Cim se zabyva kvantovy fyzik?
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DALL-E kresli komiks

Kvantovy fyzik pfremyslejici nad atomy a molekulami
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Kdy je nutné pouzivat kvantovou fyziku?

elementarni ¢astice elektromagnetické, silné jadra atomu a jejich reakce
— kvantova teorie pole a slabé interakce — jaderna fyzika

1A =100pm
struktura atomu, molekul, ... elektromagnetické chemické a fotochemické reakce
— kvantova chemie interakce — kvantova teorie rozptylu
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DALL-E kresli komiks

Kvantova fyziCka v kvantovém svété




Cim se zabyvame a pro¢?

rezonancni srazky elektronu s atomy a molekulami — energie do 10 eV
e +AB(v) < (AB)” & A+B"

dulezité procesy — pruchod ionizujiciho zafeni hmotou, chemie raného Vesmiru atd.
* pochopeni dynamiky téchto procesu a interpretace novych experimentu

* nedostatek presnych dat pro modelovani napf. ve fyzice plazmatu a v astrofyzice

* bavinasto ©

porovnani experimentu s teorii produkce dat napf. pro ITER
srazky elektronli s molekulou kysliku O, Mezindrodni termonuklearni experimentalni reaktor
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Fyzici stavéji termonuklearni reaktor




Co se meéri pri srazkach?
Obvykle Ué|nny prfj‘fez O — jednotka m2 nebo spi$e néco mnohem mensiho jako prafez atomu

pocCet urcCitych srazek za sekundu =
o x pocet Castic v teréiku x pocet nalétavajicich ¢astic na m? za sekundu

zavisi na kolizni energii (rychlosti) srazejicich se ¢astic, atomu apod.
zavislost na uhlu, pod kterym &astice vylétaji — diferencialni a¢inny prifez

Rutherfordlv rozptyl Srazky elektronu s molekulami

objev atomového jadra experiment Michaela Allana ve Svycarsku

nyni v Praze na Heyrovského ustavu AV CR
THOMSON MODEL RUTHERFORD MODEL

——@ °




Co se meéri pri srazkach?
Obvykle l]élnny pl’fj‘l‘ez O — jEantka m2 nebo spi$e néco mnohem mensiho jako prafez atomu

pocCet urcCitych srazek za sekundu =
o x pocet Castic v teréiku x pocet nalétavajicich ¢astic na m? za sekundu

zavisi na kolizni energii (rychlosti) srazejicich se ¢astic, atomu apod.
zavislost na uhlu, pod kterym &astice vylétaji — diferencialni a¢inny prifez

Uginny prafez Ize spoéitat v kvantové mechanice pomoci rozptylené vinové funkce
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Co se meéfri pri srazkach?

Obvykle Uélnny prlOJ ‘I‘eZ O — JEantka m2 nebo spi$e néco mnohem mensiho jako prafez atomu

pocCet urcCitych srazek za

sekundu =

o x pocet ¢astic v teréiku x pocet nalétavajicich ¢astic na m? za sekundu

zavisi na kolizni energii (rychlosti) srazejicich se ¢astic, atomu apod.
zavislost na uhlu, pod kterym &astice vylétaji — diferencialni a¢inny prifez

ukazka: vibracni excitace molekuly HCI dopadem elektronu — e + HCI(v;) — e + HCI(v,)

Elastic Cross Section (arb. units)
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DALL-E kresli komiks

Ernest Rutherford predvadi J.J. Thompsonovi svUlj experiment,

kde se Castice alfa rozptyluji na zlaté folii
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Vypocty v kvantové mechanice

Schrddingerova rovnice pro vinovou funkci

Q)

—= () nebo =

H (tzv. hamiltonian) je operatorem energie systému, typicky soucet celkové kinetické a potencialni energie
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Jen nékolik systému Ize feSit pomoci jednoduchych funkci, napfiklad:

atom vodiku harmonicky oscilator
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obecné — numerické feSeni pomoci pocitacu



Ukazka numerického reseni

casovy vyvoj vinoveho baliku — feSeni 1D Schrodingerovy rovnice

=S O ()

napf. pomoci rychlé Fourierovy transformace (FFT), kone€nych prvku, rozvoje do baze atd.

volna Castice harmonicky oscilator
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Ukazka numerického reseni

casovy vyvoj vinoveho baliku — feSeni 1D Schrodingerovy rovnice

o2 O () ()

napf. pomoci rychlé Fourierovy transformace (FFT), kone€nych prvku, rozvoje do baze atd.

pruchod potencialovou bariérou neboli tunelovy jev
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DALL-E kresli komiks

Kvantovy fyzik se snazi prorazit potencialovou bariéru vinovou funkci




Ukazka numerického reseni 2D problému

priklad: model pro srazku elektron + N,
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pfichazejici elektron
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Jak narocné jsou numerické vypocty pro vice castic?

Klasicka mechanika:
ﬁ([)a ﬁ] (t)a Fz ([)a ﬁz (Z),- "sFN ([)a ﬁN (t)

PocCet Castic PocCet promennych

N=1 6
2 12

3 18
100 600

Kvantova mechanika:

\P(ﬁaf'za"'sfzvat)

PocCet Castic Pocet promennych
(100 bodu v 1D)

N=1 106 (102)
2 1012 (102)
3 1018 (109)
100 10600

»<Jednoduchy” problém: e+ H, - N=5 — 103(10'®) — nelze pouzit hrubou silu

pro srovnani: pocet atomU v pocitaci (véetné krabice) je fadové 10%°




Jak tedy mizeme néco realné spocitat?

Pouziti aproximaci, napf. Bornova-Oppenheimerova piklad: elektron + O,

1) FeSeni elektronového problému — kvantova chemie 1}

— velké vypocty na klastrech pocitacu kvali dostatecné presnosti
— hodiny pro dvouatomové molekuly, mésice pro tfiatomové

2) feSeni pohybu jader — vypocet ucinnych prurez -3t
4t
— Ize obCas aproximovat klasickym pohybem 5L

— minuty pro dvouatomové molekuly, dny pro tfiatomové Y I
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3) analyza dat a interpretace ucinnych prurezu Internuclear distance (units of a,)
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Kvantovy fyzik fesSi vibracni pohyb molekuly HCI na superpocitaci




Rezonanéni srazky elektronu s molekulami
trocha historie aneb Ceska stopa

George Jifi Schulz — prvni pfesné experimenty v 50. a 60. letech motivovaly dalSi fyziky

elektron + O, elektron + N,
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Michael Allan — Zak G. J. Schulze, nejpfesnéjsi experimenty do soucasnosti

elektron + O, elektron + akrylonitril
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Rezonanéni srazky elektronu s molekulami

v

porozuméni ucinnym prufezum aneb pro¢ dochazi k interferenci

vibracni excitace pfi srazce elektronu s N,
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Rezonanéni srazky elektronu s molekulami

porozuméni ucinnym prufezum aneb souhra teorie a experimentu

vibracni excitace pfi srazce elektronu s HCI
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Electron energy (eV)

Rezonanéni srazky elektronu s molekulami

podrobné vysvétleni vSech struktur v u€innych prufezech

vibraéni excitace a disociacni zachyt pfi srazce elektronu s HCI
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Dva zamilovani kvantovi fyzici spolu vyresili paradox Schrédingerovy koCky
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The JO:( of Tech by Nitrozac & Snaggy

SCHRODINGER’S CAT:
THE MANY STATES
INTERPRETATION

DEAD TO THE FAKING ASLEEP,
WORLD ONE EYE ONYOU
[ | \ " SWITCHED PLACES

N WITH A PUPPY
WRECKING THE
HAD KITTENS A

CAN BARELY , \ PLOTTING HOW
TOLERATE YOU - | TO GET YOU INTO
| \ \ THIS BOX
s -] NO F*CKS
-‘“m

STARING CONTEST

WERE GIVEN

PURE LOVE KITTEN‘S BRAIN
IN AN OLD
CAT’S BODY

PURE EVIL

ESCAPED




Diky za pozornost, ale uz abych radeji sel nez ...

Kresba: David Revoy
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