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Zdroje nedorozumění ve výkladu kvantové mechaniky

Jiří Králík

Když jsem přemýšlel nad názvem svého příspěvku, chtěl jsem, aby byl výstižný. Po chvíli mi vyšla příšernost: 
Některé zdroje možných nedorozumění při výuce a studiu úvodních partií kvantové teorie.

S těžkým srdcem jsem se nakonec pro přehlednost rozloučil s několika slovy, nicméně poté, co jsem v cirkuláři shlédl názvy ostatních příspěvků k této konferenci, již nepovažuji svůj původní název za střelu úplně mimo.(
Proč tento příspěvek

Přestože jsem byl kvantovou fyzikou uchvácen již jako student (učitelství SŠ), měl jsem přes své nadšení se studiem kvantové teorie potíže (zejména nematematického charakteru). Často jsem měl jen zvláštní pocit, že je ve výkladu něco divného, a přitom jsem přesně nevěděl, co to je. Poznání této discipliny ke mně přicházelo (a stále přichází) ve vlnách – chvíli jsem si myslel, že něco chápu, po bližším zkoumání opět ne atd. Jistě, mnoho vln jsem musel překonat prostě jen proto, že nejsem génius, několik vln jistě způsobily představy o kvantové teorii, vybudované na základě čtení populární literatury všeho druhu (měl jsem „kvantové prekoncepce“(), ale při zpětném pohledu již vím, že některé vlny poznání-nepoznání byly způsobeny také vysokoškolským výkladem (výslovně upozorňuji, že zde nechci kritizovat svého učitele kvantové mechaniky). V příspěvku by jsem se rád zmínil o některých více či méně drobných nekonzistencích, které jsem já nebo jiní ve vysokoškolských textech (zejména těch určených neodborným resp. neteoretickým fyzikům) objevili. 

Tento příspěvek by tedy měl být upozorněním na některá úskalí postupů ve výkladu kvantové teorie. Nemohu zde oslňovat bohatými zkušenostmi s vlastní výukou kvantové teorie, takže spíše půjde o několik postřehů z mých studentských zkušeností (QT střídavě studuji dosud (). Pro ty, kteří mají rádi kategorie, je tento příspěvek věnován oboru „didaktika kvantové teorie“, nebo kratší a lépe znějící (i když poněkud zavádějící) 
„kvantová didaktika“.(
Dopad výsledků zkoumání „kvantově-didaktických otázek“ vidím zejména ve výuce studentů učitelství fyziky (ale samozřejmě doufám, že se využití najde i u ostatních „kvantových studujících“). Budoucí učitelé, na rozdíl od profesionálních fyziků, nebudou QM aktivně používat k řešení konkrétních problémů, proto je možno věnovat podstatně méně času praktickým metodám řešení (operační úroveň), na druhou stranu je dle mého názoru o to více důležité, zabývat se širším významem kvantové teorie (tím mám namysli její uvádění do historického i filosofického kontextu).
 Problém je v tom, že správné pochopení historického i filosofického kontextu kvantové fyziky předpokládá jednotný (zpětný) úhel pohledu, jenže různých přístupů ke kvantové mechanice je pravděpodobně víc než kvantových fyziků (viz [Penrose]). Dle mého názoru je pro úvodní výklad nejlepší přístup z hlediska „nejfunkčnější filozofie vědy: pozitivistického přístupu“ (viz [Hawking].
) – při tomto náhledu je tedy kvantová teorie pouze nástrojem k uspořádání lidských poznatků o přírodě, vytváří pouze model reality, přestože o realitě vypovídá, neměli bychom jí s ní zaměňovat (i když mnozí význační vědci si myslí, že je třeba ji brát vážně
).

Výše uvedený obecný přístup by měl být konkretizován ve výkladu mezi fyziky stále nejrozšířenější (i když ne jediné logicky uzavřené) standardní interpretace kvantové teorie. V tom je ovšem kámen úrazu – „Bohrův (=kodaňský) pohled na věc“ je sice mezi profesionálními fyziky oficiálně uznáván nejčastěji, ale „mezi věřícími“ existuje několik frakcí, které se ve výkladu více či méně odlišují (i nejbližší Bohrův zakladatel „ortodoxního kodaňského náboženství“ – Heisenberg – měl poněkud odlišné názory). Přestože se Bohr od pozitivizmu distancoval, jím navrhnutá interpretace kvantové teorie pozitivistické rysy má – její logicky bezesporný výklad je veden v úzké souvislosti s měřením, kdy všechny jevy jsou vykládány v závislosti na experimentálním uspořádání a realita je redukována na „cosi“ co ovlivňuje výsledky měření. Vlnová funkce je pouze jakousi analogií klasického pravděpodobnostního (statistického) rozdělení či jakousi matematickou pomůckou (nástrojem) pro výpočet pravděpodobností nejrůznějšího druhu a o mikroobjektech má smysl hovořit pouze v kontextu s měřící aparaturou. 

Dle mého názoru takový výklad kvantové teorie ztrácí do značné míry svou vysvětlovací schopnost (má jen popisnou) – aspiruje-li tato teorie na obecné vysvětlení fungování světa (dnes je aplikována na procesy odehrávající se v centrech hvězd, na rozpad nestabilních částic v mezigalaktickém prostoru a mnoho dalších situací, které mohou být stěží uvažovány v souvislosti s měřením), nelze ji formulovat pouze v tomto kontextu. Přestože byl učiněn při formulaci neopírající se o měření významný pokrok (viz např. [Griffiths]), aplikace těchto poznatků je zatím značně vzdálena od jejich konzistentního užití v úvodních výkladech. Proto se nakonec přikláním k názoru, že výběr výkladu „měřící kvantové teorie“ je na úvodní seznámení se s předmětem zatím zřejmě nejlepší.

Při výkladu toho, co vlastně nějaká teorie představuje, je nutné zachovat konzistentní přístup – tj. není možné si představovat něco, co platí jen někdy a jindy používat (navíc bez varování) jiné náhledy – proto jsem si připravil radu(: „důsledně do toho, jinak radši od toho“. Například stará Bohrova teorie atomu vodíku byla z velké části kritizována ne kvůli nesouhlasu s experimenty, ale proto, že obsahovala nesourodou kombinaci klasické fyziky a kvantových představ – byla nedůsledná v uplatňování jednotného náhledu. Podobně, uvažujeme-li např. o elektronu jako o kuličce, která není řízena Newtonovou pohybovou rovnicí, ale Schrödingerovou, dopouštíme se nekonzistence – Schrödingerovu rovnici můžeme použít, jen když elektron popisujeme vlnovou funkcí, podle standardní interpretace o něm nemůžeme říci nic jiného, než co vyplývá z této funkce. Představa neklasicky se pohybující kuličky je tedy v rozporu s touto interpretací fungování mikrosvěta. Je sice pravda, že nakonec můžeme objevit teorii, která bude představovat elektron jako kuličku a její vývody budou ve shodě s měřením, ale zatím nic takového konzistentního nemáme, proto se musíme držet toho co zatím nezklamalo, i když to je divné.
 

Při výuce jakéhokoli předmětu by nemělo být jednoduše vykládáno pouze to, co je správné, ale také je důležité zdůraznění toho, co je nesprávné. (viz [Styer 1996]) Studium nesprávných představ (≡ miskoncepcí), které si studenti vytvářejí během každodenních pozorování svého okolí i během studia je důležité jak pro didaktický či pedagogický výzkum, tak samozřejmě i pro učitele z praxe. Původ miskoncepcí
 v oblasti na první pohled tak vzdálené běžné zkušenosti musí vězet někde v oblasti výuky. Níže uvedený (neúplný) soubor některých problematických bodů výuky kvantové teorie je příspěvkem k boji „za lepší chápání (mikro)světa“.

(1) Vlnově-částicový dualismus

Tento pojem má svou nespornou historickou hodnotu, nicméně v současné době (na současném stupni chápání kvantové teorie) je užívání tohoto pojmu trochu anachronismem (sám o sobě nic nevysvětluje) a nejspíš je i kontraproduktivní. Je sice pravda, že makroskopické bytosti jako my si musí ve své obrazotvornosti vypomáhat známými (klasickými) pojmy, takže například říkat, že v některých experimentech se mikroobjekty projevují podobně jako hmotné body známé z klasické fyziky a v některých podobně jako klasické vlnění, není chyba (pozor, není pravda, že neexistuje experiment, ve kterém se projevují oba tyto aspekty). Je ale důležité zdůraznit, že to je jen naše pomůcka vizualizace a že mikroobjkety se vždy přesně chovají jen jako mikroobjekty (nejsou ani jedním ani druhým), tj. místo abychom přímo uznali, že mikroobjekty se nechovají žádným z klasicky známých způsobů (např. kameny, mraky, vzduch, bubliny) říkáme, že „elektron se chová zároveň jako částice a zároveň jako vlna“
 – je to tak trochu jako říkat o ptakopyskovi, že je to zároveň kachna a zároveň vydra. 

Z výkladu vedeného pomocí vlnově-částicového dualismu přirozeně vyplývá otázka: „Co to tedy je, vlna nebo částice?“ O této otázce se říká, že nemá smysl, ale ona smysl má, je přirozené snažit se zařadit mikroobjekty do nějaké kategorie, se kterými už člověk má zkušenost. Ukazuje se však, že to nelze. 

Navíc, jedná se o podivný „dualismus“ – vlnový a částicový charakter totiž nejsou u mikroobjektů rovnocenné, takže hovořit o dualismu je poněkud zavádějící. Současný fyzikální smysl pojmu vlnově-částicový dualismus (má-li cenu tento termín vůbec zavádět) leží v tom, že mikroobjekty registrujeme jako prostorově omezené objekty (klasické částice), ale distribuce rozdělení míst jejich dopadu do registračního zařízení odpovídá v některých případech intenzitě klasických vln (omezení viz (2) – kvantové vlnění není nějaký druh klasického vlnění). 

Mimochodem, při výkladu tohoto pojmu je třeba si dát pozor na prohlášení typu „frekvence a vlnová délka jsou veličiny typické pro vlny, hybnost a energie jsou veličiny typické pro částice“ – vlny samozřejmě také přenášejí energii a hybnost.

(O tématu více v pěkné diplomové práci [Valendinová], velmi zajímavý náhled na výklad kvantové mechaniky je také v [Styer 2003]). 

(2) Vlnová funkce a klasické vlnění

a) Vlnová funkce není funkcí v normálním 3D prostoru, ve skutečnosti je to (pro bezspinové částice) funkce v konfiguračním prostoru dimenze 3N, kde N je počet popisovaných částic. (Jen pro jednočásticové systémy je tento konfigurační prostor izomorfní s obyč. 3D).
 

b) Jestliže dvě vlnové funkce ((x) a φ(x) jsou svými nenulovými násobky, mají přesně ten samý fyzikální význam – to je v přímém kontrastu k vlnám, které jsou známy z klasické fyziky (např. zvětšení amplitudy zvukové vlny faktorem 2 znamená, že vlna přenáší 4× více energie, zatímco násobení kvantové vlnové funkce číslem 2 nechává její fyzikální význam nezměněn). Ale pozor, vlnová funkce v souřadnicové reprezentaci (amplituda hustoty pravděpodobnosti) je fyzikální veličina v tom smyslu, že má svou jednotku (v 3D prostoru je to m-3/2). Tato veličina ovšem není přímo pozorovatelná.

c) Ve standardní interpretaci kvantové mechaniky se v obecnosti lze vyhnout komplexnosti vlnové funkce za cenu rozdělení Schrödingerovy rovnice na soustavu dvou rovnic pro dvě reálné funkce. Ale pouze v případě jednočásticového systému se výsledná funkce chová jako dvoukomponentní klasické vlnění v „normálním prostoru“ (viz b)). (Komplexní charakter se s výhodou užívá při popisu vlnových balíků s nenulovou střední hodnotou hybnosti, resp. obecně při popisu netriviálního časového vývoje stavu mikroobjektů – z matematického hlediska je proto jednodušší užívání funkcí komplexních.)

d) Vlnové funkce přiřazené fermionům s polovičním spinem mají podivné vlastnosti typu změny znaménka při rotaci souřadnic o 360° či změny znaménka při výměně souřadnic dvojice fermionů.

e) Ve standardní interpretaci vlnová funkce kvantových systémů postupuje při měření okamžitý kolaps v celém prostoru, něco takového u klasických vln není známo.

(3) Vlnová funkce ((r) popisuje soubor klasických systémů

Ve skutečnosti vlnová funkce ((r) ve standardní kvantové teorii popisuje jediný systém, který se nechová klasicky. Navíc, výsledky testů Bellových nerovností (a mnoha dalších podobných vztahů) říkají, že žádný (lokálně) determinsitický model (tj. něco podobného klasické fyzice), který by se skrýval za úspěchy kvantové teorie v mikrosvětě, jakkoli komplikovaný, nemůže souhlasit se všemi jejími výsledky.

(4) Měření vždy narušuje systém

Z Bohrova hlediska to je nesmysl, protože hovořit o mikrosystému „jako takovém“ nelze – o mikroobjektech můžeme mluvit pouze v kontextu měření. Čistě z experimentálního hlediska ovšem jistě není pravda, že každé měření narušuje fyzikální soustavu, protože např. vylétne-li ze Sternova-Gerlachova přístroje elektron horem (=spin nahoru), bude další Sternův-Gerlachův přístroj pouze ověřovat předchozí hodnotu, tj. nebude ji měnit. Stejně tak měření energie elektronu v atomu vodíku nemusí ovlivnit měření velikosti jeho momentu hybnosti. 

Tato miskoncepce navozuje pocit, že každá částice má určitou hodnotu polohy i hybnosti, ale že tyto určité veličiny nemohou být (lidmi) určeny, protože měření např. polohy částice změní její hybnost – to souvisí s myšlenkou, že za kvantovou fyzikou leží nějaký klasický obraz (viz (3)). To, že měření narušuje měřený jev, věděli již staří Řekové (proto neradi měřili a proto měli málo dobrých fyziků(). V kontextu kvantové teorie však není zdůrazňování tohoto klasicky zřejmého výsledku příliš vhodné, protože u měření prováděných na stavech kvantových objektů jde o něco jiného. Ono narušení systému měřením v kvantovém kontextu si nelze představovat jako jakési nekontrolovatelné postrčení jedné částice druhou, protože v důsledku platnosti Heisenbergových relací neurčitosti neznáme přesně původní polohy a hybnosti mikroobjektů (viz (5)). Měření nějaké veličiny na kvantovém systému totiž podle standardního výkladu QT vybírá z obecné superpozice vlastních stavů operátoru přiřazenému této veličině náhodně stav jediný – toto je hlavní smysl „narušení“ stavů kvantových objektů při (ideálním) měření. Dle mého názoru je právě tento smysl pro formální stavbu QT podstatný a není vhodné ho zaměňovat ani přirovnávat k onomu „klasickému narušení“ nepředpověditelnému v důsledku našich neznalostí. Měříme-li tedy např. polohu kvantového objektu nenacházejícího se v nějakém vlastním stavu operátoru polohy (který je mimochodem v přírodě nerealizovatelný(), tj. popsaného před měřením vlnovým balíkem konečné šířky, nemůžeme a priori usuzovat, že mikroobjekt před měřením měl určitou polohu, jenom jsme nevěděli jakou (3). 

Vzniku této nesprávné představy napomohli sami zakladatelé kvantové fyziky argumenty typu „sledování polohy částice mikroskopem“ (mimochodem, představa otce statistické interpretace Maxe Borna byla právě taková – popis elektronu sice nutný dělat pomocí vlnové funkce (= amplituda pravděpodobnosti), ale elektron má ve skutečnosti konkrétní polohu. 

Tato miskoncepce je také podporována tvrzeními typu „atom je téměř prázdný“ – atom ovšem prázdný není, přestože si téměř každý představuje elektron jako velmi malou kuličku (zasvěcenci asi navíc přidají, že se tato kulička ale nechová podle Newtonových zákonů), elektron se chová jako bodová částice (dnes ověřeno asi do rozměrů řádu 10-19m) pouze při snaze o jeho lokalizaci. Mezi měřeními se však jeho stav vyvíjí (vlnové klubko se rozplývá tím rychleji, čím přesněji byl lokalizován) a před dalším měřením, kdy jeho vlnová funkce je již rozprostřena ve větší oblasti prostoru, nemá definovanou konkrétní polohu.  Nejde však jen o to, že za tohoto předpokladu nelze elektron popsat, ale dokonce si nelze ani myslet (uvažujeme-li v rámci standardní QT), že „elektron tam někde v tom obláčku vlnové funkce je na určitém místě“. Elektronový obal atomu si tedy nelze představovat tak, že je tvořen nějakým způsobem rozptýlenými bodovými částicemi.

S tímto problémem úzce souvisí i následující miskoncepce.

(5) Heisenbergův princip neurčitosti

K Heisenbergovu principu neurčitosti
 existuje několik přístupů: jeden jej vykládá jako principiální omezení přesnosti měření hybnosti a polohy (či dokonce vyloučení jejich přesné měřitelnosti), druhý jako jádro celé kvantové teorie, na němž stojí např. stabilita atomů, nenulovost kmitů krystalové mříže při absolutní nule apod., další jej degraduje na pouhé vyjádření omezení aplikací klasických představ na mikroobjekty, tj. tvrdí, že vyjadřují jen to, do jaké míry je vhodné používat pro mikročástice modely klasické fyziky a jiný představuje relace neurčitosti jako výrazné omezení na současnou znalost polohy a hybnosti v kvantovém světě.

Ve „standardním“ kontextu měření je asi nejsprávnější jednoduchá formulace takováto (viz [Formánek]): Jestliže připravíme mikroobjekt ve stavu, v němž výsledek měření polohy bude prakticky s jistotou spadat do velice malé oblasti, potom jednotlivé výsledky opakovaných měření hybnosti připravené v tomtéž stavu se budou od sebe navzájem velice podstatně lišit a naopak.

V takto chápaných relacích neurčitosti tedy vůbec nejde o to, jsou-li poloha a hybnost současně měřitelné
 (měříme-li opakovaně např. hybnost mikroobjektu, který je ve vlastním stavu operátoru hybnosti, získáváme stále stejnou hybnost (za ideálních podmínek), když se tedy budeme snažit v tomto stavu přesně změřit polohu mikroobjektu, jistě nějakou polohu získáme) ani nestanovují mezní přesnost našich měření (polohu i hybnost zvlášť lze měřit s libovolnou přesností), jde o to, že u dobře lokalizovaného mikroobjektu se pravděpodobnost přiřazená výsledkům měření hybnosti nesoustřeďuje u žádné konkrétní hodnoty hybnosti, ale naopak, čím je objekt lokalizovanější (úzká vlnová funkce), tím se pravděpodobnost naměření konkrétní hybnosti stává nenulovou pro stále větší množství hodnot. Samozřejmě to platí i obráceně: čím přesněji je měřením určena hybnost mikroobjektu (stav popsán úzkým vlnovým balíkem v hybnostním prostoru), tím větší množství poloh připadá do úvahy při snaze o jeho lokalizaci.
„Svalovat“ pak stabilitu atomárních soustav na relaci neurčitosti je při této interpretaci přinejmenším zavádějící. Rovněž pokusy o vysvětlení stability čehokoli jako „bránění se elektronové vlny stlačování“ není vhodné – jedná se přece o vlnu pravděpodobnostní.

Zavádějící jsou například i vyjádření typu: „čím je větší neurčitost polohy, v níž se částice nachází, tím …“, protože navozuje představu, že kvantový objekt nějakou polohu má, jen my nevíme jakou (viz (3)). Někteří dokonce nazývají ony neurčitosti „nepřesnostmi“. Je důležité vysvětlit, co to ta neurčitost vlastně je. Například neurčitost polohy lze motivovat (před matematickým zavedením) takto: když budu měřit polohu elektronu ve stejném stavu znovu, najdu ho při malé neurčitosti nejspíše jen trochu jinde a při velké neurčitosti nejspíše o hodně jinde. V anglicky psaných textech se vyskytuje daleko více zavádějící „uncertainty“ – nejistota. To samozřejmě navozuje nesprávnou představu, že mikroobjekty nějakou konkrétní hodnotu (čehokoli) mají, jen my (lidé) z nějakého důvodu nevíme jakou (viz (3), (4)). Český výraz neurčitost navozuje daleko správnější představu, že hodnoty v daném stavu nejsou předem určeny (při měření se mezi možnými hodnotami vybírá náhodně), konkrétní (určitá) poloha mikroobjektu před měřením neexistuje (nelze ji žádným způsobem definovat), jde tedy možná ještě spíše o „neurčitelnost“. Někdy se též tvrdí, že onu „neurčitost“ způsobují experimentální přístroje, „pravda“ je však taková, že přístroje pouze odhalují neurčitost, která je mikrosvětu vlastní. 

V některých textech (viz např. [Landau]) je princip neurčitosti povyšován na jeden ze základních principů (zákonů) kvantové mechaniky, který „odhaluje fyzikální obsah jejího matematického aparátu“ – pravdou ovšem je, že relace neurčitosti neplatí vždy pro všechny veličiny, jejichž operátory nekomutují, svou roli hrají i definiční obory operátorů, proto ale nelze hovořit o principu (základním fyzikálním zákonu).
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Někdy se také uvádí relace neurčitosti mezi energií a časem jako protějšek relací mezi souřadnicí a hybností – to není správné. Nerovnost ΔEΔt ≥ ħ/2
 neplyne z komutačních relací, protože čas ve standardní kvantové teorii není dynamická proměnná (nepřísluší jí hermitovský operátor), ale parametr. Fyzikální obsah této rovnice je navíc zcela odlišný. Hrubý význam této nerovnosti je, že změna energie systému ΔE, který existuje pouze konečný časový interval Δt, nemůže být menší než ħ/2Δt, kde ΔE je zde rozdíl dvou přesně určených energií ve dvou různých časech, nikoli tedy neurčitost hodnoty energie v určitém čase, jako tomu je u hybnosti či polohy. 

Jak ze všech takových úvah může mít zamotanou hlavu sám foton ukazuje obrázek (omlouvám se autorovi, že jsem se jej nezeptal na souhlas k uveřejnění). (
(6) Vektor momentu hybnosti

Tato skupina nedorozumění úzce souvisí s předchozí – pokud zobrazujeme moment hybnosti vektorem, navozuje to silně představu, že systém např. s určitou hodnotou Lz má i určitou hodnotu Lx či Ly či obou, což je samozřejmě nesprávné. Někdy se to obchází obrázkem kuželu
 (známe velikost a průmět na jednu osu), to ovšem navozuje představu, že Lx a Ly existují také, ale mění se tak rychle, že výsledek jejich měření nemůže být předpovězen. V klasické fyzice měřená hodnota nějaké veličiny existuje již před měřením – měřením se pouze zjišťuje (ověřuje) její hodnota – v kvantové teorii to tak není a navíc nelze zkonstruovat lokálně deterministický model, ve kterém to lze předpokládat (viz (3))!

(7) Stacionární stavy

V mnoha úvodních textech QT se řeší tak dlouho vlastní problém energie (nečasová Schrödingerova rovnice), že snadno může vzniknout dojem, že vlastní stavy energie jsou jedinými dovolenými stavy. Je proto dobré zařazovat úlohy (nebo alespoň jejich ilustrace) na časový vývoj (vždy, máme-li superpozice více stacionárních stavů s různou energií) – v tom mohou být mocným pomocníkem počítače – výbornou příležitostí je zkoumání jednoduchých rozptylových stavů (viz (9)).  

Dále, často se uvádí věty typu „Hledejme stacionární stavy částice, která se pohybuje v potenciálovém poli …“ – ve stacionárních stavech se nic s časem nemění, není proto správné mluvit o pohybu. Zavádějící je proto i mluvit o pohybu elektronu v atomovém obalu (je-li ve stacionárním stavu) – žádná charakteristika spojená s elektronem se v čase nevyvíjí.

Mimochodem, často se také zapomíná na časový faktor 
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u vlnových funkcí stacionárních stavů – mluví-li se o vlnové funkci, měla by se uvádět celá. 

(8) Zobrazování atomových stacionárních stavů – orbitalů

Ve většině textů jde vlastně jen o zobrazení druhých mocnin absolutních hodnot úhlových částí celkové vlnové funkce (kulových funkcí Ylm(θ, φ)), tj. nikoli samotných funkcí ψ(r, θ, φ, t). Obrázky se však často uvádí bez řádného vysvětlení.

(9) Ehrenfestovy teorémy a klasická mechanika

Vztah mezi operátorem časové změny souřadnice a operátorem hybnosti a operátorem časové změny hybnosti a operátorem potenciální energie nápadně připomínají vztahy mezi odpovídajícími veličinami v klasické fyzice – není to zase až tak překvapivé, protože v korespondenci s klasickou fyzikou byl konstruován hamiltonián, díky kterému uvedené vztahy platí. Někdy se však Ehrenfestovy teorémy uvádí v souvislosti se středními hodnotami těchto vztahů a tvrdí se, že z Ehrenfestových rovnic lze odvodit i Newtonův zákon, který „platí pro kvantově-mechanické střední hodnoty příslušných kvantově mechanických operátorů“, tj. v 1D
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To je sice v zásadě správné tvrzení, nicméně to bez dalšího komentáře navozuje představu, že pohyb mikroobjektů lze vždy popsat (rozmazanými) vlnovými balíky, jejichž „těžiště“ se pohybuje po klasické trajektorii, tj. a priori to navozuje představu, že platí 
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, což zřejmě není vždy pravda.

(10) Analýza rozptylových stavů pomocí stacionárních stavů

Standardní úvodní řešení rozptylových (tj. ne vázaných) problémů se děje takto (pro konkrétnost budeme uvažovat jednoduchý potenciálový val, viz obr.): rozdělení souřadnicové osy na 3 regiony, řešení vlastní rovnice energie (bezčasová Schrödingerova rovnice) v každém z nich, přitom řešení v regionu I (-∞; 0) se předpokládá ve tvaru
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kde první z členů se ztotožní s „částicí pohybující se v kladném směru osy x“ a druhý s „částicí pohybující se v záporném směru osy x“. Vlnová funkce v oblasti III (d, ∞) se pak předpokládá ve tvaru 
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kde člen obsahující 
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 je odmítnut, protože odpovídá vlně postupující v záporném směru osy x a v této oblasti nemůže docházet k odrazu. Po „sešití“ se získají vztahy mezi koeficienty A, B, C a po zavedení tzv. koeficientu odrazu R a průchodu T jako podílu hustot toků pravděpodobnosti odpovídajících jednotlivým vlnám je analyzována pravděpodobnost odrazu a průchodu tak, že při dopadu N částic na val se jich NR odrazí a NT jich projde). Někdy se také na koeficienty A, B a C hledí jako na amplitudy příslušných vln a na jejich kvadráty jako na intenzity těchto vln. Koeficienty R a T jsou pak definovány jako 
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kde druhý výraz se interpretuje tak, že částce buď projde nebo se odrazí (tj. nezůstává pod valem).

Bez další diskuse nepovažuji tuto analýzu za uspokojivou, a to z několika důvodů. Výše uvedený postup je interpretován tak, že zjišťuje s jakou pravděpodobností se bude mikroobjekt vyslaný v kladném směru osy x pohybovat po dopadu na val zpět a s jakou pravděpodobností projde. V postupu jsme však neužili a ani jím nezískali nějakou (netriviální) závislost na čase, ve výsledných vlnových funkcích se neskrývá žádná informace o časovém vývoji (pohyb, dopad a odraz). Navíc se obvykle zcela pomíjí diskuse, proč najednou určujeme pravděpodobnost průchodu částice oblastí valu z poměru hustot toku pravděpodobnosti a ne standardním postupem zjišťování pravděpodobnosti výskytu
, tj.
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Přestože obecné řešení úloh, jimž by v klasickém případě odpovídal infinitní pohyb částic (=hmotných bodů), je značně obtížné (viz např. [Formánek], [Shankhar] či [Vrbatová]), je dle mého názoru nutné upozornit na zásadní odlišnost řešení tohoto problému od úloh vyšetřujících vázané stacionární stavy. Zde již nejde o hledání energie mikroobjektu, ale naopak energie je vstupním parametrem problému (viz [Klíma]), snad by bylo vhodné i dodat, že hledanou veličinou je v obecném případě diferenciální účinný průřez, se kterým se studenti seznamují již v základním kurzu obecné fyziky. Dále je důležité zdůraznění rozptylového procesu jako nestacionárního problému: počátečním stavem je jakési vlnové klubko, popisující mikroobjekt dopadající (z dálky) na potenciálovou jámu či bariéru a koncové stavy odpovídající mikroobjektům mimo dosah působení rozptylového potenciálu. Závěr této motivace řešení rozptylových stavů lze věnovat sdělení, že se dá ukázat, že koeficienty průchodu a odrazu lze získat i na základě znalosti jediného stacionárního řešení a tím se vyhnout matematicky náročné analýze pohybu vlnových klubek.

Podrobněji, dynamický obraz balíku dopadajícího na potenciálový val a následně se rozpadajícího na dva je z hlediska experimentálních výsledků v zásadě popsatelný i vlastní funkcí energie. Protože je takto funkce nenormovatelná, nemůžeme již hledat R a T pomocí výpočtu ploch pod balíky šířícími se jedním a druhým směrem, protože všechny plochy jsou nekonečné – vlnové balíky jsou transformovány na rovinné vlny. Lze ukázat, že koeficienty R a T můžeme vypočítat z poměrů hustoty toku pravděpodobností spojených s dopadající, odraženou i prošlou vlnou. Ekvivalence mezi popisem rozptylového procesu pomocí vlnového balíku a pomocí stacionárního stavu platí pro každý potenciál. Když je totiž rozptyl hybností vlnového balíku velmi malý (balík je dostatečně široký), nezávisí výsledky na tvaru vlnového balíku.

Často se také uvedené (stacionární) vlny interpretují tak, že reprezentují ustálený tok mikroobjektů vyplňujících prostor s konstantní hustotou pravděpodobnosti, ale pozor, stavy o kterých se bavíme popisují jednočásticový systém, tedy nikoli soubor částic (jinak bychom obecně museli vyšetřovat vlnové funkce více proměnných). Koeficienty odrazu a průchodu tedy říkají, jak dopadnou výsledky testů měřených na mnoha jednočásticových systémech, obsahujících stejný potenciálový val. 

(11) K popisu vícečásticového systému

Pro jednoduchost nejprve uvažujme pouze systém dvou odlišných částic. Takový systém je obecně popsán vlnovou funkcí ((r1, r2, t), kde se často má za to, že indexy 1 a 2 se vztahují k částicím.
 Ve skutečnosti se tyto indexy vztahují k polohám (resp. k souřadnicím poloh), protože standardní význam funkce ((r1, r2) je, že představuje hustotu pravdě-podobnosti nalezení první částice v okolí bodu r1 a druhé částice v okolí bodu r2, lze ((r2, r1) interpretovat pouze tak, že udává hustotu pravděpodobnosti nalezení první částice v okolí bodu r2 a druhé částice v okolí r1. Do problémů bychom se dostali i při interpretaci členů vlnových funkcí soustav identických částic ((r1, r2) ± ((r2, r1). Těžko říci, jde-li se v uvedeném zápisu této miskoncepci vyhnout jinak než upozorněním na tuto skutečnost. Snad pro dvoučásticový systém můžeme psát ((r, r‘). 

Mimochodem, číslování nebo jiné pojmenovávání (v našem případě to je poloha v argumentu vlnové funkce) nerozlišitelných částic je poněkud nesmyslná činnost
, která vede k tzv. pseudoentanglementu.
 Tento pseudoentanglement nemá měřitelné důsledky a zmizí ve Fokově formalismu, který je s předchozím plně ekvivalentní (navíc umožňuje pracovat s proměnným počtem částic) [Dušek] – ten se ale obvykle v úvodních výkladech kvantové teorie nezavádí.

V některých textech se lze setkat s formulacemi typu „Mějme systém N stejných částic;  nechť jedna z nich je v místě r1 ve stavu s1, jedna v místě  r2  ve stavu s2, atd. Stav tohoto systému bude popsán vlnovou funkcí Ψs1s2…(r1, r2, … )“. Nehledě na to, že význam samotné funkce Ψs1s2… není ze zavedení zcela jasný, tato formulace silně navozuje zcela nesprávnou představu, že částice v obecném stavu mají určité polohy.

(12) Pauliho princip a přiblížení nezávislých částic 

Pauliho princip se obvykle uvádí v souvislosti s vícelektronovým obalem atomu takto: 

V dané soustavě se ve stejném stavu nemůže vyskytnout více než jeden elektron.

Toto tvrzení se obvykle „dokazuje“ užitím aproximace nezávislých elektronů nacházejících se ve stavu popsaném jedním Slaterovým determinantem (antisymetrická kombinace jednoelektronových funkcí, kterých je stejně jako elektronů). 

Problém vidím v tom, že se ve vysokoškolských textech často neupozorňuje na fakt, že platnost Pauliho principu nezávisí na aproximaci nezávislých částic a že se jeho uplatnění neomezuje pouze na elektronový obal atomu (to se ovšem obvykle napraví ve statistické fyzice). V takovém případě je ale nutné řešit význam onoho „stejného stavu“, protože vlnová funkce se obecně s přidáním nebo odebráním elektronu mění (díky působení ostatních elektronů). Stav soustavy N identických fermionů je zcela charakterizován jedinou funkcí ψ(ξ1, ξ2, …, ξN, t) a obecně od ní nelze oddělit stav jednoho elektronu a přitom nezasáhnout rušivě do soustavy (pěkná diskuse viz [Blochincev]). 

Obecný stav vícečásticové soustavy může být popsán suprepozicí všech možných součinů jednočásticových stavů (obvykle se uvádí jen tolik sčítanců, kolik je mikroobjektů, ale to je dle mého názoru jen nedůsledné omezení obecného stavu). Na vysvětlenou pro jednoduchost uvažujeme dvoučásticový fermionový systém v xspinové-reprezentaci. Dále uvažujme nějakou úplnou množinu pozorovatelných, jíž přísluší diskrétní množina stavů {φi(ξ)} (úplný systém funkcí), kde nezávislá proměnná ξ stavových funkcí je vlastně uspořádanou čtveřicí složenou z polohového vektoru a z průmětu spinu do nějaké předem zvolené osy. Tento systém se pak může obecně nacházet ve stavu 

ψ(ξ1, ξ2, t) =  Σi,j cij(t)φi(ξ1)φj(ξ2), 





(*)

kde |cij(t)|2 = |∫φi*(ξ1) *(ξ2) ψ(ξ1, ξ2, t) dξ1dξ2|2 je pravděpodobnost, že při měření v čase t nalezneme první částici ve stavu φi a druhou ve stavu φj. Jak již bylo uvedeno, číslování identických částic je nepřirozené a obcházíme ho důkladnou symetrizací nebo antisymetrizací možných stavů. V případě dvou fermionů tento požadavek splňují všechny funkce typu (*) za podmínky, že pro všechna i a j platí cij(t) = – cji(t), proto najdeme-li například při měření jeden elektron ve stavu φ11 a druhý ve stavu φ62, bude těsně po měření stav soustavy popsán antisymetrickou kombinací φ11(ξ1)φ62(ξ2) – φ62(ξ1)φ11(ξ2) (z takového stavu se obvykle vychází při odvozování Pauliho principu vychází). 
Obecnější postup je však stručný a přímočarý (ovšem pouze v případě, že studenti znají základy teorie reprezentací): Protože u antisymetrických stavových funkcí platí

ψ(ξ1, ξ2, t) = – ψ(ξ2, ξ1, t),

bude pro všechna ξ1 = ξ2 (a všechna t) platit

ψ(ξ, ξ, t) = 0,

což znamená, že pravděpodobnost realizace stavu, ve kterém mají oba fermiony stejné x-spinové souřadnice je nulová.  Antisymetrie stavových funkcí vylučuje, aby libovolná dvojice identických částic měla stejné hodnoty svých dynamických proměnných. Vezmeme-li místo souřadnic a spinu jinou úplnou množinou pozorovatelných, dospějeme stejným způsobem ke stejnému výsledku: Pravděpodobnost realizace stavu, ve kterém mají oba fermiony stejné hodnoty úplné množiny   pozorovatelných je nulová. Tento výsledek platí tedy zcela obecně pro jakoukoli reprezentaci a nezávisle na interakci částic. Navíc má přímočaré zobecnění pro soubor mnoha částic. 

V kontextu měření je asi nejkorektnější takovýto výklad Pauliho principu: V souboru stejných fermionů nelze (v čase t) naměřit na více než jednom fermionu stejné hodnoty souřadnic v libovolné reprezentaci (generované nějakou úplnou množinou pozorovatelných). Jde tedy o to, že v souboru stejných fermionů nemohou mít žádné dva a více z nich stejné ostré hodnoty všech veličin z jakékoli úplné množiny pozorovatelných – tj. například ani souřadnic a spinu (nemohou se nacházet na stejném místě se stejným průmětem spinu), ani hybnosti a spinu (nemohou mít stejnou hybnost a zároveň stejný průmět spinu), ani energie, velikosti momentu hybnosti, průmětu momentu hybnosti do vybrané osy a průmětu spinu.

S Pauliho principem také souvisí tvrzení, že částice sestávající ze sudého počtu fermionů je bosonem. Pokud ale budeme uvažovat například systém dvou „bosonů“, z nichž každý sestává ze dvou fermionů, můžeme usuzovat, že tyto „bosony“ se mohou nacházet ve stejném stavu. Jenže potíž je v tom, že pak by se ve stejném stavu nacházely vždy dva a dva fermiony, což je ve sporu s Pauliho principem. Není tedy tak úplně pravda, že složením dvou fermionů vznikne boson. 

Navíc, v souvislosti se soustavou identických částic často zaváděný operátor jejich výměny ve skutečnosti nesouvisí s výměnou částic jako takovou, ale pouze s jejich přečíslováním, tj. s výměnou jejich souřadnic – nejedná se tak o aktivní, ale o pasivní transformaci (aktivní výměna částic je totiž spojená s charakteristikou „cesty“, po které k výměně došlo a obecně ovlivňuje fázi vlnové funkce – tento fázový posuv je v principu experimentálně pozorovatelný). [Dušek]

Několik dalších poznámek 

· silně zažitý, ale značně nevhodný stěžejní termín kvantové teorie je „vlnová funkce“ (viz (2)). Ve vyšších partiích kvantové teorie je prakticky ten samý pojem nazýván „stavovým vektorem, proto by mi přišlo velmi výstižná „změna paradigmatu“ již v úvodních partiích výkladu na „stavová funkce“;

· v úvodních výkladech se sice pojem „matice hustoty“ vyskytuje jen velmi zřídka, přesto myslím, že by bylo daleko vhodnější  užívat spojení „statistický operátor“;

· nazývat objekty mikrosvěta „částicemi“ je trochu zavádějící, říkat jim „mikroobjekty“ je zase poněkud nepřirozené (i když celkem výstižné), snad by se mohl ujmout termín „kvantum“, což by byl jen zkrácený termín pro „kvantum hmotnosti-energie“ (odpovídalo by to i chápání „částic“ v kvantové teorii pole jako excitace (kvantum) tohoto pole). Kvantování ostatních veličin by pak vždy bylo vyznačeno příslušným přívlastkem – např. „kvantování momentu hybnosti“, „kvantování průmětu spinu na osu“ apod. Problém by ovšem mohl nastat s pojmy jako „kvantování energie v atomech“. Tato obtíž by šla obejít mluvením o „diskrétních hodnotách“ a kvantování by se vztahovalo skutečně jen na hmotnost-energii;

· z důvodu logiky výkladu myslím, že je lépe hovořit o „časově závislé Schrödingerově rovnici“ prostě jako o „Schrödingerově rovnici“ a „časově nezávislou Schrödingerovu rovnici“ nazývat rovnice vlastních hodnot energie;

· užívání slova „normování“ stavové funkce mi přijde vhodnější než užívání „normalizace“ stavové funkce.

Závěr

Samozřejmě lze namítnout, že v drtivé většině případů si studenti výše naznačených problémů nevšimnou, a tedy že není třeba se jimi zabývat. Podle mého názoru však 1) není „podvádění“ správnou cestou výuky, zvláště ne fyziky (i když někdy se zdá nezbytné) a za 2) to, že se studenti na tyto problémy neptají, je dle mého názoru odrazem toho, že tomu nerozumí. 

Jak již bylo uvedeno na začátku, základní inspirací k tomuto příspěvku mi byly vlastní potíže se studiem kvantové teorie, ale odvahu k samotnému výstupu na toto téma mi dodal až článek [Styer 1996], na jehož základě vznikl tento příspěvek. Velkou pomocí v chápání oněch „možných zdrojů nedorozumění“ či přímo „nesprávných představ“ mi také byly diplomové práce věnované „kvantové didaktice“ (zejména [Valendinová] a [Vrbatová]), vypracované pod vedením doc. Aleše Laciny z brněnské MU. Srdečně mu tímto děkuji za jejich nezištné poskytnutí.
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� Pokud jde o filosofický kontext, myslím, že není dobré rozebírat podrobnosti nestandardních interpretací kvantové teorie typu teorie mnoha světů či teorie skrytých proměnných, v průběhu jejího výkladu (nicméně je myslím poctivé přiznat, že kodaňský (?) pohled není jediný možný, ale až po zvládnutí standardního pohledu). Užší význam kvantové teorie, na kterém se shodnou téměř všichni, je dán spojením matematického aparátu a pozorovatelných výsledků (tj. tím, jak jakým způsobem se mají předvídat (vypočítat) výsledky měření) – zde sice nejsou problémy filosofického rázu, nicméně dle mého názoru učitel musí zaujmout nějaký postoj k tomu, co za tím vším vězí (už proto, že může učit studenty, kteří také čtou populární literaturu). Abych předešel dohadům, různí lidé, kteří významně přispěli ke vzniku a rozvoji kvantové teorie i jejích aplikací ji chápali poněkud odlišně, přesto jim to nezabraňovalo (alespoň v určitém období života) užít tuto konstrukci k velkým výsledkům – do jisté míry jsou tak důležité pouze základní matematické principy a jejich přímé spojení s experimentem. Nicméně k dalšímu rozvoji této teorie je nutné ji chápat správně – vědět co „ve skutečnosti“ znamená. Proto stále má smysl se bavit o významu jednotlivých operací a přiřazení.


� Pro jasnost ocituji Hawkingovu pasáž celou ([Hawking] str. 31): „Jakákoli dobrá vědecká teorie, ať už teorie vysvětlující čas nebo jakýkoli jiný pojem, by podle mého názoru měla být založena na nejfunkčnější filozofii vědy: pozitivistickém přístupu předloženém Karlem Popperem a dalšími. Podle tohoto způsobu uvažování je vědecká teorie matematickým modelem, který popisuje a třídí pozorování, která provádíme. Dobrá teorie bude popisovat široký rozsah jevů na základě několika jednoduchých postulátů a bude dávat jednoznačné předpovědi, které lze prověřit. Pokud předpovědi souhlasí s pozorováními, teorie tímto testem úspěšně projde, ačkoli nikdy nelze dokázat, že je správná. Na druhé straně jestliže pozorování nesouhlasí s předpověďmi, musí člověk teorii opustit, nebo pozměnit. … Pokud člověk zaujme pozitivistické stanovisko stejně jako já, nemůže říct, co je ve skutečnosti čas. Vše, co může udělat, je popsat to, co bylo rozpoznáno jako velmi dobrý matematický model času, a říct, jaké předpovědi dává.“


� Osobně si sice také myslím, že na tom něco je, ale pro výuku zastávám výše uvedený názor, už z toho důvodu, že dokud nebudeme mít teorii, která by si vynucovala sama sebe (teorii všeho), nebudeme mít jistotu, že jsme na správné cestě, proto je tento praktický přístup namístě. 


� Osobně si myslím, že by kvantové teorii (alespoň tak, jak ji předložili v Kodani) věřil málokdo, kdyby neprocházela zkouškami času tak bravurně, jak dosud činí.


� Omlouvám se za používání tohoto nečeského slova, bohužel jednoduchý český ekvivalent „nesprávných představ“ neznám.


� V jiné často užívané formulaci: „elektron někdy chová jako vlna a někdy jako částice“ – jenž elektron se chová vždy jako elektron(


� Kvantová mechanika může být formulována bez použití konfiguračního prostoru, pouze v konvenčním 3D prostoru, díky formalismu polních operátorů (někdy nazývaném 2. kvantování) – ovšem jen za cenu, že komplexní čísla přiřazená vlnovou funkcí bodům konfiguračního prostoru jsou nahrazena operátorem přiřazeným bodům 3D prostoru. Jakákoli analogie s klasickým polem je pak ještě vzdálenější.


� V tomto textu chápu „relace neurčitosti“ (matematický vztah) jako vyjádření „principu neurčitosti“ (fyzikální zákon), navíc se omezuji na nejznámější vztah mezi polohou a hybností.


� I z klasického náhledu je patrné, že konstrukce zařízení určujících rychlost v jediném okamžiku není z principu dobře možná a i kdyby byla, bude se lišit od zařízení určujícího polohu a měření různými (makroskopickými) přístroji na mikroskopickém (ne nutně kvantovém) objektu v jednom okamžiku nikdo neprovede.


� Původ této relace je celkem nestandardní (nikde jsem nenalezl její korektní odvození).


� Často užívaný u tzv. „vektorového modelu atomu“, který, když už má být užit, tak jen jako mnemotechnická pomůcka bez hlubšího významu.


� Je zřejmé, že se tím vyhýbáme problémům s interferencí odražené a dopředu jdoucí „vlny“ v oblasti I.


� Pro jednoduchost budu nadále vynechávat označení časové souřadnice, i když by obecně měla všude být (i ve stacionárních stavech).


� Neexistuje totiž žádná pozorovatelná veličina, která by s těmito „jmény“ mohla být spojena, žádné měření, na základě jehož výsledků by je bylo možno rozlišit. 


� Říká se, že soustava je v entanglovaném stavu tehdy, nelze-li její stavový vektor vyjádřit jako jediný direktní součin stavu první částice, stavu druhé částice atd. 
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