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8. Úvod do kvantové fyziky

8.1. Teplotní záření, zákony záření černého tělesa

Teplotním zářením tělesa rozumíme povrchem tělesa emitované elektromagnetické záření, jehož charakter závisí pouze na povaze a teplotě emitující látky. Spektrum teplotního záření je spojité. Se zvyšováním teploty roste celkové množství vyzářené energie. Změna teploty je provázena změnou energetického spektra vysílaného záření.

Zářivá energie vysílaná nějakou plochou povrchu zářícího tělesa za jednotku času se nazývá zářivým tokem Pe a udává se ve wattech. Intenzita vyzařování He je definována podílem zářivého toku dPe vystupujícího z elementární části plochy dS v daném místě a této plochy
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a udává se ve Wm-2.

Vzhledem ke spektrální závislosti energie teplotního záření je třeba zavést ještě tzv. spektrální vyzařování H(  (monochromatické vyzařování), které je definováno jako energie záření s vlnovou délkou v intervalu ( (, ( + d( ) vysílaného jednotkovou plochou za 1 s, tj.
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Spektrální vyzařování H( se udává ve Wm-3.

Schopnost tělesa vyzařovat souvisí úzce s jeho schopností absorbovat záření. Poměr energie absorbované povrchovou plochou a energií na plochu dopadající se nazývá poměrná pohltivost a označuje se ( . Poměrná spektrální (monochromatická) pohltivost  ((  je definována obdobně jako poměr energie záření vlnové délky ( absorbované povrchovou plochou k energii téže vlnové délky na plochu dopadající.

Na základě termodynamického popisu rovnovážného stavu záření v dutině odvodil v roce 1860 Kirchhoff zákon, který vyjadřuje, že poměr intenzity vyzařování He k pohltivosti ( závisí jen na teplotě tělesa tj. nezávisí na jakosti tělesa (chemickém složení, úpravě povrchu apod.). Kirchhoffův zákon platí nejen pro úhrnnou intenzitu vyzařování He, ale i pro jednotlivé spektrální intervaly teplotního záření, což lze vyjádřit vztahem
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kde F je univerzální funkce dvou proměnných T a (, H( spektrální vyzařování a (( spektrální (monochromatická) pohltivost při vlnové délce (. Kirchhoffův zákon platí přesně jen pro rovnoměrné záření. Z tohoto zákona vyplývá, že těleso absorbuje nejsilněji právě ty spektrální čáry, které nejsilněji vyzařuje. Schopnost tělesa emitovat záření je tedy úměrná schopnosti absorbovat záření. Nejvíce tedy vyzařuje těleso, jehož pohltivost (( = 1. Takové těleso se nazývá dokonale (absolutně) černé těleso resp. černé těleso. Idealizované černé těleso, které absorbuje veškeré záření dopadající na jeho povrch lze laboratorně přibližně realizovat dutým předmětem s malým vstupním otvorem (obr. 8.1.) 

[image: image135.wmf]Obr. 8.1

Vstupující záření se opakovanými odrazy na vnitřních stěnách dutiny prakticky zcela pohltí. Stěny dutiny neustále absorbují a emitují záření, závisle na teplotě stěn T . Záření z dutiny vystupující lze pak pokládat za záření absolutně černého tělesa.

Označíme-li Ho intenzitu vyzařování černého tělesa, pak můžeme Kirchhoffův zákon vyjádřit ve tvaru
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resp.
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kde Ho( je spektrální vyzařování černého tělesa a funkce f (T) a F (T,() jsou univerzální funkce nezávislé na vlastnostech zdroje teplotního záření.
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Tvar funkce f (T) byl nalezen experimentálně Stefanem v roce 1879 ( černé těleso realizováno kuželovou dutinou) a teoreticky odvozen Bolzmannem na základě termodynamického popisu záření v dutině. Stefan – Bolzmannův zákon lze vyjádřit vztahem
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kde ( = 5,669 . 10-8 Wm-2 deg-4 .

Wienův zákon posuvu, který byl publikován na základě experimentálních výsledků v roce 1893 Wienem, vyjadřuje závislost vlnové délky (max, která přísluší maximu vyzařované energie, na teplotě tělesa
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kde b = 2,898 .10-3 mK .
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Z Wienova zákona posuvu plyne, že se maximum spektrálního vyzařování s rostoucí teplotou posouvá ke kratším vlnovým délkám. Se stoupající teplotou přechází barva žhavého tělesa od červené ke žluté, která se stává stále bělejší. Wienův zákon dovoluje na základě spektra teplotního záření stanovit jeho teplotu. Např. vlnová délka energetického maxima slunečního spektra je asi 0,5 nm. Podle (8.7) vychází tedy pro teplotu slunečního povrchu hodnota T ( 5800 K . Spektrální závislost teplotního záření černého tělesa vyjádřená Kirchhoffovým zákonem (8.5) obsahuje universální funkci F (T, (), jejíž průběh musí dokonale popisovat experimentálně získané závislosti zobrazené na obr. 8.2.Na základě zákonů klasické fyziky byly odvozeny vzorce Wiena a Ragleigh – Jeanse pro spektrální vyzařování, které ovšem dostatečně přesně popisuje pouze části spektra. Oba tyto vzorce lze pokládat za limitní příklady obecně platného vzorce Planckova
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v němž Planckova konstanta h = 6,6251 . 10-34 Js, Boltzmannova konstanta k = 1,38044 . 10-23  J K-1  a  c  je rychlost světla.

V oblasti krátkých vln a nízkých teplot  ( tj. ( T (( 1 ) lze vzorec (8.8) zapsat ve tvaru 

Wienova vyzařovacího zákona
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Podobně pro oblast delších vlnových délek a vyšších teplot  ( ( T (( 1 ) přechází vzorec (8.8) v limitním případě ve vyjádření Rayleigha a Jeanse, odvozeného na základě předpokladu stojatých vln vyplňujících dutinu, jíž je realizováno černé těleso
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Z obecného Planckova vyzařovacího zákona (8.8) lze odvodit jak zákon Stefan – Boltzmannův, tak i Wienův zákon posuvu. Vyjádříme-li intenzitu vyzařování černého tělesa Ho pomocí spektrálního vyzařování Ho( ze vzorce (8.8) pak platí 
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Z vyjádření podmínky maxima funkce  
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vyplývá pro ( = (max
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a tedy i       
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Planckův zákon byl původně formulován v roce 1900 jako matematické řešení fyzikálního rozporu, kdy jediná fyzikální veličina byla v závislosti na vlnové délce popisována dvěma různými zákony. Tento matematický vztah navržený Planckem (8.8) velmi dobře vyhovoval v celém oboru vln a pro všechny teploty, ale nebylo snadné zdůvodnit jej fyzikálně. Planck podrobil všechny známé úvahy o teplotním záření kritickému rozboru a zjistil, že odvození správného vyzařovacího zákona je možné jedině tehdy, opustíme-li do té doby samozřejmý předpoklad spojité výměny energie mezi tělesy. Experimentálně potvrzenou funkci (8.8) bylo možno teoreticky získat jen za zcela převratného předpokladu, který se zpočátku nazýval Planckovou kvantovou hypotézou: “ Emise a absorpce zářivé energie se může dít jen po celistvých násobcích “kvanta“, ( =  h(, kde ( je vlastní frekvence oscilátoru a  h  je účinkové kvantum“ ( Planckova konstanta). Při odvození schematizoval Planck proces záření ( emise a absorpce) takto: „ Atomy, z nichž se skládá zářící těleso kmitají okolo svých rovnovážných poloh a tvoří tak lineární harmonické oscilátory. Energie těchto oscilátorů nemohou nabývat spojitě všech hodnot. Energetické spektrum je dáno systémem energetických hladin,  přičemž přechod atomu z vyšší energetické hladiny  E2  na nižší  E1 je provázen vyzářením rozdílu energií ve formě elektromagnetického záření s energií  
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Planckovo odvození vyzařovacího zákona položilo základ k rozvoji zcela nového oboru fyziky – kvantové fyziky. Jeho předpoklad elementárních kvant elektromagnetického záření byl řadou experimentů a to zejména pokusy s fotoelektrickým jevem potvrzen.

8.2. Fotoelektrický jev. Fotony

Fotoelektrický jev byl objeven v roce 1888 A.G. Stoletovem při sledování vlivu světla 

[image: image138.wmf]U

b

na elektricky nabitá tělesa. Schéma uspořádání jeho pokusu je na obr. 8.3. Katodu K tvořila zinková elektroda, anodu  A kovová síťka. Obě elektrody byly připojeny ke zdroji napětí. Katoda byla osvětlována elektrickým obloukem  Z. Stoletov pozoroval, že účinkem světla ztrácí záporně nabitá elektroda svůj náboj a obvodem začne procházet elektrický proud. Podobný jev byl pozorován i při umístění obou elektrod do vakuové baňky a při použití libovolného kovu pro elektrody. Tento fotoelektrický jev se označuje jako vnější fotoelektrický jev.
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Intenzita procházejícího proudu se vzrůstajícím napětím na elektrodách zpočátku roste až dosáhne hodnoty tzv. nasyceného proudu  ( viz. obr. 8.4 ). Má-li kovová síťka (A) záporný potenciál proti osvětlenému kovu, brzdí záporné elektrody vymršťované z jeho povrchu a při dostatečně vysokém záporném napětí na síťce ( tzv. brzdné napětí Ub ) proud přestane obvodem procházet. Z této hodnoty napětí lze stanovit  kinetickou energii, se kterou jsou elektrony emitovány . Experimentálně byly prokázány tyto závislosti fotoelektrického jevu:  

1) Intenzita fotoelektrického proudu je úměrná osvětlení a nezávisí na frekvenci světla.

2) Energie elektronů uvolněných  při monochromatickém osvětlení roste lineárně s frekvencí světla.

3) Fotoelektrický jev nastává jen v případě pokud frekvence dopadajícího světla na kov je větší než jistá mezní  frekvence kovu.

[image: image141.png]


Tyto zákonitosti  fotoelektrického jevu nebylo možno vysvětlit na základě vlnové teorie světla. Podle představ vlnové teorie by musel elektron dostávat energii dopadajícího záření postupně a teprve po nahromadění energie potřebné k překonání výstupní práce by se mohl uvolnit z kovu. Při malých intenzitách světla by muselo být pozorováno zpoždění emise elektronů za dopadajícím světlem, které však nebylo nikdy zjištěno. Vlnovou teorií nelze pak vůbec vysvětlit pozorovanou existenci mezní frekvence. 

Jednoduchý výklad všech zákonitostí fotoelektrického jevu podal v roce 1905 Einstein na základě Planckova předpokladu světelných kvant – fotonů. Předpokládal, že každý fotoelektron získá celou energii fotonu  
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  a spotřebuje ji zčásti na práci potřebnou k překonání potenciální bariéry na povrchu kovu ( výstupní práce  Wo ) a na kinetickou energii uvolněného elektronu Wk. 

Energetická bilance při uvolnění jednoho fotoelektronu se pak nazývá Einsteinovou rovnicí fotoelektrického jevu a má tvar:
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Minimální energie fotonu umožňující uvolnění elektronu z kovu s nulovou kinetickou energií určuje mezní frekvenci kovu ( charakteristickou frekvenci kovu ), neboť 
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Rovnici (8.15) lze potom zapsat ve vztahu 
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nebo
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kde e Ub je práce potřebná k překonání brzdícího pole s napětím Ub ( obr. 8.4.).Protože kinetická energie uvolněného elektronu nemůže být záporná, je zřejmé, že fotoemise elektronu může nastat jen při dopadu záření s frekvencí ( ( (o  resp. s vlnovou délkou ( menší než odpovídá mezní hodnotě (o. Pro většinu kovů leží (o v ultrafialové oblasti, jen u alkalických kovů spadá do viditelné oblasti ( pro Na … 582,5 nm, Zn … 372 nm, Pt …196,2 nm). K úkazu velmi blízkému popsanému fotoelektrickému jevu v kovech dochází v důsledku osvětlení v polovodičích. Jedná se o tzv. vnitřní fotoefekt, neboť absorpce světla nevyvolá emisi elektronů, ale  způsobí vznik volných nositelů náboje, což vede ke zvýšení vodivosti polovodiče ( viz. kapitola 9.1. ve skriptech V.Husa - Fyzika II).  Mezní vlnová délka vnitřního fotoelektrického jevu je zpravidla větší než mezní délka vnějšího fotoelektrického jevu a zasahuje až do infračervené oblasti.

Světelná kvanta zavedená Planckem a nazvaná Einsteinem fotony, se šíří rychlostí světla a chovají se současně jako hmotné částice. Má-li foton energii
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, pak podle Einsteinova vztahu mezi energií a hmotností
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 mu přísluší hmotnost  m(  a hybnost p podle vztahů
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Z relativistické závislosti hmotnosti m na rychlosti částice (8.21) vyplývá, 
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že částice s klidovou hmotností mo ( 0 nemůže dosáhnout rychlosti světla. Pro fotony pohybující se rychlostí světla z toho plyne, že jejich klidová  hmotnost mo =  0. Hmotný charakter fotonů byl prokázán pokusy  s ohybem světelných paprsků v gravitačním poli. Dalším potvrzením je tzv. „rudý posuv“ ve spektrech těžkých hvězd způsobených průchodem fotonu gravitačním polem hvězdy. Výraz pro hybnost fotonu byl prokázán experimentálně tzv. Comptonovým jevem. Při průchodu rentgenových paprsků lehkými kovy ( např. Li, Be, Mg, Al, Cu, S, Ag ) dochází k jejich rozptylu, přičemž rozptýlené paprsky obsahují kromě záření původní vlnové délky ještě záření s větší vlnovou délkou ((. Compton z předpokladu, že se jedná o srážku fotonu s elektronem, který je v těchto kovech slabě vázán a lze jej pokládat za prakticky volný, odvodil na základě zákona zachování energie a hybnosti pro posuv vlnové délky vztah
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kde ( je vlnová délka dopadajícího záření, h – Planckova konstanta, me – hmotnost elektronu, c – rychlost světla, ( - rozptylový úhel.

8.3. Rentgenové záření
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V roce 1885 Wilhelm Roentgen pozoroval, že při nárazu dostatečně rychlých elektronů  na látku vzniká vysoce pronikavé záření, které nazval  X paprsky. Záření X je elektromagnetické záření s velmi malou vlnovou délkou ( 10-11 – 10-8 m ). Zdrojem těchto paprsků jsou rentgenové trubice. Na obr. 8.5 je schéma rentgenové lampy. Elektrony jsou emitovány nepřímo žhavou katodou    ( termoemise ).  Mezi katodou a anodou ( terčík ) je vloženo vysoké urychlující napětí, takže elektrony na terčík dopadají s velkou rychlostí. Čelní plocha terčíku je vůči elektronovému svazku skloněna pod jistým úhlem tak, aby X paprsky emitované terčíkem vycházely boční stěnou trubice. Vnitřní prostor lampy je vakuován. Rentgenové spektrum obsahuje dva druhy záření: 

1) Brzdné záření, které má spojité spektrum

2) [image: image144.png]dervend modnrd fiolovd  ulitrafialova




Charakteristické záření, které má nespojité čárové spektrum.

Průběh spojitého spektra brzdného záření je zakreslen na obr. 8.6. Pro dané urychlující napětí je charakteristická minimální vlnová délka (min emitovaných X paprsků, jejíž hodnota  nezávisí na materiálu brzdného terčíku. Brzdné zařízení bývá někdy nazýváno obráceným fotoelektrickým jevem, neboť vzniká přeměnou kinetické energie elektronů ve fotony. Kinetická energie elektronů je určována urychlujícím napětím a má hodnotu eU. Spotřebuje-li se celá kinetická energie elektronu na vznik jediného fotonu, je potom
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             (8.23)

Brzdné záření se spojitým spektrem frekvencí vzniká částečnou přeměnou celkové kinetické energie elektronů na záření. Vztah 8.23 lze přepsat ve tvaru
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                       (8.24)

Tento vztah pro minimální vlnovou délku brzdného spojitého záření stanovený experimentálně Duanem a Huntem, bývá tedy nazýván zákon Duan-Huntův.

Charakteristické záření má nespojité čárové spektrum, složené z čar, jejichž poloha a intenzita je určena materiálem brzdného terčíku (viz také příloha).

8.4. Vodíkové spektrum
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Vodíkové spektrum je nejjednodušším představitelem atomového spektra. Atomy vodíku vysílají zářivou energii nikoliv ve všech vlnových délkách, ale pouze v některých (obr. 8.7). Experimentálně bylo zjištěno pět soustav čar podobného rozložení. Soubor vlnočtů čar tvoří matematicky vzato omezenou posloupnost. Označíme-li ( = 1/( vlnočet, pak platí
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           (8.25)
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kde s = 1 pro sérii Lymannovu (leží v ultrafialové oblasti spektra), s = 2 pro Balmerovu serii, která leží z větší části oblast viditelného spektra, atd.; postupně byly zjištěny ještě Paschenova, Braekettova a Pfundova série (všechny v oblasti infračerveného spektra).  n  je číslo přirozené větší než s. Každá série je souhrn čar, které odpovídají přechodu elektronu z libovolné vyšší dráhy do téže nižší stabilní dráhy s kvantovým číslem s (obr.8.8). R je Rydbergova konstanta.

Se zlepšováním experimentálních metod byly objeveny nové zákonitosti ve spektrech. Ukázalo se, že čáry vodíkového spektra nejsou ve skutečnosti jednoduché, ale dvojité (dublety), a také u spekter jiných prvků byla objevena duplicita., popř. i triplicita spektrálních čar, které byly dříve pokládány za jednoduché. Tento jev, tzv. jemnou strukturu spekter, se pokusil první vyložit A. Sommerfeld předpokladem, že je třeba vzít v úvahu i prostorové uspořádání drah elektronů. Užitím výsledků speciální teorie relativity se Sommerfeldovi podařilo jemnou spektrální strukturu celkem úspěšně vyložit, avšak konečný uspokojivý výklad podává až kvantová mechanika.

8.5. Bohrův model atomu vodíku

Bohr vycházel z Ruthefordova planetárního modelu atomů, ve kterém kolem kladně nabitého jádra obíhají elektrony. Dostředivou silou pro obíhající elektrony je zde Coulombova síla. Jedná se tedy o centrální pohyb. Uvažujme  pro jednoduchost, že kolem nehybného jádra obíhá v kruhové dráze (obr. 8.9) o poloměru a rychlostí v jediný elektron náboje  e , hmoty me , takže rovnováha sil je dána vztahem 
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Potenciální energie elektronu je vyjádřena rovnicí 


[image: image36.wmf]a

e

W

o

p

2

4

1

pe

-

=


Pro kinetickou energii obíhajícího elektronu můžeme získat z rovnice (8.26) vynásobením a/2 vztah
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Celková energie obíhajícího elektronu je potom součtem jeho energie kinetické a energie potenciální:
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Energie obíhajícího elektronu tedy závisí na poloměru dráhy. Na dráze o větším poloměru je jeho energie větší a naopak. Podle tohoto vztahu klasické mechaniky je ovšem možné každé libovolné energii přiřadit odpovídající poloměr a naopak, což je v rozporu se spektroskopickými poznatky prezentovanými v minulé kapitole. Kromě toho, pohybující se elektron by musel podle klasické teorie kontinuálně vysílat elektromagnetické záření, což by vedlo v krátké době k jeho zřícení do jádra.

Bohr analyzoval spektra vodíkového atomu a vycházeje z Planckových a Einsteinových představ o kvantové povaze záření černého tělesa dospěl intuitivně ke třem předpokladům, při jejichž splnění by bylo možno vysvětlit experimentální poznatky aniž by bylo nutné zavrhnout Rutherfordův planetární model.

Pro energii kvanta zářivé energie vodíku můžeme podle (8.25) psát
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Přijmeme-li předpoklad, že energie kvanta zářivé energie se získá přechodem elektronu z dráhy o větším poloměru na dráhu o menším poloměru, musí platit
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Pro poloměr  n-té dráhy  a  příslušnou rychlost dostaneme
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           (8.27)

Určíme-li hodnotu křivkového integrálu na n-té kvantové dráze ( pn - hybnost elektronu na n-té kvantové dráze ) 
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(8.28)

zjistíme, že 2( násobek momentu hybnosti elektronu vzhledem ke středu atomu je roven celistvému násobku účinkového kvanta, tj. Planckovy konstanty. Tento závěr, vyplynul z experimentů a Bohr jej proto formuloval jako prvý z jeho postulátů, které jsou vyjádřeny následovně: 

1) Elektron může trvale kroužit kolem jádra jen v některé z kruhových drah, jejíž poloměr  a   splňuje jednu z podmínek 
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Celé kladné číslo n se nazývá hlavní kvantové číslo a dráhy splňující tuto podmínku se nazývají kvantové dráhy.

2) Pokud elektron obíhá v některé z kvantových drah, atom nezáří, jeho energie je konstantní.

3) Při přechodu elektronu na jinou kvantovou dráhu, v níž má menší energii, vyzáří atom foton, jehož energie se rovná úbytku energie elektronu což lze vyjádřit jednoduchou rovnicí 

 




( = En – Es = h.(                 (En ( Es)
Při absorpci naopak přejde elektron na jinou kvantovou dráhu, na níž má energii větší o energii pohlceného fotonu. Z rovnice lze vypočítat kmitočet záření (, které atom vyzáří nebo absorbuje při přechodu mezi dvěma drahami, v nichž má energii En a Es .

Podle vztahu (8.28) můžeme pro R psát
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Po dosazení do vztahu (8.27) dostáváme
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Jak byla zdokonalována spektrometrická technika, bylo postupně zjištěno, že čáry nejsou jednoduché, ale mají tzv. jemnou strukturu. U vodíku bylo např. zjištěno zdvojení čar. Bohrův model nedokázal jemnou strukturu vysvětlit, proto Sommerfeld zdokonaluje Bohrovu teorii tím, že hybnost rozkládá do sférických složek pr, p(, py  a na každou zvlášť aplikuje podmínku (8.28). Tímto postupem byly zavedeny i eliptické kvantové dráhy. Ukázalo se však, že pouhý předpoklad elipticky kvantovaných drah nevede k vysvětlení štěpení spektrálních čar. Teprve užitím speciální teorie relativity na pohyb obíhajících elektronů se Sommerfeldovi podařilo alespoň částečně vysvětlit jemnou strukturu.

Experimentální důkaz existence atomových energetických  hladin poskytly v roce 1914 pokusy, které provedl J.Frank a G. Hertz krátce po publikaci Bohrovy teorie vodíkového atomu. Schéma experimentálního uspořádání těchto pokusů je na obr. 8.10. Prostor trubice byl vyplněn parami různých prvků, které byly bombardovány elektrony s energií určenou urychlujícím potenciálem V. V závislosti proudu  i procházejícího ampérmetrem na velikosti urychlovacího potenciálu (obr. 8.11) pozorovali řadu maxim – kritických potenciálů. Po dosažení určité kritické energie dochází k poklesu proudu i, což vysvětlili tím, že elektron během srážky s jedním z atomů ztrácí částečně nebo úplně svou kinetickou energii excitací atomu na další vyšší energetickou hladinu. Tento výklad kritických potenciálů, jako důsledek diskrétních energetických hladin atomu, ověřili pomocí emisních spekter par při bombardování elektrony. Např. kritický potenciál 4,9 eV, pozorovaný u rtuťových par přesně odpovídá  energii fotonu pozorované spektrální emisní čáry emitovaného s vlnovou délkou 253,6 nm.


8.6. Vlnové vlastnosti korpuskulárního záření - de Broglieovy vlny 

V roce 1924 vyslovuje Louis de Broglie první myšlenku o vlnových vlastnostech všech mikročástic, spojuje vlnové vlastnosti s vysloveně korpuskulárním zářením (proudem iontů, elektronů apod.), a stává se tak zakladatelem vlnové mechaniky.

Fotonová teorie světla přisuzuje fotonům částicový charakter, přitom nepopírá vlnovou povahu světla. Fotony jsou ovšem částice s nulovou klidovou hmotností. Vycházeje ze vztahů platných pro fotony ( mf.c2 = h.f  ,  pf = h/( ),  de Broglie vyslovil hypotézu podle níž každé každé částici o hmotnosti m a hybnosti p příslušejí tzv. hmotové vlny o vlnové délce ( a frekvenci f. 


[image: image50.wmf]v

m

h

p

h

.

=

=

l



event. 


[image: image51.wmf]h

c

m

f

2

.

=


   
           (8.29)

Přiřadíme-li elektronu vlnovou délku podle de Broglieovy hypotézy a hybnost určíme z energie použitého svazku elektronů, pak lze ukázat, že takto vypočtená hodnota velmi přesně souhlasí s vlnovou délkou experimentálně stanovenou z difrakční úhlové závislosti s použitím Braggovy rovnice pro polohu maxima v difrakčním obrazci
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kde n = 1, a  je vzdálenost krystalových rovin a 
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 je úhel, odpovídající pozorovanému maximu. Prověřit vlnový charakter částic lze tedy důkazem existence difrakčních jevů. Pokusy, které provedli Davisson a Germer (1927), potvrdily, že elektronový svazek se při dopadu na monokrystal niklu chová jako rentgenové záření. Pomocí jednoduchého experimentu ( viz. obr. 8.12 ) prokázali, že elektrony se rozptylují při dopadu na krystalickou pevnou látku zcela obdobně jako rentgenové paprsky.  Difrakční jevy však nastávají pouze na překážkách, které mají rozměry srovnatelné s rozměry vlnových délek. Vlny příslušné makroskopickým tělesům podle (8.29) jsou mnohem kratší než rozměry atomárních překážek. Proto i když  můžeme vlnovou délku podle (8.29) makrotělesům přiřadit, nemůžeme se o ní experimentálně přesvědčit. 

Rychlost šíření vh  hmotové vlny spojené s pohy-bem částice lze vyjádřit analogicky jako šíření rovinné světelné vlny, tj.  vh = ( .f . Rychlost šíření těchto vln pak souvisí s rychlostí částice vztahem 
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Protože rychlost částice je vždy menší než rychlost světla, vychází pro rychlost hmotových vln vh ( c . Neodporuje to však teorii relativity, protože nejde o pohyb hmoty a energie (ty se šíří rychlostí částice, ale o pohyb vln, jež je nejlépe si představit jako pravděpodobnostní vlny, jejichž intenzita (úměrná čtverci amplitudy) v daném místě určuje pravděpodobnost výskytu částice. K tomuto statistickému výkladu de Broglieových vln dospěl Max Born. 

8.7. Heisenbergův vztah neurčitosti

Heisenbergův vztah neurčitosti je dalším důležitým zákonem mikrosvěta. V literatuře jsou uvedeny různé způsoby jeho odvození. Jeden z nich je následující.

Polohu částic můžeme určit nejvýše s přesností vlnové délky ( použitého světla. Při osvětlení pozorovaného objektu fotonem vlnové délky ( změní se hybnost objektu podle (8.20) o 
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kde (q je chyba v určení souřadnice. Vztah ukazuje, že nelze určit současně polohu a hybnost částice. Pro makroskopické podmínky není toto omezení prakticky zjistitelné. I když chybu v určení polohy zmenšíme např. 
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. Experimentální podmínky zdaleka nedovolují této přesnosti dosáhnout. Odvození vztahu neurčitosti ukazuje, jakoby poloha částice a její hybnost mohla existovat přesně, tj., že má v každém čase určitou polohu a určitou rychlost. Pouze měření zanáší neurčitost (q . (p. Tato nepřesnost je však ve vlastní povaze pohybujícího se tělesa. Na příklad aplikace relace neurčitosti určit neurčenost výskytu elektronu v atomovém jádře. Pro elektron vázaný uvnitř jádra nemůže neurčitost polohy přesáhnout rozměry jádra ( 10-14 m ). Odpovídající neurčitost hybnosti elektronu je 
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Je-li 6,6.10-20 kgm/sek neurčitost hybnosti elektronu, musí hybnost samotná být co do velikosti srovnatelná s touto veličinou. Podle klasické teorie by jeho rychlost činila
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rychlost by tedy mnohonásobně přesáhla rychlost světla. Uvažujeme-li relativistické vztahy mezi energií a impulsem
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Tato energie však nikdy nebyla pozorována ani u elektronů nestabilních atomů.

8.8. Základní představy vlnové mechaniky

Kapitoly 8.1 – 8.7 jsou úvodními partiemi kvantové fyziky. Na jakých experimentálních podkladech je založena teoretická část kvantové fyziky:

a) Experimentálně potvrzenou funkci spektrální zářivosti lze teoreticky získat předpokladem,     že emise a absorpce zářivé energie se může dít jen po celistvých násobcích kvanta.

b) Fotoelektrický jev potvrzuje kvantový charakter zářivé energie.

c) Comptovův jev ověřuje závěry plynoucí z aplikace Einsteinovy teorie relativity na předpokládaná energická kvanta.

d) Existence a vlastnosti čárových spekter tepelného záření ukazuje na kvantový charakter energie elektronů obíhajících kolem jádra.

e) Uvedené experimentální závěry vedly k vytvoření Bohrova modelu atomu. Bohrův model vysvětlil možnost vzniku spektrálních čar, současně však zavedl postuláty, jež měly platit pouze pro atom, nikoliv pro makrotělesa. I dále zlepšované modelové teorie nestačily vysvětlit řadu jemností a naopak experimenty nepotvrdily existenci řady čar předpovídaných modelovou teorií. Modelová teorie nedovedla podat ani informace o intenzitách jednotkových čar. Periodický pohyb elektronu kolem jádra by se musel projevit ve vysílaném záření. Žádný experiment však tuto frekvenci nezaregistroval.

f) Vlnový charakter částic a Heisenbergův vztah neurčitosti ukazují možnost platnosti relací pro mikročástice, které platí obecně. Pro malé částice je projev relace patrný, pro větší částice je jejich projev experimentálně obtížněji zjistitelný. Jak vysvětlit volný charakter částic? Difrakční obrazce mikročástic nevznikají tím, že by každý z elektronů vytvářel celý difrakční obrazec, ale tím, že dopad částic do různých míst je různě pravděpodobný. Vlny, které provází částice, jsou tedy vyjádřením hustoty pravděpodobnosti výskytu částice. Jednotlivá částice si uchovává svou celistvost a zůstává soustředěna ve velmi malé části prostoru. Její pohyb se však řídí statistickými zákony v tom smyslu, že pravděpodobnost výskytu částice je v každém místě prostoru dána druhou mocninou amplitudy doprovodné vlny. Pravděpodobnost výskytu částice v bodě je rovna nule. To platí i podle Heisenbergova vztahu neurčitosti. Pravděpodobnost výskytu částice v celém prostoru je rovna jednotce. Pro pravděpodobnost dP výskytu částice v elementu prostoru dV můžeme psát  
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kde D ( x,y,z ) je hustota pravděpodobnosti v bodu ( x,y,z ).  Kvantová teorie se objevuje nejdříve u W. Heisenberga ve formě formálního matematického aparátu matic. Později přichází E. Schrödinger s vlnovou mechanikou. Jemu se později podařilo dokázat ekvivalentnost obou aparátů. S pravděpodobnostní interpretací výsledků přichází první M. Born.

8.9. Schrödingerova rovnice  

Kvantová mechanika zkoumá obecný pohyb částic v prostoru pod vlivem různých sil (Coulombovských, jaderných apod.) tím, že řeší vlnovou, tzv. Schrödingerovu rovnici, z ní určuje vlnové funkce a pravděpodobnosti výskytu částic v prostoru. Tato rovnice má řešení právě jen pro určité hodnoty energie (energetické hladiny), které odpovídají kvantovým stacionárním stavům, ve kterých se částice navenek nijak neprojevuje. Teprve při přechodech mezi stacionárními stavy vydává nebo přijímá energii.

8.9.1. Sestavení Schrödingerovy rovnice

V minulé kapitole bylo poznamenáno, že popis částice v kvantové fyzice je realizován

hustotou pravděpodobnosti. Hustotu pravděpodobnosti volíme úměrnou druhé mocnině absolutní hodnoty amplitudy vlnění. Diferenciální rovnice, jejímž řešením je rovnice popisující vlnění, má tvar:
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kde u = u ( x,y,z,t ) a v je rychlost šíření vlnění. Řešení této rovnice je ve tvaru
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kde j = 
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můžeme psát 
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Po dosazení do vlnové rovnice dostáváme
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Použijeme-li vztah (8.20), dostáváme
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           (8.31)

Označíme-li úhrnnou mechanickou energii W, potenciální energií Wp, kinetickou energii Wk, můžeme psát 
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Funkce ( je určena až na multiplikativní konstantu a. její hodnota se volí tak, aby platilo ( (*  je funkce komplexně sdružená k ( )
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Rovnice (8.32) bývá nazývána Schrödingerovou rovnicí. Její úpravou lze dostat
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kde 
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Poslední zápis odpovídá zápisu operátorové rovnice pro určení vlastních funkcí a vlastních hodnot Wk . Wk je podle dodatku ( kapitola 11 ) reálné číslo s významem kinetické energie. Operátor       
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     nazýváme operátorem kinetické energie. Pro kinetickou energii Wk platí:
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kde  p  je hybnost. Rovnici (8.34) lze přepsat 
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Dále lze psát
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 EMBED Equation.3  [image: image91.wmf]y
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Po vynásobení jednotkovými vektory a po sečtení píšeme
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Operátor impulsu má tedy tvar 
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V kvantové fyzice lze podobně vyjadřovat další veličiny a sestavovat podobně operátorové rovnice. Pro jeden hmotný bod řešíme jedinou rovnici, tak jako v mechanice hmotných bodů.

8.10.1. Částice v jednorozměrné potenciálové jámě


Elektrony ve vodičích se volně pohybují. Aby se elektrony dostaly mimo vodič, je jim nutno dodat práci, zvýšit tedy jejich potenciální energii. Velmi zjednodušeným modelem může být jednorozměrná situace, kdy  
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  pro  x ( 0,  x ( a. Graficky situaci znázorňuje vedlejší obr. 8.13.

Schrödingerova rovnice má tvar
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Aby bylo možno částici dostat mimo jámu, bylo by třeba vykonat nekonečně velkou práci. Proto můžeme předpokládat, že se částice vyskytují jen v jámě, tj. mimo potenciálovou jámu je  
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. Jedná se opět o obyčejnou diferenciální rovnici druhého řádu s konstantními koeficienty bez pravé strany. Řešení pišme ve tvaru:
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Vzhledem k fyzikálnímu významu vlnové funkce (  požadujeme spojitost a konečnost ( v celém intervalu  řešení. Je tedy nutno, aby platilo
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kde n je celé číslo. Podmínku b) upravíme dosazením z ( 8.35 )
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V tomto případě nemůže kinetická energie nabývat libovolných hodnot, ale pouze takových, které vyhovují ( 8.36 ). Hodnota n se nazývá kvantové číslo. Význam konstanty A z ( 8.35 ) určíme z normovací podmínky ( 8.33 ).
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Podmínku pro Ax případně A lze nalézt jedině tehdy, když 
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Příslušná vlastní hodnota    
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Průběh (n  a  (n2 je patrný z obr. 8.14. Je-li  m a2(( h, tj. je-li šířka potenciálové jámy velká, případně jedná-li se o částice větší hmotnosti, liší se jednotlivé hodnoty energie velmi nepatrně a pak lze její kvantový charakter zanedbat.


8.10.2. Částice v trojrozměrné potenciálové jámě

Pro trojrozměrnou potenciálovou jámu, krabici můžeme psát Schrödingerovu rovnici 

ve tvaru
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Jedná se o parciální diferenciální rovnici druhého řádu. V některých případech se dají tyto rovnice řešit metodou separace proměnných. Předpokládejme nejprve, že řešení lze psát ve tvaru
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Pravá strana rovnice (8.40) je funkcí pouze nezávisle proměnné z, levá strana proměnných x,y. Rovnici lze vyhovět pouze tehdy, rovná-li se levá i pravá strana téže konstantě. Konstantu píšeme ve tvaru   2 m Wz / 
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Ze stejného důvodu jako výše lze psát
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Pravá i levá strana rovnice se rovnají konstantě. Píšeme-li ji ve tvaru   
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Budeme-li psát   
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pak (8.41) – (8.43) lze psát
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Tvar každé z rovnic odpovídá rovnici pro částici v jednorozměrné jámě. Jsou-li rozměry jámy a,b,c, má řešení tvar
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Podle (8.39)  a  (8.44) lze psát
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Stav částice je charakterizován třemi kvantovými čísly  nx , ny ,nz .

Poznámka:

Pro krychlovou jámu platí   a = b  = c
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Hladinu o nejnižší energii dostáváme pro  
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. Další hladinu energie získáme, je-li jedno z kvantových čísel rovno dvěma.
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.Jedna hladina energie odpovídá třem různým stavům (vlnovým funkcím). Mluvíme o degenerované hladině. Druhá energetická hladina nebo tzv. první excitovaná hladina částice v krychlové jámě je trojnásobně degenerovaná.
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             Obr. 8.7 Emisní čáry Balmerovy serie
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