Kvantová mechanika docela jinak: 

bez Schrödingerovy rovnice a s využitím počítačů

Králík J.

PF UJEP Ústí nad Labem

„Jednoho dne mi před několika lety hlavou svitlo, že elektron je hlupák. Nebo – abych neurazil jeden z božích výtvorů – raději řekněme prosťáček; o tom není pochyb!…Tento jednoduchý elektron nemá šanci rozluštit tajemství Schrödingerovy rovnice. Potřebuje jednodušší instrukce. … Feynman stojí rozkročen nad Vesmírem a vydává tříslový příkaz: „Prozkoumej všechny dráhy!“ Částice jsou tak prosťoučké, že si nemohou vybrat jednu dráhu, tak je prozkoumají všechny. A z tohoto slepého zkoumání pramení všechna podstatná překvapení, paradoxy, podivnosti – a síla! – kvantové mechaniky.

     Edwin F. Taylor 
I. Úvod

Nejúspěšnější fyzikální teorií a zároveň teorií s největší praktickou aplikovaností je beze sporu teorie kvantová. Výuka této teorie na vysokých školách nezaměřujících se profesně na fyziku (technické, přírodovědecké a pedagogické fakulty) je doposud velmi problematickou záležitostí. Úvodní znalosti o kvantové mechanice studenti těchto škol získávají zejména v rámci výuky atomové fyziky, kde se standardně po Bohrovském popisu atomu zavádí de Broglieho hypotéza s „vlnovým popisem“ částic látky a z ní se „vyvozuje“ a následně postuluje Schrödingerova diferenciální rovnice. Ta je pak, po více či méně důsledném zavedení operátorového počtu, pojata za základ řešení dalších úloh, se kterými se v mikrosvětě (nebo pouze ve výuce () setkáváme. Matematická náročnost tohoto přístupu však mnohým studentům (a to nejen těm matematicky méně disponovaným) znesnadňuje pochopení fyziky. 

Vlnovému popisu mechaniky mikrosvěta (Schrödinger – 1926) časově předcházel tzv. maticový (Heisenberg, Born, Jordan – 1925) popis, který pro svou abstraktnost a technickou náročnost nenašel doposud uplatnění ani v úvodních kurzech kvantové mechaniky věnovaných studentům odborné fyziky. Obecně není příliš známo, že v roce 1942 jeden z největších vědců 20. století – Richard Feynman – přišel na další způsob popisu dějů v mikrosvětě (tzv. prostoročasový), který je matematicky zcela ekvivalentní oběma výše uvedeným přístupům. 

II. Základní myšlenky Feynmanovy formulace kvantové mechaniky

Pro konkrétnost uvažujme jednu ze základních otázek kvantové mechaniky: „Jaká je pravděpodobnost, že částice lokalizovaná v čase ti v místě o souřadnici xi, bude v nějakém pozdějším čase tf lokalizována v místě xf?“ Stěžejním pojmem Feynmanovy formulace kvantové mechaniky je tzv. amplituda pravděpodobnosti. Amplituda pravděpodobnosti (někdy jen amplituda) je komplexní číslo (A exp[i φ]) přiřazované přechodům fyzikálních systémů z jednoho stavu do druhého tak, že druhá mocnina velikosti tohoto čísla (|A|2) určuje pravděpodobnost realizace těchto přechodů, přitom platí: (1) Může-li nějaký proces (přechod z jednoho stavu do druhého) proběhnout v daném experimentu několika alternativními (ovšem principiálně nerozlišitelnými) způsoby, je výsledná amplituda pravděpodobnosti, že tento proces skutečně nastane, dána součtem všech amplitud přiřazených těmto alternativám nezávisle. (2) Jestliže proces můžeme rozložit na několik po sobě jdoucích podprocesů, je výsledná amplituda pravděpodobnosti rovna součinu amplitud těmto podprocesům přiřazených. 

Podle výše uvedeného je tedy nutné při výpoču amplitudy přechodu částice z místa o prostoročasových souřadnicích (ti, xi) do místa o souřadnicích (tf, xf) posčítat všechny amplitudy příslušné všem způsobům, kterými částice může tento přechod realizovat. Na uvedenou proceduru se můžeme dívat také tak, že každé možné světočáře
 (historii) částice, která začíná v (ti, xi) a končí v (tf, xf) přiřadíme jistou amplitudu pravděpodobnosti a všechny je pak sečteme dohromady. Způsob přiřazení amplitud je následujcí: (1) Amplitudy (A
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) přiřazené všem možným světočárám mají stejnou velikost (tj. A = konst)! (2) Fáze (φ) je rovna klasickému účinku,
 počítanému v jednotkách 
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Celková pravděpodobnost P, že částice lokalizovaná v (ti, xi) bude registrovaná v (tf, xf), je tedy formálně dána čtvercem absolutní hodnoty součtu nazývaném propagátor
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Striktně matematicky vzato je tento součet (integrál) velmi problematickou záležitostí, nicméně existují postupy, které tuto proceduru umí provést „fyzikálně konzistentně“.
 Současný stav je takový, že ke všem problémům analyticky řešitelných tradiční operátorovou (Schrödingerovou) metodou, existují taktéž analyticky vyjádřitelné propagátory (příslušné celkové amplitudy pravděpodobnosti přechodu z jedné prostoročasové události do druhé), které určují vývoj kvantových systémů a nahrazují tak řešení Schrödingerovy rovnice. Postulát součtu přes všechny historie je tak ekvivalentní Schrödingerově rovnici. Daleko podrobněji se lze o vztahu mezi propagátorovým a operátorovým přístupem dočíst např. v publikacích [2], [3], [4] nebo z pedagogického hlediska velmi přístupné rigorózní práci [5].

Přes nesporné Feynmanovo pedagogické mistrovství se jeho úvodní kurz kvantové mechaniky založený na prostoročasovém přístupu šířeji neujal, i když kniha [2], která z jeho přednášek vznikla, podstatně přispěla k proniknutí výše uvedených myšlenek do povědomí profesionální komunity – propagátory během let našly široké použití například v kvantové teorii pevných látek, ve statistické fyzice, v teorii chaosu a zejména v kvantové teorii pole (i díky slavným Feynmanovým diagramům, které jsou vlastně grafickým znázorněním propagátorů). Zajímavé je, že Feynman svůj přístup explicitně nepoužil ani ve svých známých přednáškách z poloviny šedesátých let pro úvodní vysokoškolský kurz fyziky [6]. Důvody neochoty k zavádění Feynmanových součtů v úvodních učebnicích kvantové teorie lze spatřovat zejména v tom, že dráhová integrace je technicky velmi náročnou procedurou (naprostá většina analyticky vyjádřitelných propagátorů vyskytujících se v úlohách kvantové mechaniky byla nalezena až v posledních dvaceti letech).
 

III. Nové pedagogické přístupy

Nový svěží vítr do pedagogiky prostoročasového přístupu ke kvantové mechanice přinesl sám Feynman na sklonku svého života (1983) v přednáškách o kvantové elektrodynamice pro laickou veřejnost, na jejichž základě vznikla nádherná kniha QED ([7]). V těchto přednáškách Feynman osobitým způsobem přibližuje nejzákladnější myšlenky a strukturu kvantové teorie pole a fyziky elementárních částic. 

Explicitní nepřítomnost komplexních čísel zde byla dosažena zavedením pojmu ručiček kvantových stopek, které názorně a přitom dostatečně věrně reprezentují výše zavedené komplexní amplitudy pravděpodobnosti jako šipky (= vektory v Gaussově rovině). Feynman ukázal, že zavedením (vektorového) sčítání těchto šipek a počítáním obsahů jejich čtverců, lze (v rámci současných nejhlubších teorií) pravdivě vysvětlit velmi mnoho nejen „ze života“ mikročástic, ale i ze života lidí (částečný odraz světla od skla, úplný odraz od zrcadla, lom světla, fungování optických čoček atd.). 

Celými přednáškami se linou dva hlavní postuláty (viz české vydání QED str. 45)

ZÁKLADNÍ PRINCIP: Pravděpodobnost jevu se rovná čtverci délky šipky, zvané „amplituda pravděpodobnosti“.

OBECNÉ PRAVIDLO pro kreslení šipek, pokud může k jevu dojít několika způsoby: Nakresli šipku pro každý způsob a pak je zkombinuj („sečti“) tak, že zahákneš špičku jedné za konec druhé (a spojíš zbylý konec a špičku). Čtverec délky výsledné šipky pak udává pravděpodobnost úplného jevu.

Po prozkoumání vlastností „fotonového světa“ se Feynman pouští do popisu chování elektronů a to pomocí v současné „highlight fyzice“ již dlouho zdomácnělé obrázkové řeči – tzv. Feynmanových diagramů.

Zhruba v polovině 90. let vystavil na Feynmanových představách součtu přes historie a na jeho populární „učebnici“ QED nositel Oerstedovy medaile (nejvyšší ocenění Americké asociace učitelů fyziky) prof. Edwin F. Taylor se svými spolupracovníky úvodní kurz kvantové teorie pro nespecialisty (podrobně viz [8]). Studenti v něm užívají software s grafickým rozhraním jako prostředku k modelování Feynmanových součtů. Taylorův kurz přitom sleduje knihu QED přibližně do poloviny (věnované fotonům), ale dále se od Feynmanovy výstavby kvantové elektrodynamiky odklání a namísto toho buduje feynmanovský (prostoročasový) úvod do nerelativistické kvantové mechaniky. Celým kurzem jsou studenti provázeni Taylorovou cvičebnicí Demystifying Quantum Mechanics [9], která spojuje Feynmanův výklad a Taylorův softwarový doprovod s poznámkami a problémovými úlohami.

Velkou devizou tohoto kurzu je, že k vysvětlení základů kvantové mechaniky se fakticky nepoužívá silnějších matematických prostředků než středoškolské algebry,
 přitom hlavní kvantověmechanické principy jsou zde vysvětleny v názorné a přitom v nedeformované podobě. Matematika pak nezamlžuje fyzikální smysl postupů a výsledků, což studentům umožňuje hluboký a přitom relativně neabstraktní pohled na dění v mikrosvětě a jeho souvislosti s makrosvětem. Taylorův software a jeho cvičebnice rozšiřují Feynmanovu QED o další pojmy a vztahy: explicitně se například zavádí frekvence rotace ručiček kvantových stopek pro foton (f = E/h) a pro vysvětlení frekvence otáčení stopkových ruček i u elektronu seznamuje studenty s formulací klasické mechaniky pomocí principu nejmenšího účinku (jehož vysvětlení je mimochodem rovněž založeno na Feynmanově zmínce v [6]). Tato zdánlivá komplikace má ohromnou výhodu nejen ve velmi elegantní a názorné formulaci, ale především v naprosto plynulém („bezešvém“) přechodu mezi kvantovou a klasickou mechanikou. Dále je v kurzu zaveden pojem propagátoru (studenti na jeho matematické vyjádření přicházejí heuristicky s pomocí počítače) a následně jsou s jeho pomocí konstruovány i stavové (vlnové) funkce a jejich časový vývoj. Nakonec je probírána problematika vázaných a stacionárních stavů.

Grafické rozhraní programů užívaných v kurzu přibližují následující obrázky (k dvojštěrbinové interferenci světla, konstrukce amplitudových příspěvků od různých drah u elektronu (Cornuova spirála), souvislost principu nejmenší akce a zákona zachování energie, konstrukce stavové funkce):
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Uvedená prezentace Feynmanovy formulace kvantové mechaniky byla poprvé zkoušena v letech 1995–1996 po dobu tří semestrů formou online kurzu. Taylorův přístup se stal i částí kurzu „Hranice přírody“, který byl realizován na slavné MIT v USA. Zde se v jednom semestru softwarově feynmanovský přístup aplikoval na hlavní představy Einsteinovy teorie relativity, zatímco druhý semestr byl věnován právě kvantové mechanice (více se lze dočíst na http://www.eftaylor.com, kde si lze rovněž stáhnout a vyzkoušet plné programové vybavení kurzu (pro Windows i Mac) i Taylorovu cvičebnici [9]). 
Na základě těchto myšlenek vzniká v posledních letech na Slovensku pod vedením dr. Hanče kurz obdobný Taylorovu (viz články [10], [11] a [12]). V tomto kurzu je používán poněkud odlišný (a v mnohém vylepšený) software, bohužel však zatím běžně nedostupný. Ukázky: dvojštěrbinový experiment, odraz od zrcadla, nejvýznamnější amplitudové příspěvky.

Touto cestou bych chtěl co nejupřímněji poděkovat Jozefu Hančovi z Technické univerzity v Košicích za nezištné poskytnutí stěžejních podkladů pro přípravu tohoto příspěvku.
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přes všechny světočáry x(t) vedoucí z (ti, xi) do (tf, xf)
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Obr.1  Abychom získali správnou pravděpodobnost, museli bychom vypočítat účinek a následně amplitudu pro každou myslitelnou světočáru a všechny je sečíst. Zajímavé je, že největší příspěvky k výslednému součtu nepocházejí od hladkých, ale od „cik-cakových“ světočar.








� Pod pojmem světočára se rozumí graf závislosti (souřadnic) polohy částice na čase. Na obr.1 jsou příklady grafů závislosti polohy částice pohybující se po přímce na čase, tj. grafy závislostí x = x(t).


� To platí samozřejmě pouze v případech s klasickou analogií.


� S Feynmanovým součtem je to nyní podobné asi jako s Diracovou delta funkcí před objevem teorie distribucí – fyzikové jej již dlouho s úspěchem používají, ale matematiky tato procedura stále trápí (viz též. [1]). 


� Přesto v devadesátých letech nastal jistý posun �– například o Feynmanově formulaci v jedné z nejváženějších učebnic kvantové mechaniky (pro odborníky) z poloviny devadesátých let [3] její autor píše (volně přeloženo): „Vezmeme-li v úvahu její intuitivní porozumění a její eleganci (nemluvě o její schopnosti získat v několika minutách úplný propagátor jisté třídy problémů), je její vynechání v mnoha knihách stěží pochopitelné. Zatímco je pravda, že je poněkud obtížné dráhový integrál vypočítat, představa vyjádření propagátoru jako součtu přes amplitudy pocházející od různých drah je poměrně jednoduchá. Důležitost tohoto pohledu je den ode dne jasnější odborníkům ve statistické mechanice a teorii pole. Myslím, že by měla být vynaložena veškerá snaha k zahrnutí tohoto přístupu do kurzu kvantové mechaniky.“  





� Pravdou je, že na některých místech se vyskytuje znaménko integrálu, ale integrace je v kurzu brána vždy pouze jako součet konkrétních, velmi malých veličin – nikde se nepředpokládá znalost pravidel integrování.
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