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Atomy nebo kontinuum Lon
Leukippos, Demokritos, Epiku- | Aristoteles: 2000 let viady 4 zivldQ
ros: (zemé, voda, vzduch, ohen); ether
@ atomy Zeleza jsou pevné a tvrdé N

a maji hacky - .
@ vodni atomy jsou hladké a kluzké
@ atomy soli jsou ostré a 3picaté AR EARTH
@ atomy vzduchu jsou lehké, po-

hyblive, vSepronikajici wat cold

WATER

Cina: 5 zivlg (zemé tchu, kov tin,
voda Suej, drevo mu, ohen chuo)

credit: obrazky Wikipedia

] (jenerating interaction
—=——"> overcoming interaction



Atomy nebo kontinuum

(17. stol.) R. Descartes — atomy s hacky

I. Newton: korpuskularni teorie svétla

(1738) Daniel

mica
plyn(

(1803) J. Dalton

OResSOCDOeO0

— 1. mySlenky Kkinetické teorie

Hydrogen
Nitrogen
Carbon
Oxygen
Sulphur
Phosphorus
Alumina
Soda
Potash
Copper
IL.ead

Bernoulli:

Hydrodyna-

Water
Ammonia

Olefiant gas
Carbonic oxide

Carbonic acid

Sulphuric acid
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(17. stol.) flogiston

Christian Huygens: vinova teorie
svétla

(1778) Antoine-Laurent Lavoi-
sier — kyslik

(18. stol.) fluidum elektriny (B.
Franklin), tepla (Joseph Black)



Atomy nebo kontinuum

(1856) Archibald Couper:
O

CHS C— """‘OH
1 Q2 —
CH,—O0H lo
o Cy ~OH

—2

(1860—1865) August Wilhelm von
Hofmann — kuliCkové (stick-and-ball)
modely (dodnes se zachovaly barvy) — —

(1859) Maxwell — rozlozeni rychlosti

v plynu

(1865) Gay-Lussac, Loschmidt — po-
Cet atom(@ v jednotce objemu plynu,

Avogadro (na mol)

Ludwig Boltzmann, Max Planck, Ru-

dolf Clausius, Willard Gibbs
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(zac€. 19. stol.) vinova teorie svétla
(Fresnel, Maxwell, Young)

(konec 19. stol.) Maxwellovy rov-
nice, ether

methan



Atomy nebo kontinuum ki

Ernst Mach — positivismus: ,,zakony vzdy obsahuji méné nez fakta“

1 Z

Cephalandole A / AFM
credit: IBM Research Zurich, Nature News via www.popsci.com

Ale:
predstava atomo@ jako kuliCek prestava platit za velmi nizkych teplot



Atomy a kontinuum 5T/C:)L§)

(1877) Boltzmann — diskrétni energie
(1900) Max Planck — zareni Cerného télesa
(1905) A. Einstein — difuze, fotoefekt
(1913) N. Bohr — semiklasicky model atomu

A. Einstein: teorie relativity (kontinuum!)

Kvantova teorie:

(1924) Luis de Broglie — ,viny hmoty"

(1925) W. Heisenberg, M. Born — maticova mechanika
E. Schrodinger — vinova mechanika

(1927) W. Heisenberg — princip neurcitosti

Kvantova teorie pole: Dirac, Faynman, Pauli. ..

Kvantova chemie:
(1927) Heitler, London: H»
(1928) L. Pauling ...



Principy kvantove teorie 6T/éf

@ Systém je popsan vektorem WP) v jistém separabilnim komplexnim Hil-
bertové prostoru H (obecné&ji matici hustoty)

@ Experimentalni zafizeni je reprezentovano filtrem, ') = Fl)
@ Symetrie jsou popsany unitdrnim nebo antiunitarnim operatorem

@ Méritelné veliCiné odpovida samosdruzeny (self-adjungovany) operator
S, stfedni vysledek mé&reni je (Y|Siv)



Interpretace kvantové teorie YT/éf
@ Kodanska interpretace:

— Akcentuje x-reprezentaci (H = £5)

— Pravdépodobnostni pristup (Max Born)

— Heisenberg@v princip neurcCitosti

— Princip komplementarity (dualismus vina—Castice, Niels Bohr)

— Princip korespondence (Bohr, Heisenberg)

— MErici pristroj je klasické zarizeni

— Kolaps vinové funkce
@ Paraleini svéty (Hugh Everett)

@ Skryté parametry

@ Shut up and calculate! (David Mermin)
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19. stol. — termodynamika, statisticka mechanika To1
Kontinuum:
0. véta 1. véta
) !
id. plyn: pV =nRT o pV* = konst
T

id. plyn: U =U(T)

~N"

!

Carnotév cyklus — 5j3dTQ =0 <« 2. véta

Atomy: prob(\) oc exp {——] , S=kglnW
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20. stol. — teorie veSkeré chemie T/Ol

V principu umime spocitat bod varu vody na 12 desetinnych mist z veliCin
e, h, me, mp, my, C.

V realité to jde na tak 2 des. mista a tymy na tom pracuji roky.
Primo Ize malé systémy:

@ tvar a energie (malych) molekul, spektra, kinetika

@ K pro reakce v plynné fazi

@ pevns faze



. - - - 10/10
20. stol. — teorie veSkeré chemie T()l

Velké systémy — délba prace:

jadra kvantova mechanika makroskopické

- " vlastnosti
(kvantové simulace)

elektrony

‘\
molekularni A} S
model

Co s (klasickymi) modely:
@ kineticka teorie plynt
@ statisticka termodynamika

@ molekularni simulace



