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Modern fizika vegyészmérnokoknek

4. 6ra: Schrodinger-egyenlet, hidrogénatom, spin,
MeErés

Budapest, 2022. oktéber 5.



1924, de Broglie herceg doktorija =
a Bohr-féle atommodellt magyarazza, hogy az elektronok

hullamok!
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A de Broglie hipotézist beirva a centripetalis erébe,
kijonnek a H-atom energiaszintjei
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Teljesebb képet a természetrdl a Schrodinger-egyenlet ad:
hullamfiiggvény, operatorok

elektron allapota: W(r)
komplex értékd hullamfliiggvény

’ V4 V4 ” v d v d = 2
helyének valészinliségeloszlasa: [ (7)]

hely komponensének varhatéértéke: (x) = /d?’r\\IJ(F)\Q /d?’fr\If(F) W (7r)
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Na de mi jon ki a Schrodinger-egyenletbdl a

hidrogénatomra?
- 02 + 02 + 0 a— E
—5 (0 + 0y + )Y(7) — e mw r) = E(r)

Rovid valasz: bonyolultabb szamolas, de még pont megoldhatoé
Spektrum, alapallapot “mérete”, mint Bohr-modellbdl

Korpalyak helyett valoszinlségi felh6k

Extra kvantumszamok: n fékvantumszam, | mellék-, m = magneses-

n=12..51=0,1,....(n=1);my=—-,—(1l—-1),...,01— 1,1
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Rakészlilés a hidrogénatomra: 1D dobozba zart elektron

I 920(@) + V(@)l) = Bv@ [ (15

Ynl®) = "
V(z) =0,ha 0 <z < L; V(x)= coegyebkent
EA A véges térfogatba zaras kvantalja a
spektrumot: nem valtozhat folytonosan

n=4 az energia, bizonyos megengedett

S hullamszamértékek = energiak:
h27T2
_ E, = n?
n=3 2m L2

-Felfelé ritkulo spektrum

-Gerjesztések: ugrasok szintek k6zott

Mint a két végén befogott -Kisebb doboz — “Dragabb” gerjeszteni
huar rezgései



1D—3D dobozba zart elektron

I @2 02 ot + V) = Bv@

2m

Szorzat-triikk: Kereshetjiik szorzatalakban a megoldast (potencial 6sszeg)

Vi (7) =4/ é sin (%::p) sin (%y) sin (Zﬁjjz)

3 kvantumszam p2o2 (2 p2 oo
Eﬁ — x + Y + z
om \12 " 12 " 12

-Kisebb doboz — “Dragabb” gerjeszteni
- Ha L_x, L_y << L_z: alacsony energian x, y iranyd mozgas “kifagy”, 1D
- Ha L_x << L_y, L_z: alacsony energian x iranyl mozgas “kifagy”, 2D

- megengedett hullamszamvektor-értékek racspontok



Feladatok:

Egy 200 pm élhosszusagu kockaban egy elektron van a legalacsonyabb energias
allapotaban. Legalabb hany eV-os foton kell, hogy felgerjesszuk?

Egy 200 pm élhosszusagu kockaban egy elektron 8. energiasajatallapota
hanyszorosan degeneralt?

Egy nanodrotot kozelitsiink 3x3x200 nm élhosszusagu négyzetes hasabbal.
- Hany eV a minimalis gerjesztési energia?

- Az els6 néhany energiasajatallapotig még egydimenzidosnak tinik a drét.
Hanyadik energiasajatallapotnal jelennek meg az x és y iranyu gerjesztések?



Szamolds feladat

 Egy 200 pm élhosszusagu kockaban egy elektron van a legalacsonyabb
energias allapotaban. Legalabb hany eV-os foton kell, hogy felgerjessziik?



Szamolds feladat

 Egy 200 pm élhosszusagu kockaban egy elektron 8. energiasajatallapota
hanyszorosan degeneralt?



Szamolds feladat

Egy nanodrotot kozelitsiink 3x3x200 nm élhosszusagu négyzetes hasabbal.
- Hany eV a minimalis gerjesztési energia?

- Az els6é néhany energiasajatallapotig még egydimenzidsnak tinik a drét.
Hanyadik energiasajatallapotnal jelennek meg az x és y iranyu
gerjesztések?



Hidrogénatom Schrodinger-egyenlete: potencial nem
osszeg, nehezebb

e ) = Bu()

gombi koordinatakra érdemes
attérni, ott szorzatalakkal
probalkozni

jellemzé hosszskala:

h24meg
a =
Zme?

= 53pm

redukalt tavolsag a magtol:

p=-
a



Hidrogénatom Schrodinger-egyenlete: Megoldasokhoz 3
kvantumszam, energia csak n-tél fugg
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H-atom: Néhany energiasajatallapot
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https://chem.libretexts.org/Courses/University of California_Davis/UCD_Chem_107B
%3A_Physical_Chemistry for_Life_Scientists/Chapters/4%3A_Quantum_Theory/4.10%3A_The_Schr
%C3%B6dinger_Wave_ Equation_for_the Hydrogen_ Atom



A hullamfuggvényeket nehéz vizualizalni
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https://chem.libretexts.org/Courses/University of California_Davis/UCD_Chem_107B
%3A_Physical_Chemistry _for_Life_Scientists/Chapters/4%3A_Quantum_Theory/4.10%3A_The_Schr
%C3%B6dinger_Wave_Equation_for_the Hydrogen_Atom



. “Vegyész” hullamfliggvények:

valos értéki linearkombinaciok

“Fizikus” huIIamfuggvenyek a'0s € te
szin = +/-

szinek = komplex fazis

azonos energiaju megoldasok

szuperpozicidja is megoldas

<




The Orbitron gallery of atomic orbitals &

elektron hullamfliggvenye (?)
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Dobozba zart elektron

A doboz minden oldalat 1/10 részére
zsugoritom. Az alapallapoti energia
hanyszorosara valtozik?

A) 10
Bl 100
C) 1000000

D) 1/10



H-atom

Ha a vakuum dielektromos allanddja 10-szeresére né,
hanyszorosara valtozik a H-atombeli elektron
hullamfliiggvényének linearis mérete?

A) 10
Bl 100

C) 1/10
D) 1/100



H-atom

Ha az elektron tomegét gondolatban 10-edrészére
csokkentem, hanyszorosara valtozik a H-atombeli
elektron alapallapoti energiaja?

A) 10
Bl 100

C) 1/10
Bl 1/100



H-atom

Hanyszorosan degeneralt a H-atom 4.
energiasajatallapota (spint nem figyelembe véve)?

A 4
Bl 7
C) 16

D) 32



A Stern-Gerlach-kisérlet és a spin



De mi donti el, merre allnak az atomi palyak?

L Atomi elektronpalyak a peridédusos rendszerben
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Forras: https://winter.group.shef.ac.uk/orbitron/




1922: Stern-Gerlach kisérlet:
Mérjuk ki, merre allnak az atomi palyak!

Classical prediction

Anyagi tamogatas:
Experimental result Henry Goldman (Goldman-Sachs egyik alapitéja)

t of magnetic field

Levelez6lap, Gerlachtol Bohrnak




Valbjaban a Stern-Gerlach kisérletben az elektron spinje
okozza az effektust

EgyszeruUsitett jel6lés:
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1944: Nobel-dij Sternnek, Gerlach kimarad
(nemzetiszocialista rezsimmel val6 egylittmiikodés )




1922: Stern-Gerlach kisérlet:
Kiszlri a fel/lefele allé spint részecskéket?

Classical prediction

Anyagi tamogatas:
Experimental resul Henry Goldman (Goldman-Sachs egyik alapitéja)

t of magnetic fisld

Levelez6lap, Gerlachtol Bohrnak




1922: Stern-Gerlach kisérlet:
Dontésre kényszeriti a spineket!

3.
1. Z tengely
z tengely menten

mentén 2.
x tengely




A spin barmerre allhat, de ha megmérjuk,
két opcio kozott dont: elemi bit

o Mérés .. )
Mérés elott: Mérés utan:
szuperpozicio 2, Egyik allapot

z tengely
menten

IT) vagy |{)

=) = 1Y)

PR ~.
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L 3

------

Relativ fazis fontos, T
eldonti, merre all aspin €71 = 1T) = :4)



Einstein: Az elektron nem tud “spontan” donteni!
Kell legyen valami rejtett tulajdosaga, ami
az eredményt megjosolja
— lokadlis realizmus

Bohr: ez csak ures filozofalgatas,
az elmélet helyesen jésolja a kisérletet,
csak ez szamit
— pragmatizmus




A kvantummechanikai mérés: beavatkozas,
"beugrasztja” a hullamfliggvényt

THE COPENHAGEN INTERPRETATION

The act of measurement causes all the possible
positions of the wave function to collapse

into a single point. What happens to the other
positions? According to Hugh Everett, they
split off into other worlds.

Before

measurement Wave function

Position in space

After
measurement Wave function
“collapse”

Position in space



1935-t6l a 2022-es Nobel-dijig:
A kvantumos osszefonddas

'HE NOBEL PRIZE
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Alain Anton
Aspect Clauser Zeilinger

“for experiments with entangled photons,
establishing the violation of Bell inequalities
and pioneering quantum information science”

THE ROYAL SWEDISH ACADEMY OF SCIENCES




1935: Einstein - Podolsky - Rosen gondolatkisérlete

MAY 15, 1935 PHYSICAL REVIEW VOLUME 47

Can Quantum-Mechanical Description of Physical Reality Be Considered Complete?

A. EinsteIN, B. PopoLsky AND N. RosEN, Instilute for Advanced Study, Princeton, New Jersey
(Received March 25, 1935)

1. Megfelel6 eldkészités, kvantummechanikaval
2. A Foldon valamit csinalok, ami azonnali hatast fejt ki a

Marson.
3. Ez képtelenség: a kvantummechanikaval valami gond van.

1. [David Bohm: Quantum Theory (1951) ]



1935, Einstein - Podolsky - Rosen gondolatkisérlete:
Einstein: Ez abszurd, Bob valasztasa a Foldon nem
okozhat azonnali valtozast a Marson (legfeljebb
fénysebességgel terjednek a hatasok)

Aliz spint mér

vmilyen iranyban e
8Bob részecskéje

“beugrik”

’ b

Aliz
dont
)= 1€) +1 5 se { v;)g)y
<)

de: Bob oldalan nincs olyan meres, ami elddntené, h a részecske spinje fliggdleges Vagy vizszintes tengely
mentén all. Ez egy olyan kérdés, amit nem lehet feltenni a részecskének. Csak azt lehet megkérdezni téle, h

eav adott tenaely menten falfele v lefele all-e 3 sninie



ll. Az 0sszefonddas mérhetové tétele -kisérleti metafizika:
A Bell-egyenlotlenség



1964: Bell északir elméleti fizikus megmutatja, hogyan
lehetne kimérni az 6sszefonddast.
1969: Clauser (friss PhD), Horn, Shimony, Holt: A Bell-
egyenlotlenség kisérletkozeli formaja

Alizdont:  a = x-tengely
a' = z-tengely

-
-—
-

-

Bob dont:
b = ferde tengely
b’ = masik ferde tengel

« B Aliz statisztikat Bob statisztikat ¢ -

a+1 gy(jt gyljt b-1

a-1 b-1

e , , , b’ +1

. A két szamsorozatbol Bell (CHSH) egy G

2 -1 statisztikai mutatot gyart le. b’ +1

2 +1 Ha Aliz és Bob nem tud kommunikalni: b +1
—D

/ / T, —9
Ch(aab) + Ch(ﬂ“,-b ) y Ch(a :b) ik Ch(a 1b ) <2
De a kvantummechanika 6sszefont részecskékkel 2.8-at is megenged

“A tudomany legmélyebb felfedezése”
- Kisérletileg cafolhaté a lokalis realizmus (csak az “itt és most” szamit)



1972-74, Clauser és Freedman: Az elso kisérleti vizsgalat



1984, Aspect, Parizs: a Bell-egyenl6tlenség elsé komoly
kisérleti tesztje




Kisérleti metafizika: Bujocska

1997, Zeilinger, Innsbruck: fotonok,
kampusz két végén detektalva
Szigoruan lokalis kisérlet
Statisztikus kibuvé?

2001, Wineland, Colorado:
csapdazott Be-ionokkal:
Statisztikus kibuvo kizarva.
Lokalitas kiblavo?




2015: statisztikus és lokalitas kibuvok egyszerre kizarva

Kisérleti versenyfutas, “loophole-free Bell test”
- Hanson, Delft [Nature, Oct 29 2015]

- Shalm, Colorado [Phys. Rev. Lett., Dec 18 2015]

- Zeilinger, Bécs [Phys. Rev. Lett., Dec 18 2015]

Viewpoint: Closing the Door on Einstein
and Bohr’s Quantum Debate

Alain Aspect, Laboratoire Charles Fabry, Institut d'Optique Graduate School, CNRS, Université Paris-Saclay, Palaiseau,

France

December 16,2015 « Physics 8,123

By closing two loopholes at once, three experimental tests of Bell’s inequalities remove the last doubts that we
should renounce local realism. They also open the door to new quantum information technologies.



Hanson kisérlete Delftben

XN
{S ; Fotonforras: Nitrogén-
vakancia centrum gyémantban

N
‘x\ <D g b
’I P4 il P WLl | ’I )
c RNG = gyors, kvantumos

e véletlenszam-generator
)




Mi van a szabad akarattal?



2016, Zeilinger: Bell-egyenlotlenség kozmikus fotonokkal
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