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1 Uvod

V dnesni dobé existuje mnoho webovych appletu, které muze ucitel po-
uzit pti vyuce kvantové mechaniky, zejména pak v ¢asti zobrazovani vlnové
funkce. Problémem je, ze mnoho téchto appleti je nepristupnych, kvili jejich
integraci do webovych stranek a ukoncené podpore Javy ze strany prohli-
zecu. Tento program vznikl jako ndhrada téchto appleti, které v budoucnu
budou obtizné pouzitelné, ¢i zcela nedostupné.

Vsechny funkce programu jsou oznaceny ikonou a celkové je mnozstvi
textu v programu minimalizovano na fyzikalni popisky stylu ¢ =15,4fs. Od-
padéa zde tedy potieba prekladu text pii potencidlnim pouziti v cizoja-
zyéném prostiedi. Predpoklada se, ze se tato prirucka bude distribuovat
spolec¢né s programem, kde bude k dispozici k nahlédnuti vSem uzivateltim.

A7 na vyjimky je mozné ovladat program pomoci mysi. Pokud neni
mozné my$ pouzit, ovlada se funkce pomoci Sipek ¢i kldves jako mezernik a
enter. Podrobny popis ovladani programu je v kapitole Ovladani.

Zpusob Teseni ruznych problému je popsan v sekci Implementace, kde je
napriklad popsdna metoda zobrazovani vlnové funkce ¢i tvary reseni potieb-
nych rovnic.

Program nabizi zobrazeni vlnové funkce pro tyto jednorozmérného pri-
béhy potencidlu:

¢ Vsechny varianty po ¢astech konstantniho potenciilu se dvéma poten-
cidlovymi skoky

e Nekoneéna pravouhld potencidlovéd jama
e Linearni harmonicky oscilator.

Pozn.: V celém textu je symbolem 7 myslena komplexni jednotka i? = —1



2 Implementace

V této kapitole jsou uvedeny rovnice zobrazovanych funkci a metody
jejich zobrazovani. V prvni fadé je tfeba zminit, Ze osa z, tedy soufadnice,
je vodorovna a mé smér zleva doprava (ve sméru ¢teni textu). V programu
je naznacena Sedou useckou v prostoru vlnové funkce. Pocatek soustavy
souradnic je vzdy ve stiredu této tsecky. Osa vlnové funkce je kolma
na osu x.

2.1 Globalni konstanty

V programu jsou napevno nastaveny tyto konstanty, které jsou spolecné
vsem vlnovym funkcim a potencialiim:

e h=6,582119514 x 10716 eV s — redukovana Planckova konstanta

e m=9,109 x 1073 kg — hmotnost zkoumané ¢astice (elektron)

2.2 Po castech konstantni potencial

Potencialni energie v tomto rozlozeni je rozdélena na tfi ¢asti, jez maji
konstantni pribéh. Prvni ¢ast je pro x < a, kde a je poloha prvniho poten-
cidlového skoku, druha ¢ast bézi od x = a do x = b, kde b je poloha druhého
potencidlového skoku, a posledni ¢ast je pro z > b. Souhrnné tedy lze napsat

Vi proz € (—o0,a)
V(z) =4V prox € [a,b]
Vr  pro z € (b,00)

2.2.1 Vlnova funkce

Vlnova funkce v tomto rozlozeni potencialu je rozdélena na tii ¢asti v za-
vislosti na poloze. V prvni ¢asti potencidlniho pribéhu ma vlnova funkce

tvar

At + Be—ax,
ve druhé c¢asti vypada jako

CeP®  De= P
a v posledni ¢asti je to

Fe'™ + Ge %,



kde a = 7”2771(?_}9), 8= 7‘2W£AFE) ay= 7%‘%_};). Timto dostdvame

obecny tvar vinové funkce pro vSechny moznosti energii Vi, Vs, Vi a E,
jelikoz koeficienty «, 3 a v jelikoz jsou v zdvislosti na energiich redlné (E<V
v piislusném intervalu) ¢ ryze imaginarni (E>V v prislusném intervalu).
Komplexni konstanty A, B, C, D, F', G musi byt nastaveny tak, aby vyslednd
vlnova funkce byla spojita a hladka. To se da vyjadrit soustavou ¢tyt rovnic
o0 6 neznamych, kde navazujeme funkce a jejich derivace v mistech skoku,
tedy v x = a a x = b. Zminéné soustava rovnic ma tvar

Ae®® 4+ Be~® = (P 4+ DePe
Ace®® — Bae @ = (CBeP* — DBe e
CeP + De™ P = Fe® 4 Ge®

CBe’’ — DBe™P = Frye® — Gre .

Aby tato soustava méla jednoznac¢né reseni je ziejmé, Ze je tieba ,vyloudit*
dvé proménné. Aplikaci fyzikalniho modelu zjistime, Ze pokud je energie ¢ds-
tice E<Vr, muzeme celou situaci fesit jako ¢astici, kterda ,nalétava“ zleva
(ve sméru osy x), konstantu A mizeme chapat jako parametr popisujici nalé-
tavajici ¢astici. Zaroven na druhé strané mame konstantu G, ktera v pripadé
E>Vg popisuje ,,pohyb* Castice proti sméru osy x, tedy ve sméru, jakym
se pri zvolené situaci ¢astice rozhodné v této ¢asti nepohybuje, a je tedy
nulova. Podobné ,vyloucime“ dva koeficienty z nezndmych ve vsech pripa-
dech. Napriklad pro E<Vg musi platit F' = 0, jinak by vlnova funkce v pravé
casti rostla nade vSechny meze. V pripadé, ze E<Vy, a zaroven E>Vpy resime
tlohu obdobné, jako nalétdvani ¢dstice zprava (jinak dostaneme nesmyslnou
vlnovou funkei, jelikoz by ¢astice nalétdvala z nedovolené levé strany). Po-
kud je E<Vy i E<Vpg, pak se jednd o vazané stavy a musi platit B =0 a
F=0.

Soustava se nam tim zjednodusi na jednoznacné feSitelnou soustavu
4 rovnic o 4 neznamych

Ae®® 4+ Be™®® = (el 4 DePe
Aae™ — Bae @ = (BeP* — DBe=Pe
CeP’ + De™Pb = Fet
CBe’’ —Dpe™ = Fret.



Resenim této soustavy dojdeme z feseni

B = Cea(aJrﬁ)_i_Dea(af,B) _A62aa

20 Ae =B (B 4 7)
(4 B)(B+7) + (o= B)(B — 7)e =)

D = CeBlatp)B =
B+

20 Be(@+B)(B=7)
B+~

Koeficienty jsou vyjadreny touto implicitni formou z toho divodu, Ze pocitac
dokaze spocitat jejich hodnotu pri mensim mnozstvi poéetnich operaci, nez
kdyby byly vSechny vyjadieny explicitné pouze na parametru A.

Po dosazeni dostaneme vlnové funkce pro kazdy z intervall, které na
sebe hladce navazuji.

F =

2.2.2 Normovani

Pro konecné zobrazeni vinové funkce je tfeba spravné navolit konstantu
A, kterd mé roli prevracené hodnoty normovaci konstanty. Kvadrat ve-
likosti této konstanty odpovidd kvadratu velikosti vinové funkce |A]? =

00 2
122, (@) |da.

Aby bylo mozné pouzit obecny tvar normovaci konstanty pro vsechny
varianty energii (véetné rozptylovych stavi, které nejde normovat od —oo
do oo pomoci uvedeného vztahu), je vlnova funkce normovéna na omezeném
intervalu. Interval, na kterém se poc¢itd norma je v programu nastaven na
Ty € [(a+b)/2—q, (a+b)/2+q], kde ¢=0,8 nm je pevné nastavena konstanta.
Lze si vSimnout, Ze je interval nastaven symetricky podle stiedu prostredni
¢asti (V(x) = Vi), coz zaruc¢uje vhodnou normu pro ruzné hodnoty soufad-
nic a a b.

Vysledns formule pro vypocet normovaci konstanty N = |A|? je

a+b
= T4

b
N= [ llPde+ [P+ [l
a b

kde 91, ¥ a Ypr jsou vinové funkce v intervalech, kde potencidlni energie
méa postupné hodnoty Vi, Vs a Vig.



Po dosazeni a vypocteni dostaneme vzorec pro vypocet normy. Vysled-
nou vlnovou funkci poté délime odmocninou z tohoto ¢isla.

2.2.3 Dodatky

o Energetické hladiny pro pripad vdzanych stava (tj. pro E < Vi i
E < Vg) jsou pocitany numericky. Kazd4 hladina odpovida energii, pti
které je velikost konstanty |B| v lokdlnim minimu (v blizkosti nuly).

2.3 Nekonecna pravouhla potencialova jama

Tato ¢ast je specialnim limitnim piipadem konecéné hluboké pravouhlé
potencidlové jamy, kdy krajni potencidly Vi, a Vi uvazujeme jako nekonecné.
Hodnotu potencialni energie na dné jamy volime nulovou, pfi¢emz jama o
sitce L je v tomto rozlozeni drzena ve stiedu obrazovky.

2.3.1 VlInova funkce

Resenim stacionarni Schrodingerovy rovnice pro konstantni potencial do-

jdeme ke tvaru vlnové funkce

@ZJ(ZE) — Aez‘km + Be—ikx’
kde k = @ je konstanta zavisla na celkové energii E' a hmotnosti ¢astice
m.

Jelikoz jsou hodnoty potencialni energie v krajnich intervalech nekonecné
velké, vinova funkce je v téchto oblastech konstantné nulova. Kvili tomuto
je nutné slevit z pozadavka na hladkost v bodech prechodu z kraji do jamy
a v téchto bodech vyzadujeme pouze spojitost vlnové funkce.

Po dalsim teseni dojdeme ke zndmému tvaru vlastnich vlnovych funkci

cos(™%)  pro n lich4

e

Yn(z) =

sin(™%)  pro n suda,

o

platicimu pro z € (—L/2,L/2). V tomto tvaru vlnové funkce je jiz zahrnuto

normovani (konstanta 4/ %)

n2n2h2
2mL? *

Energetické hladiny odpovidaji energiim F,, =



2.4 Kvantovy oscilator

Tento systém ma parabolicky priibéh potencialni energie popsany funkei

V(x) = 5mw2x2,
kde m je hmotnost kmitajici ¢dstice a w vlastni frekvence oscilatoru. Tato

frekvence slouzi jako parametr charakterizujici dany oscilator.

2.4.1 VlInova funkce

Resenim stacionarni Schrodingerovy rovnice pro pribéh potencialni ener-
gie vyse zminéného tvaru dostaneme vlnovou funkei pro n-ty vlastni stav ve
tvaru

_ e 1 .
Un(x) = — mHn(x)e net

kde H,(x) je Hermittv polynom n-tého stupné. Vinova funkce v tomto tvaru
je jiz normovana.
Vlastni ¢isla, tedy povolené hodnoty energie, téchto stavi jsou

1

coz ndm dava ekvidistantni energetické spektrum (jednotlivé hladiny jsou
od sebe vzdaleny o stejnou hodnotu).
Hermitovy polynomy jsou ziskavany rekurentnim predpisem

1 pron =20
H,(z)=1{2x pron=1 .
20H,_ 1 —2nH,_o pron > 1,

Tato metoda vypoctu H,, je vhodna zejména kvuli snadné naprogramovatel-
nosti a rychlému vypoctu dostateéné presnych funkénich hodnot pocitacem.

2.4.2 Dodatky

e V informacni ¢asti se téz vypisuji jednotlivé vlastni energie a jejich
pravdépodobnosti ve tvaru E(n; P), kde E je hodnota energie v eV, n
je kvantové ¢islo odpovidajici danému vlastnimu stavu a P je pravdé-
podobnost jeho naméreni.



3 Ovladani

Program byl navrzen tak, aby se dal co nejprirozenéji ovladat pomoci
klavesnice i mySi. Vétsina funkci je tedy pristupnd jak kliknutim, tak stisk-
nutim prislusné klavesy.

Obrazovka programu je rozdélena do dvou ¢asti. Na hornich dvou tfe-
tindch se zobrazuje vlnova funkce se svoji osou, zatimco na spodni tretiné
je rozlozeni pravé studovaného potencidlu (potencidlova lista). Kraje obra-
zovky jsou oblozeny nékolika tlac¢itky, ktera si v této ¢asti predstavime.

3.1 Univerzalni ovladani

Univerzalnim ovladanim jsou mysleny ty funkce, které jsou pristupny
pro vSechny varianty potencidlu. Jednd se o tyto funkce:

e Prepindni zobrazeni rozlozeni pravdépodobnosti a vlnové funkce

- kliknutim na tlac¢itko
- kldvesa ENTER.

e Zobrazeni a skryti redlné ¢asti vilnové funkce

- kliknutim na tlacitko m

- klavesa R.

e Zobrazeni a skryt{ imagindrni ¢asti vlnové funkce

- kliknutim na tlacitko
- klavesa 1.

e Zapnuti a vypnuti béhu casu

- kliknutim na tlacitko
- klavesa SPACE.

e Zpomaleni ¢i zrychleni béhu ¢asu

- najetim mysi na tlac¢itko a tocenim kolecka mysi. Rychlost
plynuti ¢asu se zobrazuje pod ikonou tlacitka.



o Priblizovani a oddalovani nahledu

- najetim mysi na tlacitko a tocenim kolecka mysi
- kldvesami + a -.

o Obnoveni ndhledu (vrati odddleni na nejnizsi hodnotu)

- kliknutim na tlacitko pravym tlac¢itkem mysi.

o Zobrazit/skryt rozsifené popisky
- kliknutim do oblasti tésné kolem popisku ukazujiciho ubéhnuty cas.

e Piepnuti rozlozeni potenciilti na prednastavené hodnoty

1 F | 1]
_ Kliknutim na tlacftka - I 110

3.2 Ovladani menu pro volbu superpozice stavi

Néktera rozlozeni maji moznost volby superpozice stavi. Pokud je tato
moznost k dispozici, zobrazi se v levém hornim rohu tlacitko s ikonou pre-

kryvajicich se vlnovych funkci H .

Po kliknuti na toto tlacitko se zobrazi nabidka, kde lze zadavat velikosti
koeficientit az pro 10 ruznych vlnovych funkci. Je mozné téz prepnout na
zobrazeni a volbu koeficientt v Gaussové roviné.

o Volba koeficientt jejich velikosti (vychozi moznost)
- kliknutim na odpovidajici policko se oznac¢i pro vstup z klavesnice.
Ukonceni vstupu stisknutim kldvesy ENTER.

e Piepnuti na zobrazeni koeficientt pomoci Gaussovy roviny.

- tlagitkem M | v pravém spodnim rohu nabidky.

e Volba koeficientti v Gaussové roviné
- kliknutim na zadanou polohu koeficientu v odpovidajicim policku.

e Otoceni koeficientlt kolem pocatku
- najetim na policko daného koeficientu a tocenim kolecka mysi.

e Vynulovani koeficientu
- pravym kliknutim na policko daného koeficientu.




e Normalizovani koeficientl po jejich volbé
- kliknutim na tlac¢itko superpozice (to, které vyvolava menu).

o Zapnuti/vypnuti ndhodné volby koeficient
- pravym kliknutim na tlac¢itko superpozice.
- stisknutim klavesy M.

3.3 Ovladani jednotlivych rozlozeni

Po startu programu se zobrazi vychozi rozlozeni. K zobrazeni dalsich roz-
lozeni slouzi tlacitka v levé dolni ¢asti obrazovky (viz univerzalni ovladani).

Prvni tfi tlacitka jsou pro po ¢astech konstantni potencial, pricemz pod
kazdym se skryva jedno z vyznacénych rozlozeni. Zbyld dvé tlacitka slouzi k
prechodu k systémtim nekoneéné potencialové jamy a kvantového oscilatoru.

Zobrazend rozlozeni jsou k tla¢itkiim prifazena napevno, po pouziti lze
vSak parametry systému libovolné ménit. Moznosti zmény jednotlivych sys-
témi jsou popsany déle.

3.3.1 Po castech konstantni potencial

Po stisknuti jednoho z tlacitek pro nastaveni po castech konstantniho

potencidlu se zobrazi zvoleny systém.
—

Ikony téchto tlacitek jsou - - § |

V tomto rozlozeni lze nezavisle na sobé nastavovat hodnotu jednotlivych
energii (E, Vi, Vs, Vr), polohu stfedni ¢asti a jeji $itku. VSechny zmény ko-
nané pomoci klavesnice ¢i kolecka mysi lze urychlit drzenim klavesy SHIFT
¢i pravého tlacitka mysi.

e Zména potencidlnich energii Vi, Vs a Vi
- najetim mysi na odpovidajici ¢ast potencidlového listy a toCenim
kolecka mysi.
- najetim mysi na odpovidajici ¢ast potencidlového listy a klavesami
nahoru a doli.

e Zména celkové energie
- najetim mysi kamkoli mimo potencidlovou listu a toéenim kolecka
mysi.
- najetim mysi kamkoli mimo potencidlovou listu a klavesami nahoru
a dold.

10



e Zména polohy stfedni ¢asti potencidlového pribéhu
- najetim mysi na stfedni ¢ast potencidlové listy a potahnutim prislus-

nym smeérem
- najetim mysi na stfedni ¢ast potencialové listy a drzenim klavesové
zkratky SHIFT+ doleva/doprava

e Zména Sirky stfedni ¢asti potencidlového pribéhu
- potahnutim prisluSnym smérem pravou, resp. levou, ¢ast potencidlové
listy je mozné ménit vzdy polohu konce, resp. zacatku, stfedni casti.
- drzenim klavesy doleva, resp. doprava, lze posouvat konec stiedni

¢asti.

e Zobrazeni tecné Sipky v bodech napojovani vlnové funkce
- stisknutim klavesy S.

3.3.2 Nekonecna pravoiihla potencidlova jama

Pro prechod do tohoto rozlozeni slouzi ¢tvrté tlacitko v levé dolni ¢asti

= ]
s ikonou NN .

V tomto rozlozeni lze ménit sitku jamy a celkovou energii po kvantova-
nych stavech. Téz je mozné navolit superpozici energetickych stavi.

e Zména celkové energie
- Sipkami nahoru a dola.

e Zména Sirky jamy
- Sipkami doleva a doprava.

e Volba koeficientl pro superpozici energetickych stavii

- kliknutim na tlacitko H v levém hornim rohu.

3.3.3 Kvantovy oscilator
K tomuto rozlozeni lze prejit pomoci posledniho tlacitka pro volbu roz-

=
lozeni (ikona E)

V oscilatoru lze ménit thlovou frekvenci w, celkovou energii E a lze
pouzit menu pro superpozici stavi.

e Zména celkové energie E
- Sipkami nahoru a dolt.

11



Zména thlové frekvence w
- klavesami doleva a doprava

Volba koeficientti pro superpozici energetickych stavi

- kliknutim na tlacitko E v levém hornim rohu.

12



3.4

10.

Nahled rozvrzeni

2 3

Néhled vlnové funkce.

Potencidlovy panel, nahled rozlozeni potencidlu a energetickych hla-
din.

Tlacitka na volbu rozlozeni potencidlu.

Prepinani rozlozeni pravdépodobnosti a vlnové funkce.
Zobrazeni/skryti realné ¢asti vinové funkce.

Zobrazeni/skryti imagindrni ¢asti vinové funkce.

Rozsitené informace. Méni se v zavislosti na zvoleném rozlozeni.

Tlac¢itko ¢asu. Kliknutim se vypina a zapina béh, tocenim kolecka se
meéni rychlost béhu ¢asu (zobrazeno pod tlacitkem).

Tlac¢itko lupy. To¢enim kolecka na tomto tlaéitku se pohled oddaluje
a priblizuje. Pravym kliknutim se pohled obnovi.

Tlacitko pro menu superpozice. Kolem lze vidét samotné menu s vol-
bou koeficientt pomoci Gaussovy roviny.

13



11.

12.

Prepinani mezi volbou koeficientt pomoci velikosti a pomoci Gaussovy
roviny.

Menu superpozice. Zobrazuje a skryva se tlacitkem pro menu super-
pozice (11).

14
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