16. Вторичное квантование свободного электромагнитного поля. Взаимодействие атома с квантованным излучением.
В системе свободных частиц импульсы частиц сохраняются по отдельности, вместе с ними сохраняются и числа заполнения. Если же частицы взаимодействуют друг с другом – тогда отдельные импульсы уже не сохраняются, также не сохраняются и числа заполнения. В таком случае уместно строить математический аппарат, в котором не координаты частиц, а числа заполнения играют роль независимых переменных.

1. Бозе-частицы (спин целый, в.ф. симметрична). Введём симметричный оператор 
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, где каждое слагаемое - оператор, относящийся только к одной - a-й частице – т.е. оператор действует только на функции, содержащие переменную (а.
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 Действие оператора:


[image: image2.wmf]å

ò

=

=

´

=

-

-

i

i

ii

k

i

ik

k

i

ik

k

i

k

i

N

f

F

d

f

f

N

N

f

N

N

F

N

N

)

1

(

)

1

(

)

1

(

*

)

1

(

)

1

(

1

)

1

(

1

)

(

)

(

x

x

f

x

f

)

)


Введём операторы уничтожения и рождения и запишем их свойства:
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И в терминах этих операторов, оператор F(1) запишется: 
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например, для гамильтониана:  
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2. Ферми-частицы:
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Опер-ры рожд. и уничтож. и их свойства:
Взаимодействие атомов с излучением:

Уравн-е и реш-е для вектор-потенциала A с учётом калибр-ки Лоренца: div(A)=0
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введём ещё 2 вектора поляризации (k( и разложим исходный вектор-потенциал:
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Напряжённость электрического поля тоже выражается через это разложение (мы переходим от непрерывного к дискретному спектру: рассмотрим поле в конечном объёме V и зададим условие периодичности поля на границах объёма. При этом компоненты волнового вектора становятся дискретными, можно заменить интегрирование суммированием):
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Введённые коэффициенты аk( ,а*k( будут теми самыми опер-ми уничтож и рожд. Отметим, что при испускании фотона  и переходе (i ((f  выполнено:
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Теперь: взаимодействие атома с излучением (испускание фотона и переход (i ((f) рассматриваем как возмущение, причём пренебрегаем зависимостью вектор-потенциала от расстояния (берём его в нуле)
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Тогда вероятность атомом испустить фотон h(:

[image: image8.png]



Объём сократился! Смысл сомножителя (nk(+1) таков: первое слагаемое описывает индуцированное излучение фотонов (nk( - это число квантов в падающей волне), а единица описывает спонтанное излучение фотона (есть даже в отсутствии поля!). Работает лишь та поляризация, которая лежит в той же плоскости, что и k и rfi.

(2 вектора поляризации соответствуют поперечности электромагнитных волн).
17. Теория упругого рассеяния. Борновское приближение. Парциальное разложение амплитуды рассеяния. 

Рассеяние частиц рассматривается как квантовый переход в состояниях непрерывного спектра: pa ( pb под воздействием оператора возмущения U.

Упругое рассеяние – равенство относительных скоростей частиц до и после столкновения.

Пусть свободная частица движ. вдоль z:  
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 тогда рассеянные частицы будут описываться формулой:  
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 Общий вид волновой функции:  
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Борновское приближение: пусть рассеяние – это малое возмущение: |U|<<h2/(ma2) – где а – это характерная длина потенциала-возмущения. Тогда будем рассчитывать амплитуду рассеяния f(() по формуле:

Если мы будем рассматривать плоские волны, то:

[image: image24.wmf])
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В случае центрального поля U(r):
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Введём безразмерный параметр (=ka:

1) (~1 – медленные частицы, тогда
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2) (>>1 – быстрые частицы – главный вклад дают углы (<1/(, т.е. быстрые частицы рассеиваются в основном вперёд, т.к. интеграл отличен от нуля только в области максимума функции бесселя.

Парциальное разложение амплитуды рассеяния.
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Пусть потенциал обладает сферической симметрией – тогда сохраняется момент импульса – тогда падающую волну можно рассматривать как суперпозицию волн с разным моментом импульса.

Разложим плоскую волну: 

Нулевые гармоники - из-за аксиальной симметрии.

Общий вид решения УШ при больших r: 
[image: image27.wmf])
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где (l – имеет смысл разности фаз (она получается ещё через две такие же кривые формулы, через ВКБ решения в Елютине стр. 175).
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Потребуем, чтобы разность этих двух разложений соответствовала расходящейся волне, и найдём амплитуду рассеяния
18. Основы физики молекул. Адиабатическое приближение. Термы двухатомной молекулы. Типы химической связи.
Гамильтониан для молекулы:   
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Адиабатическое приближение: т.к. масса ядер >> массы электронов, то считаем, что ядра покоятся, все их координаты/заряды – это параметры. 

Приближение самосогласованного поля: каждый электрон движется в усреднённом поле других электронов.

Эти два приближения позволяют нам существенно упростить гамильтониан:
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Далее Ур.Шр. решается с пом. Метода мол. Орбит.
Метод молекулярных орбит:

Будем искать решение одночастичных задач в виде:

[image: image29.wmf]ò
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 где ( - молекулярные орбитали;

( - атомные орбитали (водородоподобные функции);

gi – числа заполнения. 
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Уравнение на коэффициенты Ck:

Hii – кулоновские интегралы

Hij – резонансные интегралы

Sij – интегралы перекрывания

Hii = ( = const,  Hij = ( = const (для соседних электронов, иначе - ноль),  Sij = (ij (т.е. пренебрежение перекрыванием)

Решая систему получаем набор молекулярных энергий {(i}, а также соответствующий каждому значению (i набор {ci1, ci2, ci3, … } – коэффициенты вхождения атомных орб-й в молекулярную орб-ль.

Молекулярные термы. В двухат. мол-лах поле обладает аксиальной симметрией от-но оси, соед. 2 ядра. Термы классифицир. по значениям проекции орбит. мом-та на эту ось: |Λ|=0, 1, 2, (Σ, Π, Δ,...). Терм вырожден 2S+1 раз и еще 2-х-кратно для Λ≠0(по направлению проекции момента). 2S+1Λ, где Λ= Σ, Π, Δ,...

Виды химической связи. Хим. связь – связь атомов, необх. для образов. молекул.
1. ковалентная – хим. связь между атомами, осуществляемая обобщёнными электронами (за счет силы притяж. ядер, возник. благодаря обмену эл-ном) (напр. HCl).

2. ионная связь – связь атомов с незамкнут. внешн. оболочками. Стабильные сост-я мол-лы возникают при равенстве сил отталк-ния при перекрытии оболочек и кулоновских сил притяжения. Образуется ионами щелочных мет-ми(Li, Na, K,..) и галогенов (F, Cl, Br, I,…), напр NaCl.

(3. металлическая связь – проявляется в кристаллах металлов. Решётка из положительных ионов удерживается распределённым электронным газом).
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