Liouvilleova rovnice

Casovou Schroedingerovu rovnici:
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1ze pro popis vyvoje systémil v ¢ase pouzit jen omezen¢. Hodi se pro ptipady popsatelné
jednou vinovou funkci (tzv. Cisté stavy). Pro obecnéjsi smiSené stavy je potieba pouzit
Liouvilleovu rovnici:
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kde p je matice hustoty. Diky interakci s okolim a vnitinimi vibraéné-rota¢nimi pohyby lze

vSak i v pripad¢ ¢istych stavii molekul pouzivat Schroedingerovu rovnici jen pro relativné
kratké Casy srovnatelné s periodou téchto pohybii (cca 0,1ps). Dals§im divodem k pfechodu
K této rovnici je skute¢nost, ze nas obvykle nezajima veskera informace nesena vinovou
funkci nebo matici hustoty, ale pouze ¢aste¢na informace, kterou jsme piipadné schopni
porovnat s experimentem. Takovou ¢asteCnou informaci mizeme ziskat aplikaci ptisluSnych
projek¢énich matic na matici hustoty.



