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Jak v kvantov® mechanice nŊco spoļ²tat? 

Schrºdingerova rovnice pro vlnovou funkci 
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Hamiltoni§n H je oper§torem energie syst®mu, typicky souļet celkov® kinetick® a potenci§ln² energie, napŚ. 
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Jen nŊkolik syst®mŢ lze Śeġit pomoc² relativnŊ jednoduchĨch funkc², napŚ²klad: 

 

atom vod²ku ï ὠὶ Ὧ            harmonickĨ oscil§tor ï ὠὼ ά ὼ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

obecnŊ Ÿ numerick® Śeġen² pomoc² poļ²taļŢ 

 



Uk§zky numerick®ho Śeġen² 

ļasovĨ vĨvoj vlnov®ho bal²ku pro volnou ļ§stici ï Śeġen² 1D Schrºdingerovy rovnice 
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pomoc² evoluļn²ho oper§toru a pŚechodem do p-reprezentace (Fourierovou transformac²) 

 

    ὼȟὸ ɝὸ Ὡᴐ  ὼȟὸ,       v p-reprezentaci        ὴȟὸ ɝὸ Ὡᴐ
  ὴȟὸ 

 

Poļ§teļn² GaussovskĨ vlnovĨ bal²k splŔuje Heisenbergovu relaci neurļitosti ɝὼɝὴ
ᴐ
 

 

souŚadnicov§ x-reprezentace          hybnostn² p-reprezentace 
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Uk§zky numerick®ho Śeġen² 

ļasovĨ vĨvoj vlnov®ho bal²ku pro volnou ļ§stici ï Śeġen² 1D Schrºdingerovy rovnice 
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pomoc² evoluļn²ho oper§toru a pŚechodem do p-reprezentace (Fourierovou transformac²) 

 

    ὼȟὸ ɝὸ Ὡᴐ  ὼȟὸ,       v p-reprezentaci        ὴȟὸ ɝὸ Ὡᴐ
  ὴȟὸ 

 

 

rozplĨvaj²c² se vlnovĨ bal²k                        princip superpozice - interference 

 



Uk§zka numerick®ho Śeġen² 

ļasovĨ vĨvoj vlnov®ho bal²ku v line§rn²m harmonick®m oscil§toru 
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lze napŚ. pouģ²t metodu rozdŊlen®ho oper§toru (split-operator) vyuģ²vaj²c² rychlou 

Fourierovu transformaci pro pŚechod z x-reprezentace do p-reprezentace 

 ὼȟὸ ɝὸ Ὡᴐ Ὡᴐ Ὡᴐ  ὼȟὸ 

 

rŢzn® poļ§teļn² polohy vlnov®ho bal²ku odpov²daj² rŢznĨm energi²m 



Uk§zka numerick®ho Śeġen² 

ļasovĨ vĨvoj vlnov®ho bal²ku v line§rn²m harmonick®m oscil§toru 
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lze napŚ. pouģ²t metodu rozdŊlen®ho oper§toru (split-operator) vyuģ²vaj²c² rychlou 

Fourierovu transformaci pro pŚechod z x-reprezentace do p-reprezentace 

 ὼȟὸ ɝὸ Ὡᴐ Ὡᴐ Ὡᴐ  ὼȟὸ 

 

koherentn² stavy 



DALL-E kresl² komiks 
Fyzik demonstruj²c² klasickĨ harmonickĨ oscil§tor  

a jeho kolega demonstruj²c² kvantovĨ line§rn² harmonickĨ oscil§tor 

2025 



Uk§zka numerick®ho Śeġen² 

rozptyl vlnov®ho bal²ku na potenci§lov® bari®Śe ï opŊt Śeġen² 1D Schrºdingerovy rovnice 
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s potenci§ln² energi² jako na obr§zku 

 

prŢchod potenci§lovou bari®rou neboli tunelovĨ jev a rezonanļn² z§chyt 



DALL-E kresl² komiks 

KvantovĨ fyzik se snaģ² prorazit potenci§lovou bari®ru vlnovou funkc² 



Uk§zka numerick®ho Śeġen² 2D probl®mu 

dvouġtŊrbinovĨ experiment 

 

 

 

Śeġen² Eliġky Korcov® pomoc² metody alternuj²c²ch smŊrŢ a Crankovy-Nicolsonov® metody 
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Jak n§roļn® jsou numerick® vĨpoļty pro v²ce ļ§stic? 

Klasick§ mechanika: 

 

Poļet ļ§stic Poļet promŊnnĨch 

     N= 1               6 

          2             12 

          3             18 

 

      100 

 

          600 

Kvantov§ mechanika: 

 

Poļet ļ§stic Poļet promŊnnĨch 

(100 bodŢ v 1D) 

     N= 1             106  (102) 

          2             1012 (102) 

          3             1018 (106) 

 

      100 

 

            10600 

ĂJednoduchĨñ probl®m: e- + H2   Ÿ  N = 5  Ÿ  1030(1018)  Ÿ  nelze pouģ²t hrubou s²lu  

pro srovn§n²: poļet atomŢ v poļ²taļi (vļetnŊ krabice) je Ś§dovŊ 1025 



Jak tedy mŢģeme nŊco re§lnŊ spoļ²tat? 

pŚ²klad: sr§ģka elektronu s molekulou O2 
Pouģit² aproximac², napŚ. Bornova-Oppenheimerova 

 

1) Śeġen² elektronov®ho probl®mu ï kvantov§ chemie 

 
ï velk® vĨpoļty na klastrech poļ²taļŢ kvŢli dostateļn® pŚesnosti 

ï hodiny pro dvouatomov® molekuly, mŊs²ce pro tŚ²atomov® 

 

2) Śeġen² pohybu jader ï vĨpoļet ¼ļinnĨch prŢŚezŢ 

 
ï lze obļas aproximovat klasickĨm pohybem 

ï minuty pro dvouatomov® molekuly, dny pro tŚ²atomov® 

 
3) analĨza dat a interpretace ¼ļinnĨch prŢŚezŢ 
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DALL-E kresl² komiks 

KvantovĨ fyzik Śeġ² vibraļn² pohyb molekuly HCl na superpoļ²taļi 

2025 



Ļ²m se zabĨv§m(e) a proļ? 

rezonanļn² sr§ģky elektronŢ s atomy a molekulami ï energie do 10 eV 

 

 
Å dŢleģit® procesy ï prŢchod ionizuj²c²ho z§Śen² hmotou, chemie ran®ho Vesm²ru atd. 

Å nedostatek pŚesnĨch dat pro modelov§n² napŚ. ve fyzice plazmatu a v astrofyzice 

Å pochopen² dynamiky tŊchto procesŢ a interpretace novĨch experimentŢ  

Å bav² n§s to J 

 

porovn§n² experimentu s teori²               data potŚebn§ napŚ. pro ITER 
sr§ģky elektronŢ s molekulou kysl²ku O2                       Mezin§rodn² termonukle§rn² experiment§ln² reaktor 

vĨstavba komplexu ve francouzsk®m Cadarache jiģ od 2007 
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DALL-E kresl² komiks 

Fyzici stavŊj² termonukle§rn² reaktor ï verze z roku 2024 



DALL-E kresl² komiks 

Fyzici stavŊj² termonukle§rn² reaktor ï verze z roku 2025 



Co se mŊŚ² pŚi sr§ģk§ch? 

obvykle ¼ļinnĨ prŢŚez ů ï jednotka m2 
nebo sp²ġe nŊco mnohem menġ²ho jako prŢŚez atomu 

 
poļet urļitĨch sr§ģek za sekundu =  

  ů  x  poļet ļ§stic v terļ²ku  x  poļet nal®t§vaj²c²ch ļ§stic na m2 za sekundu 

 

z§vis² na kolizn² energii (rychlosti) sr§ģej²c²ch se ļ§stic, atomŢ apod. 

z§vislost na ¼hlu, pod kterĨm ļ§stice vyl®taj² Ÿ diferenci§ln² ¼ļinnĨ prŢŚez 

RutherfordŢv rozptyl        Sr§ģky elektronŢ s molekulami 
 

objev atomov®ho j§dra       experiment Michaela Allana ve ĠvĨcarsku 

         nyn² v Praze na Heyrovsk®ho ¼stavu AV ĻR ï skupina Juraje Fedora 



Co se mŊŚ² pŚi sr§ģk§ch? 

ĐļinnĨ prŢŚez lze spoļ²tat v kvantov® mechanice pomoc² rozptĨlen® vlnov® funkce 

obvykle ¼ļinnĨ prŢŚez ů ï jednotka m2 
nebo sp²ġe nŊco mnohem menġ²ho jako prŢŚez atomu 

 
poļet urļitĨch sr§ģek za sekundu =  

  ů  x  poļet ļ§stic v terļ²ku  x  poļet nal®t§vaj²c²ch ļ§stic na m2 za sekundu 

 

z§vis² na kolizn² energii (rychlosti) sr§ģej²c²ch se ļ§stic, atomŢ apod. 

z§vislost na ¼hlu, pod kterĨm ļ§stice vyl®taj² Ÿ diferenci§ln² ¼ļinnĨ prŢŚez 



Co se mŊŚ² pŚi sr§ģk§ch? 
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uk§zka: vibraļn² excitace molekuly HCl dopadem elektronu ï e + HCl(vi) Ÿ e + HCl(vf) 

obvykle ¼ļinnĨ prŢŚez ů ï jednotka m2 
nebo sp²ġe nŊco mnohem menġ²ho jako prŢŚez atomu 

 
poļet urļitĨch sr§ģek za sekundu =  

  ů  x  poļet ļ§stic v terļ²ku  x  poļet nal®t§vaj²c²ch ļ§stic na m2 za sekundu 

 

z§vis² na kolizn² energii (rychlosti) sr§ģej²c²ch se ļ§stic, atomŢ apod. 

z§vislost na ¼hlu, pod kterĨm ļ§stice vyl®taj² Ÿ diferenci§ln² ¼ļinnĨ prŢŚez 



DALL-E kresl² komiks 

Ernest Rutherford pŚedv§d² J.J. Thompsonovi svŢj experiment, 

kde se ļ§stice alfa rozptyluj² na zlat® folii 



Rezonanļn² sr§ģky elektronŢ s molekulami 

trocha historie aneb ļesk§ stopa 
 

George JiŚ² Schulz ï narozen 29. 4. 1925 v BrnŊ  

ï v roce 1947 odeġel studovat do USA 

ï v roce 1954 z²skal doktor§t na MIT 

ï v roce 1962 zmŊŚil slavnou rezonanci aniontu helia 

ï v roce 1965 dostal Davissonovu-Germerovu cenu APS 

ï profesor na Yalesk® univerzitŊ 

ï zemŚel n§hle v roce 1976 

 

 e- + He 



elektron + O2                                           elektron + N2 

Rezonanļn² sr§ģky elektronŢ s molekulami 

trocha historie aneb ļesk§ stopa 
 
George JiŚ² Schulz ï prvn² pŚesn® experimenty i na molekul§ch ï rozliġen² 100 meV 

Michael Allan ï n§sledovn²k G. J. Schulze, velmi pŚesn® experimenty ï rozliġen² Ś§du meV 

elektron + O2                                        elektron + akrylonitril 
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DALL-E kresl² komiks 

George J. Schulz z Brna mŊŚ² sr§ģky 

elektronŢ s molekulou kysl²ku 

Starġ² fyzik s dĨmkou stoj²c² za 

laboratorn²m pŚ²strojem mŊŚ²c²m 

sr§ģky elektronŢ s molekulou kysl²ku 

2025 


