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Leukippos, Demokritos, Epiku-

ros:

atomy ¾eleza jsou pevné a tvrdé

a mají háèky

vodní atomy jsou hladké a kluzké

atomy soli jsou ostré a ¹pièaté

atomy vzduchu jsou lehké, po-

hyblivé, v¹epronikající

Aristoteles: 2000 let vlády 4 ¾ivlù

(zemì, voda, vzduch, oheò); ether

← ← Èína: 5 ¾ivlù (zemì tchu, kov »in,

voda ¹uej, døevo mu, oheò chuo)

credit: obrázky Wikipedia
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(17. stol.) R. Descartes { atomy s háèky

I. Newton: korpuskulární teorie svìtla

(1738) Daniel Bernoulli: Hydrodyna-

mica { 1. my¹lenky kinetické teorie

plynù

(1803) J. Dalton

(17. stol.) ogiston

Christian Huygens: vlnová teorie

svìtla

(1778) Antoine-Laurent Lavoi-

sier { kyslík

(18. stol.) uidum elektøiny (B.

Franklin), tepla (Joseph Black)
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(1856) Archibald Couper:

(1860{1865) August Wilhelm von

Hofmann { kulièkové (stick-and-ball)

modely (dodnes se zachovaly barvy) → →

(1859) Maxwell { rozlo¾ení rychlostí

v plynu

(1865) Gay-Lussac, Loschmidt { po-

èet atomù v jednotce objemu plynu,

Avogadro (na mol)

Ludwig Boltzmann, Max Planck, Ru-

dolf Clausius, Willard Gibbs

(zaè. 19. stol.) vlnová teorie svìtla

(Fresnel, Maxwell, Young)

(konec 19. stol.) Maxwellovy rov-

nice, ether

methan
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Ernst Mach { positivismus: þzákony v¾dy obsahují ménì ne¾ faktaÿ

Cephalandole A / AFM

credit: IBM Research Zurich, Nature News via www.popsci.com

Ale:

pøedstava atomù jako kulièek pøestává platit za velmi nízkých teplot
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(1877) Boltzmann { diskrétní energie

(1900) Max Planck { záøení èerného tìlesa

(1905) A. Einstein { difuze, fotoefekt

(1913) N. Bohr { semiklasický model atomu

A. Einstein: teorie relativity (kontinuum!)

Kvantová teorie:

(1924) Luis de Broglie { þvlny hmotyÿ

(1925) W. Heisenberg, M. Born { maticová mechanika

E. Schrödinger { vlnová mechanika

(1927) W. Heisenberg { princip neurèitosti

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

Kvantová chemie:

(1927) Heitler, London: H2
(1928) L. Pauling . . .



Principy kvantové teorie
6/10
T01

Systém je popsán vektorem |ψ〉 v jistém separabilním komplexním Hil-

bertovì prostoru H (obecnìji maticí hustoty)

Experimentální zaøízení je reprezentováno �ltrem, |ψ ′〉 = F|ψ〉

Symetrie jsou popsány unitárním nebo antiunitárním operátorem

Mìøitelné velièinì odpovídá samosdru¾ený (self-adjungovaný) operátor

S, støední výsledek mìøení je 〈ψ|S|ψ〉
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Kodaòská interpretace:

{ Akcentuje x-reprezentaci (H = L2)

{ Pravdìpodobnostní pøístup (Max Born)

{ Heisenbergùv princip neurèitosti

{ Princip komplementarity (dualismus vlna{èástice, Niels Bohr)

{ Princip korespondence (Bohr, Heisenberg)

{ Mìøící pøístroj je klasické zaøízení

{ Kolaps vlnové funkce

Paralelní svìty (Hugh Everett)

Skryté parametry

Shut up and calculate! (David Mermin)
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Kontinuum:

0. vìta

↓
1. vìta

↓

id. plyn: pV = nRT → pVκ = konst

↑

id. plyn: U = U(T)︸ ︷︷ ︸
↓

Carnotùv cyklus →
∮
dQ
T = 0 ← 2. vìta

↓

∃S, dS = dQ
T

Atomy: prob(ψ) ∝ exp

[
−
E(ψ)

kBT

]
, S = kB lnW
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V principu umíme spoèítat bod varu vody na 12 desetinných míst z velièin

e, h, me, mO, mH, c.

V realitì to jde na tak 2 des. místa a týmy na tom pracují roky.

Pøímo lze malé systémy:

tvar a energie (malých) molekul, spektra, kinetika

K pro reakce v plynné fázi

pevná fáze
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Velké systémy { dìlba práce:

jádra

elektrony

makroskopické

vlastnosti

molekulární

model

-

kvantová mechanika

(kvantové simulace)
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Co s (klasickými) modely:

kinetická teorie plynù

statistická termodynamika

molekulární simulace


