehoZ prim&t do zvolené” osy se
charakterizuje kvantovjmrélslem ms—-1/2 , budou stavy elektronu urieny -
vinovymi funkcemi (vrétime se k m,=m)

: : +n1mlms(r’9"“f7fo—)

a vlastni hodnotylyn budou 2n2-nésobné degenerované.v

Pfipomeﬁme‘si Jedte spektroskopické'znaﬁeni stavl s riznym 1 (viz_

i(VIII.20)), které se kombinuje s &fselnym vyJjddFenim hlavniho kventového

_&isla n.




i
1

Energiové hladiny pro n&kolik prvnich stavd jsou zndzorn&ny v obr.30.

g 1 2 3 1
0 = —_
u 4o 4p 4d af
E 3s 3p 3d
[eV]
. —— 28 2p
-10
— le

Obr.30

Energiové hladiny pro elektron
v atomu vodiku, Ke kaZdému 1 -
(1=0,1,...,n~1) p¥fslusf jJeitd
(21#1) moZnych hodnot m,

(my= =1,...,0,.0.,1).

_ Znézorndny jsou jen hladiny pro -

n< 7 (popsény do n=4), nebo pro
dalsfi-n by se zobrazujic{ dsedky
silni zhu§iovaly(pro n->00 jde
E,~ )]

Vinové funkce

maji{ tvar (17) a s piialuénymi kvantovymi Z{sly jsou (spin zatim

neuva¥u jeme)

‘Pnlm( T "f)

Ryp (1) YO, e

Sférické funkce oy (G,q) ‘znéme Ji% z pFedchoz{ kapitoly, takZe zijé
uréit jen radidlnf vlinové funkce Ry (r). Postup jsme ji%¥ ukdzall pri

psani (39) (tam to bylo pro kvantovd ¥isla k,1); pro elektronové s;upky
n=1,2,3 jsou uvedeny v tab., 6 . Grafy tdchto funkc{ jeou v obr,3l.

Obecny vyraz pro normalizovené radidlni vlnové funkce Je

‘ 172 |
‘ = - (n-1-1)! -r/ne ‘2 1 21+#if5,
VR"]'( r) {( ) 2n{(n+1)1] } ( = ) * vy l{"""n:)

_ 0 ’ o

kde . n-1-1
21+ - (_1)k+1

[(n+1)172

na
(48a)

Ln+1 (x)

k=

(n=1-1-k)t(21+1+x)1

S (435)'_

‘jsou tzv. p¥idru¥ené Leguerrovy polynomy [12,13].

“
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ProtoZe funkce R ,(r) jsou vlastnimi funkcemi hermitovského operdtoru %,
Jsou ortonoméln_i, takZe pro n& plati

0
J R 4(r) Ryy(7) P ar = Snn’ R (49)
- VO

(Proto%e jsou redlné, Je zbyte¥né vyznafovat komplexni sdruZeni R n1’
vzpomente si, %e automaticky ortogondlni jsou pouzé vlastni funkce
pr{sludejfci riznym vlastnim hodnotém; proto je v (49) n-a n’,ale
nikoliv 1 a 17t ) - '

Uvedené funkce Rn],( r) v3ak netvo¥{ dplny systém (viz odst.IV.1.3),nebo{
jeou to vlaetn{ funkce pouze pro &dst spektra operétoru € (jen pro E<O0).

Tabulka 6 4 .
Redidlni vlnové funkce R ,(r) pro atom vodiku (a, Je Bohriv polom&r)
n 1 R,q(7)
-3/2
1 0 2 ag exp(-r/a)
, 0 | 2(290)-'-3/2,(1 - E—;—;)xexp(-—r/Zao)
1| F eV L expton/ay)
' 2
0 2(380)-3/21:(1 -2 ,_ 2 ) exp(-r/38,)
2 o’
3o 279
8 -3/2 _r_(q4 .z -
3 1 F (3a,) “ea ( Zoc ).exp( r/3a,)
2 [P (3a )"3/2‘)« -—!—z—- exp(-r/3a )
. 27y10 ° aj X °

Radidln{ vlnové funkce Rnl(r) 'se normalizuji podle (22), cof zde znamend
poZadavek -

0

iRnl(r)]2 2 ar =1 ‘ (50)
| Jo o |
Dojdeme k n&mu takto: obecnd normalizadni podminka %4d4, aby

r _
j Jllpnlm(x,y,z)l‘? dxdydz = 1
‘J .

“Pte jdeme-11 ke sférickym soufadnicim, nesm{me zapomenout pfetransformo—
" vat i element dxdydz ( pfejde v dt podle (VII1.5)).
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Obr.31

! Radidlnf vlnové funkce R 1 r) pro n=4,2,3 (v zévorkdch u kiivek jsou
uvedeny dvojice (n,1}). :
Na ordindtu jsou vyndseny hodnoty 83/ 2 Ry (véimnéte si, Ze v grafech
"jsou na ordinstéch rdznd méEFitka). :

Pro funkce (47) dostaneme normaliza¥ni podminku E

- —— e - o . < . 2 o,

podninka(50) | ° =4 podle (VIII.33)

b

IR,y 12 rPar xj IY"‘(G,cp)i"’ sinf a6 ay = i (51
0 ]

Pravd&podobnost, Ze elektron ve stavu q’nlm bude nalezen v :i.nf:i.n:l—L
tesimdlnim objemu 4T v okoli bodu se sférickjmi soutadnicemi r, ' Je

aP 1 n(1,0,) = 1Y p1p(rs0,9)12% 1% ar 4R (52)

i,

-:kde aQ = sin® ad dg .
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.z obr.31. Na ordindtu Jsou vynéﬁeny hodnoty a Rﬁlr .

r/a,
o.2¢ o
3,10
01 N o~
T~ 7 : it T
o 10 20 :
0.2
C am
o.1
j r/
ol e . . . . . ; ‘o
i} 10 20 o
Obr.32
Radidln{ hustoty pravdépodobnosti vyskytu lRM(r)l2 r? pro funkce B,

2

Provedeme~11i 1nt‘egraci pfes cely interval 0a Lf} (ptes cely prostorovy
dhel), dostaneme pravdfpodobnost, Ze elektiron bude nalezen ve sférické
vrstvé mezi r a r+dr; vzhledem k (51) to bude ‘

(e = 1R (D12 ar (53

JestliZe naopak provedeme integraci p¥es r od O do +00 , z{skdme pravdé-
podobndst dPnlm'(e',qJ), ¥e elektron bude nalezen v prostorovém thlu 4§2

ye sméru urfeném ﬁhlye,f_‘ ; vzhledem k (50) Je
Q) = 1I]O, 1% aR 5w

nlm

Tento vyraz jsme viak uZ diskutovali v odst.3.3 pi‘edchozi kapitoly, kde
Jsou také uvedeny grafy IY (0 xf)lz (pfipomenme znovu, e tyto veli¥iny-
nezavis{ na zf, takZe funkce (54) jsou rotain& symetrické kolem ogy z). -
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2. 3) Soustavy podobné vodiku

V fesen{ provedeném pro atom vodiku je podstatny fakt, Ze Jde o
soustavu dvou &4stic (elektron+proton) JejichZ vzdjemnd pritaZlivéd
interakce je nep¥{mo Um¥rné &verci vzddlenosti mezi nimi. Proto FeBen{
provedené pro vodik bude bez problémd aplikovatelné i na Jineé sohstavy,
které majf tuto. vlastnost. V3imneme si zde ndkolika z nich s tim, Ze se

zamd¥{me pFedevdim na zménu Bohrova polom&ru a_ a 1 oniza¥n{ energie Ey.
P¥ipomenme si, %e

0

2
i 4reh 2
=X = eg ; By = %—pczozz = —8 (55)
| Yt 8T ano ‘

kde/L byla redukovand hmotnost systému elektron+proton
n om '

~ e :
o= pE) = m§'~.me(1' 5 ) (56)

Pro vodik dostdvidme
a (H) =0,529.107% m , E_(H) = 13,606 eV

Budeme-1i mf{t soustavu tvofenou dvéma Zdsticemi s hmotnostmi m,,m, a
s pfitaZlivou interskini energif
, 22 ) :
V(r) = - : (57)
b
4T Eo1 %1 T L

kde Z je bezrozmdrny parameir, potom vie co je potfebné uddlat,je nahra-
dit redukovanou hmotnost vyrazem AL = mlmz/(m1+m2) a e® nahradit ze® .

a) Deutérium'a tritium

V téchto izotopech je proton nahrazen jddrem v n¥m%¥ je krom# pro-
tonu je3t& jeden, resp. dva, neutrony. Hmotnost deuteriového jddra Je
pF¥ibliZné 2m a tritiového 3m s takZe

[L(deuterium)z m, (i-m /2m ) }L(tritium)z m, (1—m /3m )

Protofe m /mp 1/1836 < 4, Jje jasné, Ze redukované hmotnoati deuteria

' a tritia jsou velmi blizké /L(H). Ptesto je mo%né spektroskopicky zjistiﬁ
malé posuny spektrdlnich &ar: vlnové délky vodikovych &ar jsou nepatrnd
vétéi nef deuteriovych a ity pek vétd{ neZ u odpovidajicich gar tritiovjcﬂ.

b) Positronium

'Je soustava ivoFend elektronem &~ & positronem e*’. Zde se situace
vjrazn® 1i3f od atomu H v tom, %e positron (ktery nehrazuje proton)
md stejnou hmotnost jako elektron a nelze tedy pfedpokléddat, Ze Je

¥ k1lidu (obr.33). Platf | R

j /a(positronium)= me/2 ; ao(positronium)z 2a (H); EI(positronium)sEI(H)/Z
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Obr.33
@) e" (b e- Schematické zndzorn¥ni (a) H a.
“{b) positronia. Jeliko% mp» me,
je proton prakticky lokalizovédn
v t&%i5ti a elektron "obih4®
kolem ndho ve vzddlenosti a (H).
- U positronia obd &4stice (e ,eh)
€ “obfhaji" kolem t33i3t¥ s tim,Ze
ao(positronia) = ZaO(H)

Pro dany stav positronia je tedy stredni vzdélencst elektronu od posi-
tronu rovna dvojndsobku st¥ednfi vzddlenosti mezi protonem a elektronem
v atomu H. Vzddlenosti energiovych hladin jsou polovi&ni proti H, takZe E
vinové délky ‘pro Eary v positroniovém spektru jsou dvojnésobkem vlnovychf
délek odpovidajicich &ar ve gpektru H. Positronium je ov8em itvar nesta-i

bilnf. V zékladnim stavu 1s p#ijde elektron do kontasktu s positronem,

tak%e dochédzi k enihilaci spojené s emis{ fotond.

¢c) Tonty podobné vodiku
L+ +4++

Jsou nap¥.: He+, Li ', Be yoee o
Je-11 hmotnost jddre M a jeho nédboj-+Ze, potom

8,(2) ~ 8 (H)/Z2 @& Ef(2Z)~ 2° Eg(H) ‘_ (58)

ProtoZe M>:>om.e , miZeme zanedbat rozdfl mezi redukovenymi hmotnostmi
M(H), 4(Z) . Ionty podobné vodiku jsou vZdy mensdi ne% atom H (coZ je
ﬁochOpitelné, nebol elektron je siln¥ji pFitahovédn k jadru) a jejich
ionizain{ energie rychle (kvadraticky) roste se Z.

Vlinové funkce pro jediny elektron pohybujici se v poli Jédra 8 ndbojen
+Ze dostaneme pouhou zaménou a, v (48) za aO/Z (a°~a°(H)).

d) Mezonové atomy

jeou tvofeny atomovym jédrem v jehoZ poli se misto elektronu na- -
chézi}x’ nebo Jr~ mezon, Doba Zivota takovyich systémi je omezena dobou
2ivota mezond, nicmén& je moZné je na urychlovelich vytvo¥it a studovat
jejich vlastnosti. ' :

UvaZu jme napf..nejjednoduééi mezoatom tvoieny JL mezonem -2 proto-
nem\Jédrem H). Ndbaj mezonu Je -2, Jjeho hmotnost m8~'207m , tekZe

4 41re 12 8, (H)
80( é" ' P Y -—m;?_ - -'-;66— ‘ (59a)
a ioniza¥ni energie ’
-+ . Bu et . - i
EI([.A. P % 200 EI(H). (59b).

(47 ey)? 2h?
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-V takovém mezostomu se & mezon nachdzi mnohem bli¥e j4dru ne¥ elektron.

Existence jaderné interakce mezi mezonem a jddrem vede ke zm&n& energio-
vych hladin (44), které byly ziskédny pro &ist® coulombovské elektrosta-
tické pole. Experimentdln{ Btudium t¥chto zm¥n dovoluje d¥lat urdité
z4very prdvé o charakteru jadernych sil, pisobicich mezi jddrem a mezo-
nem., Je¥td vyrazndjs{ bude tento jev u mezoatomd s jédry s velkym Z.

3. Atomy s vice elektrony

ReSenf atomu vodiku se vyrazn® zjednodu3ilo diky dvima skutednos-
tem: 1) v atomu H je pouze jeden elektron, takZe nebylo t¥eba brat do
dvahy Pauliho princip; ii) pfechodem k sourXadné soustavd spojené s t&-
218t3m se \dloha redukuje na problém jedné Sdstice. U atomd s vice elek~-
trony tato zjednodusien{ mizi{., Problém mnohaelektronovjch atomd je moZné
Fe8it pouze aproximativn¥,a:to i v p¥i{pad® nejjednodusdiho z nich-atomu
helia. V tomto odstavci si,spf3e Jjen kvalitativné,vSimneme hlavnich
problémd a cest k Jejich Fedenf. NavdZeme pFitom na poznatky, které jeme'
o souborech stejnych &dstic ziskali v kep.VI.

3.1) Jednoelektronovd aproximace a pfibliZeni centridlntho pole

UvaZujme atom se Z elekirony. Proto%e hmotnost Jaddra  je mnohem
v&t3{ ne¥ elektronu, splyvd tEZi5td atomu prakticky s jédrem, kters
prdtd»budeme poklddat ze nepohyblivé v poddtku soufadnic. Ozna&{me-11
polohové vektory elektrond ¥y, %,,...,%; a zanedbdme-11 relativistické
korekce( specidln& pak &leny zdvislé na spinu), Jje hamiltonidn souboru

elektrond v poli Jjddra

VA % ' . Z
%2_25_5_..%9_"’__.+_1_ <
=T 2o 11 4T gy ITs] 2§31 4me, T -Fy)

i#3 (60)

Prvnf &len reprezentuje celkovou kinetickou energii souboru Z elektroni.
Druhd suma vyjadfuje elektrostatickou interak¥nf{ energii elektrond

"8 jJ4drem, které mi néboj +Ze. Posledni Zlen Je coulombovskd elektro-eleké

tronovéd interak&ni{ energie. .
Presné (analytické) redeni staciondrng Schrodingerovy rovnice

® Vg, =e¥E,.. 5 . (6D

‘nelze naj{t eni pro atom He,tj. pro Z=2. Divodem je prdvd trets,

elektron~elektronovy,élen,v (60). Kdyby v hamiltonidnu nebyl, 3lo by o

_soubor Z nezévislych elektrond a feSeni by bylo snadné: energie souboru_

by byla prost¥ soultem energif Jjednotlivych elektrond v poli vytvofeném
“nébojem +Ze a vyslednd vlnov4 funkce TY(ri,..,rZ) by se zapsala Jako

"'Slaterdv determinant z vlnovych funkef elektrond (viz odst. vI.2).






