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Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Kvantova fyziCka v kvantovém svété

2024 2025




Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Kvantova fyziCka v kvantovém svété

2026
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Cim se zabyvam(e) 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.
* nedostatek presnych dat pro modelovani napf. ve fyzice plazmatu a v astrofyzice

* pochopeni dynamiky téchto procesu a interpretace novych experimentd

* bavinasto ©

porovnani experimentu s teorii data potrebna napf. pro ITER
srazky elektronli s molekulou kysliku O, Mezinarodni termonuklearni experimentalni reaktor
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Bineres: (V) vystavba komplexu ve francouzském Cadarache jiz od 2007



Rezonanéni srazky elektronu s molekulami

trocha historie aneb Ceska stopa

George Jifi Schulz — narozen 29. 4. 1925 v Brné

— v roce 1947 odeSel studovat do USA
— v roce 1954 ziskal doktorat na MIT

—vroce 1962 zméril slavnou rezonanci aniontu helia
— v roce 1965 dostal Davissonovu-Germerovu cenu APS

— profesor na Yaleské univerzité
— zemfel nahle v roce 1976
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Rezonanéni srazky elektronu s molekulami
trocha historie aneb Ceska stopa

George Jifi Schulz — prvni pfesné experimenty i na molekulach — rozliseni 100 meV

elektron + O, elektron + N,

€40, X’L;v0 —= OFM, (1) — T
e - — 00, XLy e - o v
pon
o ;
|
! i
i

(_
intensity farb. units] ———

Michael Allan — nasledovnik G. J. Schulze, velmi pfesné experimenty — rozliSeni fadu meV

elektron + O, elektron + akrylonitril

Cross section (arb. units)
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Rezonanéni srazky elektronu s molekulami
trocha historie aneb Ceska stopa

George Jifi Schulz — prvni pfesné experimenty i na molekulach — rozliseni 100 meV

elektron + O,

- 0—=6

Cross section (arb. units)
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Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Starsi fyzik s dymkou stojici za
George J. Schulz z Brna méfi srazky laboratornim pfistrojem méficim
elektront s molekulou kysliku srazky elektront s molekulou kysliku

OS5 CYCRYX, CAWC SIRBERCYC, CLUKIECHIC SLFJDGICE OF BKOONC
EPSCIEFPOF FORKE FOM SROM, ELEIECHITEN EXERNIOIN FOIPREQLEE
sFNAER OIS BRNON & FKNO.

2025

MEASURING ELECTRON
COLLISIONS WITH
OXYGEN MOLECULES




E (hartrees)

vibracni excitace pti srazce elektronu s N, OERRTS WRAPLEE RAI R ERATEL
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mean nuclear distance (R ) (ag)

Rezonancéni srazky elektronti s molekulami

v

porozuméni ucinnym prufezum aneb pro¢ dochazi k interferenci
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Jak narocne jsou

numerické vypocty

Klasicka mechanika:
ﬁ([)a ﬁ] (t)a Fz ([)a [_52 (Z),- "sFN ([)a ﬁN (t)

PocCet Castic PocCet promennych

N=1 6
2 12

3 18
100 600

Kvantova mechanika:

\P(ﬁ,@,"',FN,Z‘)

PocCet Castic Pocet promennych
(100 bodu v 1D)

N=1 108 (102)
2 1012 (102)
3 1018 (106)
100 10800

»<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

1) feSeni elektronového problému — kvantova chemie

— velké vypocty na klastrech pocitacu kvali dostatecné presnosti
— hodiny pro dvouatomové molekuly, mésice pro tfiatomové
2) feSeni pohybu jader — vypocet ucinnych prurez

— Ize obCas aproximovat klasickym pohybem
— minuty pro dvouatomové molekuly, dny pro tfiatomové

3) analyza dat a interpretace u€innych prifezu
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Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Kvantovy fyzik fesSi vibracni pohyb molekuly HCI na superpocitaci
2024

2025

SOLVING THE
VIBRATIONAL MOTION
OF THE HCI MOLECULES




Rezonanéni srazky elektronu s molekulami

porozuméni ucinnym prufezum aneb souhra teorie a experimentu

vibraéni excitace pfi srazce elektronu s HCI — teorie vs. experiment Michaela Allana
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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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Rezonancéni srazky elektronti s molekulami

ukazka vysledku pro tfiatomovou molekulu

vibraéni excitace pfi srazce elektronu s CO, — 2D spektrum ztraty energie nalétavajiciho elektronu
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Jednoduché systémy v kvantové mechanice

Schrodingerova rovnice pro vinovou funkci

¥ (t)

ih Py

= H¥(t) nebo HY = EW¥

Hamiltonian H je operatorem energie systému, typicky soucet celkoveé kinetické a potencialni energie, napfr.

p? B2 92
- + V(x), p ih P -» H e + V(x)

Jen nékolik systému Ize feSit pomoci relativné jednoduchych funkci, napfiklad:

atom vodiku -V (r) = k% harmonicky oscilator — V(x) = %m x?

energie, |y|"2

0,00
H
-
3,1,00

e () »e
i
Ol
1
e
\
\

2
C

obecné — numerické feSeni pomoci pocitacu



Ukazky numerického reseni
casovy vyvoj vinového baliku pro volnou castici — feSeni 1D Schrodingerovy rovnice

0¥ (x, t)  h?0*¥(x, t)
ot 2m  0x?

ih

pomoci evolu¢niho operatoru a pfechodem do p-reprezentace (Fourierovou transformaci)

2

i . _ip®
W(x, t+ At) = e W2 W(x, ),  vp-reprezentaci  ¥(p,t+ At) = e rem W (p, t)

PocateCni Gaussovsky vinovy balik spliuje Heisenbergovu relaci neurcitosti AxAp > g
souradnicova x-reprezentace hybnostni p-reprezentace
lwX), Ri(cg(X)), Im(y(x)) lw(p)l, Re1(téf(p)), Im(w(p))
05 05}
5 10 1o -5 10 "
0.5} 0.5}
1.0t 1ol




Ukazky numerického reseni
casovy vyvoj vinového baliku pro volnou castici — feSeni 1D Schrodingerovy rovnice

_ha‘P(x, t)  h?0*W(x, t)
: ot 2m  0x?

pomoci evolu¢niho operatoru a pfechodem do p-reprezentace (Fourierovou transformaci)

2

i ip
W(x,t +At) = e W2 W(x t),  vp-reprezentaci  W(p,t+ At) = e rzm P (p,t)

rozplyvajici se vinovy balik princip superpozice - interference
91°2 2

081 05/
(\ 04

06} (\ [ {\
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04r

02+

02t I
01




Ukazka numerického reseni

casovy vyvoj vinového baliku v linearnim harmonickém oscilatoru

O¥(xt) _ 2 %W (x,t)
ot om 9xZ

ih + V()W (x, t), V(x)= émwzxz

|ze napf. pouzit metodu rozdéleného operatoru (split-operator) vyuzivajici rychlou
Fourierovu transformaci pro pfechod z x-reprezentace do p-reprezentace

_iv i p?
W(x,t+At) = e 7zMe R2mA ™ thtlIJ(x t)

rizné pocatecni polohy vinového baliku odpovidaji rGznym energiim

Vix). 19]. Re(y). Im{g) Vix). 19]. Re(y). Im{g)
2 2
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Ukazka numerického reseni

casovy vyvoj vinového baliku v linearnim harmonickém oscilatoru

O¥(xt) _ R 92w (xt)
ot T 2m 9xZ

in

+ V()% (x, t),

V(x) = %mwzx2

|ze napf. pouzit metodu rozdéleného operatoru (split-operator) vyuzivajici rychlou

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

1%

Y(x,t+At) = e R2At

koherentni stavy

Vix). 19]. Re(y). Im{g)
2

i p?
e thAte hZAtl[J(x t)

Vix). 19]. Re(y). Im{g)
2

0 0
150 150
1.0 1.0F Strednj£nergie
0.5f
[ Stredni energie
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Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Fyzik demonstrujici klasicky harmonicky oscilator
a jeho kolega demonstrujici kvantovy linearni harmonicky oscilator

2025
KLASICKY | KVANTOVY LINEARNI
HARMONICKY OSCILATOR | | HARMONICKY OSCILATOR
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Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Fyzik demonstrujici klasicky harmonicky oscilator
a jeho kolega (tedy kolegyné) demonstrujici kvantovy linearni harmonicky oscilator

2026

UKAZU KLASICKY A JA UKAZU KVANTOVY
_ HARMONICKY OSILATOR! LINEARNI HARMONICKY OSILATOR!

f N\,

KLASICKY HARMONICKY OSILATOR KVANTOVY LINEARN]
‘ HARMONICKY OSILATOR

F =-kx Hamiltonian: Vinové funkce ,,(x)

52
H= 2pm + %mwz)?z

mx+kx=0

k -
W=l [ H|n) = E,|n)

Vlastni stavy (energetické):

REZENI: ‘ | | En=ho (" 67 %)
x(t) = Acos(wt +¢) | n=0,1,2,...

— STAV |n)

ENERGIE E,

Vlastnosti: Vlastnosti:

- spité ;"ﬁ: STEINY OSCILATOR, = ;ﬁ',';":?:;;’f""e

. gpojita ; v _o . v L [ | rum

. diterminist'\ck\] pohyb DVE RUZNE SVET'OVE "wsqperpozice stavi
Fizevdioroston PERSPEKTIVY! [ V{fiové povaha
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Ukazka numerického reseni

rozptyl vinoveho baliku na dvojité potencialové bariéfe — opét feSeni 1D Schrodingerovy
rovnice

o¥(xt) _  h* 2PW(xt)
ot  2m  0x2

in

+ V() (x, t)

s potencialni energii jako na obrazku

pruchod potencialovou bariérou neboli tunelovy jev a rezonancni zachyt

2 lw|"2
nl_gl— 05
n 0.4F ” 0.4l
AL A I
q13r D 3
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i Stredni energie I Stredni energie
q1} i
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Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Kvantovy fyzik se snazi prorazit potencialovou bariéru vinovou funkci

2024




Al kresli komiks — Copilot (DALL-E)

Kvantovy fyzik se snazi prorazit potencialovou bariéru vinovou funkci

2026

VP,’?ED' | POTENCIALOVA
VLNOVA FUNKCE! BARIERA




Ukazka numerického reseni 2D problému

dvoustérbinovy experiment

o¥(x,y,t) _ _ h* 3*¥(x,yt) + 92¥(x,y,t)

ih——" — (53 372 )+ V()P (x, t)

feSeni ElisSky Korcové pomoci metody alternujicich sméra a Crankovy-Nicolsonové metody

tok detektorem

Frame: O

0.0 0.2 0.4



