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Abstrakt:

V predlozené praci studujeme pohyb elektronu v poli dvou bodovych naboju.

V celé praci pritom predpokladdme platnost Born-Oppenheimerovy aproxi-

mace. Vytvorenymi numerickymi procedurami ve Fortranu fesime bez¢asovou
Schrédingerovu rovnici a hledame tak energie a vlnové funkce vazanych

stavu elektronu. Procedury aplikujeme na vypocet stavu iontu molekulového

vodiku a elektronu v poli protonia. Diskutujeme interakéni potencialy, hlavné
s ohledem na jejich mozné pouziti pii pocitani rozptylu antiprotonu na

vodiku pfi termalnich energiich.
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Abstract:

In the present work we study the motion of electron in the field of two
Coulomb centers with making use of the Born—Oppenheimer approxima-
tion. We have written numerical procedures in Fortran which solve the
time-independent Schrodinger equation to find the energies and the wave
functions of the electron bonding states. We use these procedures to find
the bound states of the hydrogen molecular ion and the states of electron in
the field of the protonium. We discuss interaction potentials in relation to
study scattering of thermal energy antiproton on the hydrogen atom.



0.1 Uvod

V této praci se budeme zabyvat problémem tii téles v kvantové mecha-
nice. Pritom predpokladame, zZe jedno z téles je elektron a dalsi dvé télesa
maji mnohokrat vétsi hmotnost. Budeme proto predpokladat platnost Born-
Oppenheimerovy, nebo také adiabatické, aproximace viz. napt. Formanek
[5], ve které jsou obé Coulombické centra statickd. Tato aproximace je mo-
tivovana faktem, ze vazany pohyb elektronu je ptiblizné o tii rady rych-
lejsi nez pohyb atomovych jader. Muzeme proto nejdiive fesit pohyb elek-
tronu v poli zafixovanych Coulombickych center. Energie zdkladniho stavu
nam potom definuje interakéni potencial pro zbylé dvé castice, zavisejici
na jejich vzajemné vzdalenosti. Druhou ¢asti problému je feSeni pohybu
tézkych castic v tomto potencidlu. Ten lze podle povahy problému fesit
klasicky nebo kvantové mechanicky viz. napf. Cohen [2]. V této préci se
omezime jen na prvni ¢ast problému, tj. na pohyb elektronu v poli dvou
bodovych naboju, pricemz cilem je vyvinout obecné procedury ve Fortranu
pro nalezeni vazanych stavi elektronu. Pfi navrhovani procedur budeme
vychézet prevazné z préce Falloona [3], ktery se soustiedil na obycejné kulové
funkce, a z ¢lanku Lia [11] specializujiciho se na Greenovy funkce.

V protahlych elipsoidélnich soutadnicich se bezcasova Schrodingerova
rovnice separuje na thlovou a radialni ¢ast, které patii do tiidy zobecnénych
kulovych rovnic. Uhlovou a radialni rovnici budeme fesit rozvinutim vl-
novych funkei do vhodnych bazi a fesenim prislusnych rekurentnich relaci.
Timto postupem budeme hledat stavy elektronu v iontu molekulového vodiku
a v poli vazané soustavy proton-antiproton, ¢imz ziskame pro jednotlivé
stavy elektronu potencidly, které jsou dulezité napi. pii studovani rozptylu
antiprotonu na atomech a iontech. Pii termalnich energiich nalétavajiciho
antiprotonu je jeho rychlost stale radové nizsi, nez pohyb vézaného elek-
tronu, ktery tedy podle B.-O. aproximace vidi v kazdém ¢asovém okamziku
dvé staticka Coulombicka centra.



Kapitola 1
Analytické reseni

V této kapitole napiSeme bezcasovou Schrodingerovu rovnici pro pohyb elek-
tronu v poli dvou bodovych naboju v souradnicich pfirozenych pro tento
problém a provedeme separaci proménnych. Déle shrneme vzorce pro roz-
klad radialni a thlové ¢asti vinové funkce do baze, které slouzi v nasledujici
kapitole jako zaklad numerickych metod pro nalezeni stacionarnich stavu.

1.1 Bezcasova Schrodingerova rovnice

Je prirozené pracovat v protahlych elipsoiddlnich soutradnicich, kde jsou
Coulombickd centra umisténa v ohniscich A, B ve vzajemné vzdélenosti R.

=0 = comst.

Obréazek 1.1: Protahlé elipsoidalni souradnice. Obrazek prevzat z [14].



Souradnice (£,1, ¢) jsou zde definovany vztahy

_ TA+TB _rAa—Tp _ 1 (Y
5_ R ) 77_ R ) gb—tan <l’> ) (11)

a nabyvaji hodnot £ € [1,00],n € [-1,1],¢ € [0,27]. ra, rp jsou vzdélenosti
elektronu od ohnisek. Hamiltonidn ma v atomovych jednotkach (m, = e =
h = ag = 1) podobu

H=--V*-—2_=2 (1.2)

Bezcasova Schrodingerova rovnice ma tedy tvar

1 Z Z
(—V2+E+—A+—B> U(r) =0. (1.3)
2 TA TR

Kdyz prepiseme Laplaceuv operator do protahlych elipsoiddlnich soufadnic,
dostaneme rovnici

1 1\ 92w
i (52 1 1C n2> agb(?r) + (agé — Ban — ¢*(€% — 1*))¥(r) = 0,

(1.4)

kde byly zavedeny realné parametry «, § a ¢ definované vztahy

o= (Zs+ Zp)\/—2/E, B = (Za— Zp)/—2/E, ¢ = RJ/—E/2. (L5)

Rovnici fesime separaci proménnych, po dosazeni W(&, n, ¢) = Z(§)H(n) P (o)
ziskavame tii obycejné diferencidlni rovnice

i ((52—1>8E(§)) " (—A+aq5—q2£2— m )E(&) — 0, (16)

o€ 06 £ -1
0 OH 2
an ((1 - 775#) + (A — Ban + ¢*n* — 17172) H(n) =0, (1.7)
0?®(¢) 5 B
s T R(9) = 0. (1)

Reseni rovnice (1.8) muzeme rovnou psét jako

©(9) exp(+imae), (1.9)

1
N V2T
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kde parametr m je projekce momentu hybnosti elektronu na ozu z, nazyvan
prevazneé jako azimutalni kvantové ¢islo, nabyvajici vsech celych nezapornych
hodnot. Tvar funkce ®,,(¢) odpovidd symetrii vaci rotacim kolem osy z.
Této symetrii odpovidéd zachovani momentu hybnosti, jehoz hodnota je rovna
pravé mh. V analogii se sféricky symetrickym ptipadem, ktery nastane pii
R — 0, nazveme rovnici pro H(n) thlovou rovnici a rovnici pro =(§) radidlni
rovnici.

1.2 Uhlova éast vinové funkce

Pozadavek kvadratické integrability pro rovnici (1.7) vede na okrajovou
ulohu, kterou lze splnit jen pro diskrétni hodnoty A, podobné jako rovnici
pro pridruzené Legendreovy funkce [5]. Tyto diskrétni hodnoty A, vlastni
¢isla tihlové rovnice, oznacime jako BY , kde N, = 0,1, .... Stejnymi indexy
oznacime i ihlovou funkci. Vlastni ¢isla By jsou stejné jako HYy, () zavisla
na vstupnich parametrech ¢, (.

By a Hy (1) je mozné hledat feSenim piislusné okrajové tlohy pro
diferencidlni rovnici, podobné jako v Numerickych Receptech [13], nebo al-
ternativné rozvinutim HY (1) do baze kvadraticky integrovatelnych funkei
na intervalu [—1, 1], konkrétné podle Lia [11] do baze pfidruzenych Legen-
dreovych funkci substituci

HY (n) = e crPr(n). (1.10)
k=0

S vyuzitim nékterych rekurentnich relaci pro pridruzené Legendreovy funkce
[1] ziskdme rekurentni relaci pro koeficienty rozvoje cx

A Cr41 + (ﬁk —Bﬁa)ck +’}/ka_1 = 0, (111)
kde
2 k-+1)(2 2k + 2
ak:q(m—l— +1)(2m+ B+ 2k + )7 (1.12)
2m + 2k + 3
B = (m+k)(m+k+1)— ¢ (1.13)
_ qk(B—2m — 2k)
T oy ok—1 (1.14)

Pomoci relace (1.11) muzeme najit vSechna ¢; z hodnot c_; = 0 a ¢, kde ¢
piedstavuje normalizacni konstantu pro feseni HY (7).
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1.3 Radialni ¢ast vlnové funkce

Pro zédporné energie mame pro rovnici (1.6) okrajovou tlohu, podobné jako
v predchozim odstavci, a lze ji opét rozvijet do baze, coz dale ¢inime. Pro
kladné energie da pozadavek kvadratické integrability okrajovou podminku
jen v bodé £ = 1, v nekone¢nu je funkce oscilujici s nerostouci amplitudou.
Rovnice se potom Tesi{ dosazenim nalezené hodnoty By z tihlové rovnice za

N, a integraci radidlni ¢dsti z pocatecni podminky pro { = 1. AY zde
predstavuje diskrétni hodnoty A ¢islované indexem N, = 0,1, .... Podobné je
oznacena i radidlni funkce. A% a 2 (§) jsou zavislé tentokrat na vstupnich
parametrech ¢, a. Nésledujic [10] provedeme substituci

ER () = e (€ — 1)+ 1)y (), (1.15)

kde ¢ = (¢ —1)/(£ + 1). Tato transformace tedy promité interval [1, 0o na
kone¢ny interval [0, 1]. Dosazenim substituce do (1.6) ziskdme diferencidlni
rovnici pro y(()

C(1 =Y () +[(m—a+3)+ (a—2m —4q —4)¢ +m + 1]y ()

+ [(%—m—1)(%—1)c+(2q+1)<%—m—1)]y(C)
+<@—q2— %)y(é)zo-

2
(1.16)
Rozvinutim y(¢) do mocninné rady
y(Q) =Y o (1.17)
k=0
ziskame stejnou rekurentni relaci jako pfi feseni tthlové rovnice
rgres1 + (B — AN, )Gk + rge-1 = 0, (1.18)
kde tentokrat
ap = (k+1)(m+k+1), (1.19)

B = —q% —2k(k-+m) —|—(2q—|—1)<% . > +(2k+m)(% Y —1) (1.20)

w=(5-k)(5-m—k). (1.21)



Kapitola 2

Hledani vazanych stavu
elektronu

Spektrum energii vazanych stavi elektronu je diskrétni a sklada se z vlastnich
¢isel hamiltonidnu (1.2). Vlastni ¢isla radidlni a dhlové rovnice si tedy pro
jakoukoli konfiguraci kvantovych ¢isel N,., N,, m musi byt rovna (A% =By ).
Budeme tedy hledat pruseciky energetickych zdvislosti vlastnich cisel A% a
By pii fixnich hodnotach Z4, Zp a R, ziskdme tak energie vazanych stavi

m
ENT,N,I'

2.1 Metody vypoctu A} a By

Vychazime z rekurentnich relaci (1.11) a (1.18), které prepiseme do obecného
tvaru

Oékdk+1 + (ﬁk — )\N)dk + ’kak—l =0. (21)
Tuto rovnici mizeme napsat jako

ﬂo Q 0 0 tee do do

Y Boar 0 ---] |dy dq

0 v B2 ar ---| |do = Ay da | (2'2)

kde Ay jsou hledand vlastni ¢isla. Podminka d; — 0 pro & — oo zarucuje, ze
ofezadnim nekoneéné matice z (2.2) na konecnou velikost dostaneme spravné
hodnoty v limité k,,,., — o00. Slozky vlastnich vektoru dy,dy,...,ds jsou
v nasem piipadé primo koeficienty rozvoje do ptidruzenych Legendreovych

10



funkci resp. do mocninné tady. Nekonec¢nou tridiagonalni matici muzeme
bud pifmo diagonalizovat nebo symetrizovat do tvaru

Bo (04071)1/2 0 0 | by bo
(aoy1)"? I (cuyy2)'/? 0 R by
0 (a172)1/2 B (a273)1/2 | T AN by | - (2.3)

Nyni muzeme pouzit standardni proceduru pro diagonalizaci symetrickych
tridiagondlnich matic napt. z Numerickych Receptu [13]. D4 se tak pomérné
vyrazné zefektivnit vypocet vlastnich cisel, jsme vsak na rozdil od rovnice
(2.2) nuceni pracovat s obecné komplexni matici, protoze zde vystupuji
odmocniny koeficienti v, které jsou u tihlové i radialni rovnice pro nékteré
hodnoty k zaporné. Vlastni cisla ¢islujeme indexy N,., N,. Zakladnim staviim
odpovidaji hodnoty N, = N, = m = 0. Jak je naznaceno v Tabulce (2.1),
se zvySovanim dimenze konverguji A%y , By pomérné rychle, muzeme tedy
v rozumném cCase pocitat vlastni cisla i s pouzitim procedury urcéené pro
obecné komplexni matice.

dimenze .,48 15’8
4 -0.38468584590 -3.50009640062
7 -0.38888054535 -1.41483074303

10 -0.38888055318  -0.73052888534
15 -0.38888055318  -0.72939126090
100 -0.38888055318  -0.72939126089

Tabulka 2.1: Vlastni ¢isla tthlové a radialni rovnice pro Z, = Zg =1, R =2
all=-1.

Jedna z dalsich moznosti vypoctu Ay je vyjadrit z rekurentni relace (2.1)
podil dd—‘ol jako funkci A. Ziskdme Fetézovy zlomek, ktery oznacime jako Z(A).
7 pozadavku d_; = 0 plyne, ze vlastni ¢isla Ay odpovidaji kofenum funkce

_ —Bot+A a0/
Z(A) = o —f1+X _ _aa/m <24)
o Y1 —PatA .

72
Ve vlastnich vypoctech ddvame prednost piimé diagonalizaci matice z (2.2),
kterou dostaneme vsechna vlastni ¢isla najednou. Pii hledani kofenu Z(\)

by bylo potreba odhadovat intervaly, ve kterych koteny lezi a prizpusobovat
tomu prislusné procedury.

11



2.2 Energie vazanych stavu elektronu

Na obr.(2.1), obr.(2.2) jsou vyneseny A% , BY, jako funkce energie pro 0 <
N,, N, < 4. Pruseciky téchto zavislosti, které hledame metodou bisekce,

odpovidaji energiim ER, .

25

Obrazek 2.1: Plnou carou vzestupné funkce BY (E) pro N, = 0,1,.4,

cdrkované sestupné AR (E) pro N,

Zp=1 R=2.

30

20

= 0,1,..4. Hodnoty parametru Z, =

20 C

Obrézek 2.2: Stejné funkce jako obr.(2.1) pro Z4 =2, Zp =1, R=4.
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2.3 Obecné o vypoctu vlnové funkce

Se znalosti energii vazanych stavi neni problém zpétné dopocitat vinovou
funkci. Pro danou energii nejprve uré¢ime hodnotu odpovidajictho vlastniho
cisla A% (=B}.) a pak z rekurentnich relaci (1.11), (1.18) dopocitame ko-
eficienty gi, cr. Jednd se zde o linedrni relace druhého tadu, maji tedy
dvé nezavisla tfeseni. Nami hledané feseni je klesajici, druhé fesSeni roste.
Mala chyba v podobé numerického Sumu se projevi jako piimés rostouciho
feseni, a tudiz po par krocich nekontrolované roste. Je tedy potieba iterovat
pozpatku, pricemz lze zacit s jakoukoli okrajovou podminkou pro dostatecné
velké k.., protoze chyba takto prudce klesa. Diky tomu je metoda sta-
bilnéjsi dokonce nez nalezeni gy, ¢, z vlastnich vektoru ptislusnych matic z

(2.2).

Zp=1, Zg=1
Zy=5, Zg=1 -

/

\:‘\\
W\ /

L
-0.5

L
0.5

L
-1

-0.5

0
n

0.5

L . .
A 05 0
n

Obréazek 2.3: Uhlové funkce H}, (1) pro energie Ej n, odpovidajici R = 2

pro 0 < N, < 3.
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V obr.(2.3) a obr.(2.4) jsou vykresleny uhlové a radidlni funkce pro
nejnizsi hodnoty kvantovych ¢isel N,, N,. Obrazky ilustruji zédkladni vlast-
nosti thlovych vlnovych funkci, konkrétné hodnota N, urcuje pocet uzlu.
Podobné N, urcuje pocet uzlu radidlni funkce.

Zp+Z5=2 A Zp+Z5=2
PART — i Zpizgd e

Obrézek 2.4: Radidlni funkce 23 (£) pro energie £, odpovidajici R = 2
pro 0 < N, < 3.
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Kapitola 3

Aplikace

Zde aplikujeme napsané procedury na konkrétni piiklady a budeme disku-
tovat vysledky z hlediska fyzikalnich vlastnosti systému.

3.1 Iont molekulového vodiku Hj

Tontu molekulového vodiku odpovidda Z4 = Zp = 1. Neuvazujeme zde spin
elektronu, protoze pro Hamiltonian bez relativistickych korekci a vnéjsiho
magnetického pole se spinova a prostorova ¢ast separuji, pricemz spinova
(N, Ny, m) vynesena zavislost energie na vzdédlenosti protonu R. V limité
R — 0 dostavame energie elektronu v poli jednoho Coulombického centra,
pro které plati v atomovych jednotkach F, = —%f—;, kde Z je celkovy naboj,
v tomto pifpadé Z = 2, coz odpovidé iontu He™, n zde piedstavuje hlavni
kvantové ¢islo. Pti R > 0 jsou hladiny pochopitelné rozstépené.
Pokud nés zajimé celkova vazebnd energie molekuly, je tfeba uvazovat
jesté repulzi mezi protony. Vazebnou energii W muzeme psét jako funkci R
W, (B) = Ry, (R) + A28, (3.)
V obr.(3.2) jsou zavislosti Wi v (R). Je vidét, ze stavy (0,1,0) a (1,0,0)
nemaji lokalni minimum a muzeme je tedy oznacit jako nestabilni. Zakladni
stav (0,0,0) mé lokdlni (i globdlni) minimum u hodnoty R = 1.997. Stav
(0,0,1) u hodnoty R = 7.931, je ale vazén velmi slabé, jak je vidét z Tabulky
(3.1), energie VVol’0 je jen priblizné o jednu setinu mensi nez energie —%, ke
které tento stav konverguje. Stavy (0,0,0), (0, 1,0) konverguji s rostoucim R

15



E
025 F
-0.5 -
0.75 | -
0.2
1+ E 4
-1.25 | -
-0.22
15 F .
175 | -0.24 7
2 I I 1
0 1 2 3 4
R

Obréazek 3.1: Funkce EF n (R) vzestupné pro stavy (0,0,0), (0,1,0),
(0,0,1), (1,0,0), hladina £ = —% se pii R > 0 stépi na Sest hladin pro
které N, + N, + m = 2.

k —%. To odpovida situaci, kde je elektron fixovan pouze na jeden proton, se
kterym vytvoif atom vodiku v zdkladnim stavu. To ze stavy typu H(1s) + p
jsou dva odpovidd tomu, ze elektron si muze vybrat, jestli bude sedét u
protonu A nebo B. V R = oo maji stavy stejnou energii a muzeme vzit libo-
volnou jejich linearni kombinaci. Stavu |A) + |B) odpovidé (0,0,0) (zadny
uzel dhlové funkce na spojnici ndboju A, B obr.(3.3)) a stavu |A) — |B)
odpovidé (0,1,0) (1 uzel na thlové funkei obr.(3.4)). Stavy (0,0,1), (1,0,0)
konverguji k —%, coz odpovida obdobné situaci s tim, ze elektron se bude
nachazet v prvnim excitovaném stavu.

(N;,No,m) R Wg  ER
(0,0,0) 1.997 -0.6026 -1.103
(0,0,1)  7.931 -0.1345 -0.2606

Tabulka 3.1: Energie stavit Hj v minimech potencidla Wg' v (R).
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0.1 F g

-0.2 - —

-03 - —

0.4 F i

S

-0.6 T -

-0.7 1 1 L 1 1 1 1 1 1 1

Obrézek 3.2: Zavislosti W y (R) vzestupné pro stavy (0,0,0), (0,1,0),
(0,0,1) a (1,0,0).

Frolov [6] pocitd vazebnou energii a vzdalenost R pro zakladni stav Hy
uzitim tzv. "multi-box” metody, kterd nepouziva Born-Oppenheimerovu
aproximaci. Srovnanim s témito hodnotami (Wg, = —0.597139063123, R =
2.0639138669) zjistujeme, ze hodnota R, spocitand za uziti B.-O. aproxi-
mace, je asi 0 3% nizsi, a energie asi o 1% nizsi, nez je uvedeno v [6]. Tento
rozdil je do zna¢né miry pochopitelny i v rdmci B.-O. aproximace, pokud
zapocteme vibracni energii nulovych kmitu protonu. To je sice pomeérné
jednoduché, ale nad ramec této prace.

Déle jsou zobrazeny kvadraty vinovych funkei |¥(r)|* pro nékteré stavy
Hy v roviné ¢ = konst. odpovidajici pravdépodobnostem vyskytu elektronu.
Vpravo vzdy hustota namalovana v roviné papiru, vlevo jako z-soutadnice.

| 2
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Obrazek 3.3: |U(r)|? pro stav (0,0,0) elektronu v Hf, R=2, EJ,=—1.103.
2 0,0

I\ -

Obrézek 3.4: |¥(r)|? pro stav (0,1,0) elektronu v Hf , R=2, EY, =—0.6675.
2 0,1

Obrézek 3.5: |¥(r)[* pro stav (0,0, 1) elektronu v Hy , R=2, Ej,=—0.4288.
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Obrazek 3.6: |¥(r)|? pro stav (1,0,0) elektronu v Hf, R=4, EY,=—0.2885.
2 1,0

-
”5

Obrézek 3.7: |¥(r)|? pro stav (0,1,1) elektronu v Hy , R=2, Ej, =—0.2267.

Obrézek 3.8: |¥(r)|* pro stav (1,2,0) elektronu v Hy , R=2, E},=—0.1308.
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3.2 Elektron v poli protonia

Protonium je vazany stav protonu a antiprotonu. K jeho tvorbé muze dojit
napi. pfi srazce antiprotonu s atomem vodiku. Mame tedy elektron v poli
dvou center Z, = —1,Zp = 1. Z obr.(3.9) je vidét, ze pii R = 4 existuji jen
stavy (0,0,0) a (1,0,0). Funkce A}, B} se zacinaji protinat pii R ~ 5, funkce

10

L L L L L . L L
-0.8 -0.7 -0.6 -0.5 -0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0
E

Obrazek 3.9: Plnou carou vzestupné funkce BY (E) pro N, = 0,1,2,
cérkované sestupné A% (E) pro N, = 0,1,2. Hodnoty parametra Z, =
1,Z5=1, R=4.

AY, BY az kolem R ~ 9, to odpovida stavum (0,0,1) a (0,1,0). Zdvislosti
B N, (R) jsou vykresleny v obr.(3.10). VSechny zdvislosti zac¢inaji s nulovou
energii, coz odpovida tomu, ze pfi malém R elektron povazuje protonium
za jeden bod s ndbojem nula. V obr.(3.11) jsou pro tytéz stavy spocitané
zévislosti Wi y (R) podle vztahu (3.1). Vazbova energie zdkladniho stavu
konverguje s rostoucim R opét k atomu vodiku v zédkladnim stavu s energii
—%. Stavy (1,0,0), (0,0,1) a (0,1,0) konverguji k atomu vodiku s elek-
tronem v prvnim excitovaném stavu s energii —%. Potencidly Wi v (R)
zde nenabyvaji lokdlnich minim, a pro jisté kritické Ry (Fermiho-Telleruv
polomér [4]) dokonce mizi. Tvorbé protonia lze v nejjednodussim modelu
[2] porozumét nasledujicim klasickym modelem. Proton a antiproton se po-
hybuji k sobé z R = oo v potencidlu Wgy(R). Pro R > Ry je elektron
vazan k protonu s vlnovou funkci deformovanou pritomnosti antiprotonu viz.
obr.(3.12). Pii R = R, prestane byt elektron vazan a odleti pry¢. Zustane
tak protonium. Podobné lze rozumeét tvorbé protonia pii srazkach antipro-
tonu s excitovanymi atomy vodiku obr.(3.13)-(3.15). Stabilni stavy ppe podle
Poshusty [12] neexistuji.
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0.1 F B

R

Obrazek 3.10: Funkce EY y (R) vzestupné pro stavy (0,0,0), (1,0,0),
(0,0,1), (0,1,0).

0 T T T T T T T
Y

-0.1 - _

Obrazek 3.11: Potencidly W v (R) vzestupné pro stavy (0,0,0), (1,0,0),
(0,0,1) a (0,1,0). Cérkované je namalovan vzajemny elektromagneticky po-

sz . 1
tencial protonu a antiprotonu —&-
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Obrazek 3.12: |¥(r)|? pro stav (0,0,0) elektronu v poli protonia, R = 1,
EQy = —4.83-107%,

Obréazek 3.13: |¥(r)|? pro stav (1,0,0) elektronu v poli protonia, R = 2.5,
B9, = —2.06-107.
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Obrazek 3.14: |¥(r)|? pro stav (0,0,1) elektronu v poli protonia, R = 5,
Ely=—127-107%,

Obrazek 3.15: |¥(r)|? pro stav (0,1,0) elektronu v poli protonia, R = 9,
EY, = —3.57-107%.
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3.3 Zavér

V uvodni kapitole jsme shrnuli pohyb elektronu v poli dvou Coulombickych
center. Napsali jsme numerické procedury v jazyce Fortran pro hledani
energii a vlnovych funkci véazanych stavu elektronu, které jsme otestovali
na molekule HJ. Diskutovali jsme ziskané B.O.-potencidlové kiivky, které
mohou poslouzit pro vypocet vibraénich stavii Hf. Provedli jsme vypocet
potencialovych kiivek v B.O.-aproximaci pro interakci antiprotonu s atomem
vodiku a diskutovali jednoduchy mechanismus tvorby protonia pti priblizeni
pod Fermi-Telleruv polomér.
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