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nia; RieSenie rovnice (1) v adiabatickom priblizeni je ekvivalentné rie§eniu
dvoch rovnic, a to
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Prvé rovnica opisuje pohyb druhej Castice pri urditej polohe prvej Castice
a druhd rovnica opisuje pohyb prvej castice v potencidlovom poli, ktoré sa
rovné celkovej energii prvej Castice. Tento vysledok sa zhoduje s fyzikalnou
interpretdciou uvedenou na zaciatku tohto élanku.

Zovseobecnenim tohto vysledku pre krystal dospejeme k zdveru, Ze rieSenie
rovnice (18.2.1) v adiabatickom pribliZeni je rovnocenné rieSeniu dvoch rovnic
tvaru
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Vo vSeobecnosti £, je funkciou priestorovych siradnic iénov, lebo tieto vy-
stupuju v rovnici (10) ako parametre.

18.4. Jednoelektronové pribliZzenie. V tomto a v nasledujicom ¢lanku sa
budeme zaoberat riesenim rovnice (18.3.10). Pre pochopenie niektorych po-
stupov je potrebné vysvetlit uréité Specifické vlastnosti dynamiky systému rov-
nakych Castic vo vilnovej mechanike. Kv6li tomu skimajme dynamikunajjedno-
duchsieho systému rovnakych castic, a to je jednorozmerny pohyb dvoch
rovnakych ¢astic. Ich potencidlne mozné stavy nijdeme rieSenim bezéasovej
Schrédingerovej rovnice

h*  0y(xy, x2) h*  02y(x,, x,)
8m2m ox? 8n2m ox?

+ [£ — Uz, 2)] p(@,, 22) = 0 (1)

Z vlastnosti, Ze Gastice st rovnaké, vyplyva:
U(xl,xz) = U(xz,xl) (2)

Skimajme, aké si vlastnosti rieSenia rovnice (1), ak vzdjomnd potencidlna
energia splia poziadavku (2). Pre jednoduchost zapisu niektorych mate-
matickych krokov bude vyhodné opericiu vzadjomnej vymeny stradnic dvoch
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dastic (transpozicia) oznacit P,,. Ak aplikujeme operaciu transpozicie na rov-
nicu (1) a uvdzime vztah (2), dostaneme nasledovni rovnicu

hr  0?2Py(x;, x2) h? 0Py y(x, z2)
8mZm, ox? 8mc2m 0x3

+ [E —— U(xl, x;)] Plzw(lh y .’132) =0 (3)

Porovnanim rovnic (1) a (2) mézZeme konstatovat, Ze ak y(z,, z;) je rieSenim
rovnice (1), tak aj Py,y(x;, x;) je rieSenim tej istej rovnice. Na zdklade ski-
senosti z riesenia prikladov z ¢l. 17.10 predpokladajme, Ze za uréitych pod-
mienok £ nadobtuda diskrétne hodnoty E; a zZe kazdému E; zodpoveda jediny
fyzikdlny stav opisany funkciou y;. Pretoze fyzikilny vyznam mi iba
pip; (¢l. 17.10), potom kazdy nésobok funkcie y; s lTubovolnym komplexnym
¢islom popisuje ten isty fyzikalny stav. Je teda zrejmé, zZe plati:

Poyi(x,, x2) = cyi(xy, 12) (4)

Ak na rovnicu (4) aplikujeme este raz operaciu transpozicie, tak dosta-
neme:
PIZPIZWi(ny xT2) = 1/’1(1'1, ;) = CPIZWl(xl, x;) = CZW(-Z[, x,)

odkial vyplyva, ze ¢z = 1 alebo ¢ = 4-1.

Ziskany vysledok mézeme formulovat ako poznatok 1: Funkcie opisujice
Jfyzikdlne stavy systému dvoch rovnakych castic vo vinovej mechanike maji ti
vlastnost, Ze ak v nich navzdjom vymenime suradnice astic, tak bud sa nezmenia
(symetrické funkcie) alebo zmenia znamienko (antisymetrické funkcie).
Tento poznatok plati aj pre systémy s lubovolnym poétom rovnakych &astic.

Predpokladajme dalej, ze Castice medzi sebou po6sobia slabo, potom vza-
jomné potencidlna energia je velmi mald v porovnani s kinetickou energiou
a v nultom pribliZeni ma rovnica (1) rieSenie velmi blizke k rieseniu rovnice

hr o2y hr oy
8n2m ox7 = 8mm ox3

+ Eyp=0 (3)

Riesenie rovnice (5) budeme hladat v tvare y (z,, ;) = D(x1) @(2).
Po dosadeni do rovnice (5) a po iprave dostaneme rovnicu

1 A2 d2@ 1 A* d¢ B

D 8n2m dx? | ¢ 8mm dxl fE=R (6)

Prvy &len v rovnici (6) je funkciou iba z;, druhy ¢len je funkciou iba z,

a tretf ¢len je konstanta. Je zrejmé, Ze to moze byt splnené iba vtedy, ak plati:
hr  d:®

wam ag T AP0 (7)
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2 2

8 S:Zm ((iizc2 Tep=0 (8)
kde E = &, + &;.

Rovnice (7) a (8) st podobné rovnici, ktora je rieSend v priklade 2 v ¢l. 17.10.

Z rieSenia tejto rovnice vieme, ze za urc¢itych podmienok ¢ vo vyzname ako

energia Castice nadobuda diskrétne hodnoty a ku kazdej hodnote ¢; prislicha

rieSenie y;. RieSenie rovnice (5) dostaneme tak, Ze z postupnosti funkeif

{yi} zoberieme Iubovolné dve funkcie p; a p; a pomocou nich skonstruujeme

funkcie spliiujice poziadavku uvedeni v poznatku 1 nasledovnym spésobom

ys = pi(T1) pi(x2) + pi(22) pi(x1) 9

V)t xl 1Pt(x2)

vi(@1), yi(22) (10)

va = wile:) wiles) — wiles) wyla) = ]

Pricom energia sistavy E = & + ¢;.

Z tvaru funkeii (9) a (10) vyplyvaji dva poznatky:

Poznatok 2: Pre { = j funkcia ys sa nerovnd nule, pokial funkcia y4 sa
rovnd nule. To znamend, Ze v systéme rovnakych castic, ktorych fyzikédlne
stavy su opisané symetrickymi funkciami, moze byt v uréitom jednodasticovom
stave aj viac Castic, zatial ¢o v druhom pripade, ked fyzikédlne stavy st opi-
sané antisymetrickymi funkciami, moéze byt v urc¢itom jednodasticovom stave
maximélne jedna ¢astica — Pauliho vyluéovaci princip (¢l. 17.6).

Poznatok 3: Nie je mozné usudzovat, Ze ¢astica sa nachddza v uréitom jed-
nodasticovom stave, ale je mozné usudzovat iba o poéte Castic, ktoré sa

Z postupu odvodenia rozdelovacich funkeii (¢l. 17.11 a 17.12) je zrejmé, na
zdklade poznatku 2, Ze pre systémy rovnakych &astic, ktorych fyzikélne stavy
s opisané symetrickymi funkciami, pouzijeme pri uréovani strednych hodnét
fyzikdlnych veli¢in podla vzorca (18.2.2) Boseho—Einsteinovu rozdelovaciu
funkciu a pre systémy rovnakych éastic, ktorych fyzikilne stavy su opisa-
né antisymetrickymi funkciami, pouzijeme Fermiho—Diracovu rozdelo-
vaciu funkeciu.

Pre elektrony, ako sme ukazali v ¢l. 17.6, plati Pauliho vylu¢ovaci princip,
a preto fyzikdlne stavy systému elektrénov si opisané antisymetrickymi
funkciami.

Na zéklade doteraz ziskanych vysledkov vylozime podstatu jednoelektré-
nového pribliZzenia. Preto uvazujme diskrétnu postupnost funkeii {y;}, ktori
dostaneme rieSenim Schrodingerovej rovnice pri pohybe jednej ¢astice v istom
poli. Z tejto postupnosti vyberieme v pripade N éastic N Iubovolnych funkeif
a pomocou nich skonstruujeme antisymetricki funkciu analogickym postu-
pom ako funkeciu (10). Zo vSetkych moznych postupnosti {y;} hladame taki,
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z ktorej konstruované antisymetrické funkcie st ,,najblizsie’ k funkcidm,
ktoré dostaneme rieSenim rovnice (18.3.10). Tato poziadavka vedie na va-
ria¢na dlohu. Vysledok riesenia tejto tlohy je rovnica
B2

e v Ay +(E—Ue) py =0 (11)
rieSenim kto..j dostaneme hladani pos.upnost funkecii {y;}. To je matema-
ticky obsah jednoelektrénového priblizenia, ktoré prevadza problém riesenia
pohybu mnohych ¢astic na problém riesenia pohybu jednej ¢astice v uréitom
strednom poli Uer pdsobenia ostatnych castic. Na prvy pohlad sa méze
zdat, ze tloha sa zjednodusila, ale v skutocnosti jej rieSenie nardza na mate-
matické tazkosti, pretoze Uer je vyjadrend pomerne komplikovanym spéso-
bom pomocou hladanej postupnosti funkecii {y;}. Odhliadnuc od tychto tazkosti
v8imnime si jednoelektréonové pribliZenie z fyzikalneho hladiska. Pri pozornom
sledovani je vidiet na zdklade konstrukcie funkcii opisujicich stav systému
elektrénov, ze jednoelektrénové priblizenie prevadza systém viazanych elek-
trénov na systém navzdjom na seba nepdsobiacich elektrénov, kde v zmysle
principu nerozlisiteInosti individualita ¢astic ustupuje do pozadia a mé zmysel
definovat stav systému istou postupnostou celych kladnych ¢isiel uddvajtcich
obsadenie jednocasticovych stavov. Otdzne vSak ostdva, do akej miery jedno-
elektrénové pribliZenie zobrazuje fyzikdlnu skuto¢nost. K tejto otdzke sa vra-
time trochu neskdr, teraz si vS§imnime, ako sa riesi rovnica (11) vo fyzike tuhych
laitok. Presnejsie povedané, akym sposobom ziskavame niektoré vlastnosti
rieSenia rovnice (11). Pritom si musime znovu uvedomit, Zze vychodiskova rov-
nica (18.3.10) opisuje pohyb elektrénov pri ucitej pevnej konfigurdcii iénov.
Ukéze sa vyhodnym zvolit takd konfiguraciu iénov, ktora vytvéara priestorovia
symetriu usporiadania (¢l. 6.1 az 6.2 v prvom dieli tejto ucebnice). Pri takejto
konfigurécii je prirodzené vychddzat z transla¢nej symetrie krystilu, podla
ktorej vsetky body krystdlu posunuté o mriezkové vektory si ekvivalentné
a predpokladat, ze aj pole Ue splita tito symetriu, to znamend, zZe plati:

Uet(r) = Uet(r + m) (12)

kde m je ITubovolny mriezkovy vektor. Pomocou predpokladu (12), ako uvidime
v nasledujicom ¢lanku, ziskame cenné informaécie o jednocasticovych stavoch
elektréonu v krystdli. Pre tplnost je potrebné este doplnif, Ze i6ny kmitaja
okolo uréitych poldh, a tym vznikd dostatoéné pole. Toto pole bude potrebné
uvazit pri vySetrovani vedenia pridu v tuhych litkach. Na ziver tohto
¢lanku poznamendvame, Ze ako jednoelektrénové priblizenie, tak aj pred-
poklad (12) treba chapat ako pracovnu hypotézu, ktorej opodstatnenost bola
overena schopnostou vysvetlit mnohé experimentalne vysledky.



