Cap.4.Elemente de fizică cuantică
§4.1.Teoria lui Einstein a radiaţiilor electromagnetice

Se consideră dou{ sr{ri cuantificate ale unui aceluia~i microsistem fizic (atom, molecul{, ion, nucleu etc.) : o stare excitat{ (simbol ,,e”) ~i o stare dezexcitat{ (stare fundamental{ sau mai pu`in excitat{, simbol ,,d”). Fie : a) Ne(t) ~i Nd(t) numerele de microsisteme fizice studiate }n acela~i timp, aflate la momentul t }n starea excitat{ ~i, respectiv, }n starea dezexcitat{ ; b) (ed=
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Conform teoriei lui Einstein a radia`iilor electromagnetice, }n prezen`a unui c|mp electromagnetic de mare densitate volumic{ ~i spectral{ (corespunz|nd frecven`ei de rezonan`{) de energie w
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ed), }n afara emisiilor spontane (mereu existente) exist{ dou{ tranzi`ii stimulate (emisie ~i absorb`ie), av|nd intensit{`i propor`ionale cu densitatea volumic{ ~i spectral{ w
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Bde=  
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La echilibrul static, numerele de tranzi`ii din starea excitat{ }n starea dezexcitat{, respectiv }n sens invers, trebuie s{ fie egale :
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Dependen`a de temperatur{ a dublei densit{`i (volumic{ ~i spectral{) de energie corespunz{toare radia`iei termice pot fi deduse plec|nd de la depende`a corespunz{toare debsit{`ii spectrale de emisivitate 
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(T), exprimat{ de legea lui Planck a radia`iilor termice (v. Cap. 2.) : 
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]ntadev{r, contribu`ia unui aceluia~i interval spectral (
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Conform distribu`iilor canonice* (v. [9],p.2-17) :

Pcan(E)=
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c|tul numerelor microsistemelor }n stare excitat{ ~i, respectiv, dezexcitat{ este :
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              Plec|nd de la rela`iile (4.2), (4.4) ~i (4.6) descoperim c{ : 
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              Observ|nd c{ rela`ia (4.7) trebuie satisf{cut{ pentru toate valorile temperaturii, se ob`ine :
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§4.2 Teoria cuantic{ a perturba`iilor dependente de timp


Fie : 
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ecua`ia lui Schrödinger corespunz{toare unei anumite st{ri sta`ionare j (descris{ de func`ia proprie 
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- operatorul de energie corespunz{nd unei perturba`ii dependente de timp**. ]n prezen`a perturba`iei considerate, starea dinamic{ a ansablului de microsisteme studiate va fidescris{ de func`ia proprie :
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Plec|nd de la rela`iile (4.9) – (4.11) se ob`ine : 
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~i }n final :
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Ecua`iile (4.12’) formeaz{ un sistem de ecua`ii diferen`iale ,,}ncruci~ate’’ cu func`iile cj(t). Integrarea acestui sistem necesit{ folosirea metodei de aproxim{ri succesive. @in|nd cont c{ la un moment ini`ial toate microsistemele ansamblilui studiat sunt }n starea i, avem : 
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ob`inem : 
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]nmul`ind ecua`ia (4.13’) prin 
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 este func`ia proprie corespunz|nd st{rii finale) ~i integr|nd }n final peste tot spa`iul de reprezentare, ob`inem :
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unde 
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 este un element al matricii energiei de perturba`ie. ]n continuare ob`inem c{ : 



[image: image64.wmf]fi

f

W

i

dt

dc

¢

-

=

h

)

1

(


(4.14)

~i dup{ integrare : 
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pentru c{ (pentru f(i) : 
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Un studiu matematic detaliat demonstreaz{ c{ aceast{ dezvoltare iterativ{ (de aproxima`ii succesive) este rapid convergent, deci c{ solu`ia exact{ cf(() este :
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Conform principiului superpozi`iei st{rile cuantice (v. Cap 3), probabilitatea corespunz{toare tranzi`iei de la starea i le starea f, dup{ ac`iunea (in timpul () perturba`iei W este : 
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§4.3Reguli de selec`ie corespunz{toare tranzi`iilor cuantice produse de interac`iunile electromagnetice


Rela`ia (4.15) demonstreaz{ c{ expresia general{ a regulii de selec`ie (pentru ca 
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Conform electromagnetismului clasic, expresia energiei corespunz|nd principalelor interac`iuni electromagnetice (dipolare electrice ~i magnetice, respectiv(interac`iunea) quadripolar{ electric{) este : 
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unde : 
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sunt elementele tensorului quadripolar (electric) redus la sistemul studiat.


Consider|nd interac`iunea unei unde electromagnetice : 
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 este de ordin de m{rime al dimensiunilor atomice). Neglij|nd - }n cazul c|mpurilor electrice omogenem – interac`iunea cuadripolar{, ob`inem  :
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  interac`iune und{


 electromagnetic{-


atom (sau molecul{)

rezult{ c{ probabilitatea de tranzi`ie datorit{ interac`iunii undelor undelor electromagnetice cu momentul dipolar electric este - `in|nd cont de expresia (4.15) – aproximativ de 5002=2.5*105 ori mai mare dec|t probabilitatea corespunz|nd interac`iunii cu momentul (dipolar) magnetic al aceluia~i microsistem fizic (atom, molecul{, ion). Se constat{ c{, practic, cea mai important{ regul{ de selec`ie este aceea privind interac`iunea dipolului electric, }n particular condi`ia (4.16), observ{m c{ : 
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Probleme

4.1.Via`a medie corespunz|nd ionilor Cr3+ afla`i }n starea metastabil{ 
[image: image82.wmf]E
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5ms, }n timp ce lungimea de und{ a tranzi`iei din aceast{ stare p|n{ }n starea fundamental{ A((1) (tranzi`ia ,,laser’’) este (21=694,3nm. Calcula`i valorile coeficien`ilor lui Einstein A21 ~i B21 corespunz|nd acestei perechi de nivele.

Solu`ie : Conform defini`iei coeficientului A21,probabilitatea de dezexcitare a st{rii metastabile 2 }n timpul dt este : 
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via`a medie a acestor ioni }n starea metastabil{ va fi :
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]n final, se ob`ine :
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 4.2. Deduce`i valoarea dublri densit{`i (volumic{ ~i spectral{, corespunz{toare lungimii de und{ de ,,rezonan`{’’ (res) de energie a unui c|mp electromagnetic pentru care factorul de calitate al unui laser, definit prin rela`ia : 
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Solu`ie : a) Primul termen al membrului st|ng al expresiei (4.2) : NeAed(t reprezint{ zgomotul, deoarece intensitatea radia`iei spontane nu poate fi modificat{, }n timp ce el doilea termen al aceluia~i termen : 
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Pentru maserul cu amoniac, ob`inem c{ :
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b) pentru laserul cu He-Ne : 
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4.3.Deduce`i expresiile coeficien`ilor lui Einstein Aed ~i Bed }n func`ie de elementul matricei 
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Solu`ie : Conform rela`iei (4.15) avem :
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              Pe de alt{ parte, energia electromagnetic{ ce traverseaz{ elementul de suprafa`a (A }n timpul (  este : 
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              Conform rela`iei lui Parseval :
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         ~i : 
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4.4 Plec|nd de la expresia func`iilor proprii ale unei particule situate }ntr-o groap{ de poten`ial infinit ad|nca, cu o dimensiune (U(x)=0 dac{ x((0,a) ~i U(x)=( dac{                                              x((-(,0)
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Solu`ie : Plec|nd de la expresia general{ a regulii de selec`ie corespunz{toare tranzi`iilor produse de interac`iunea dipolar{ electric{ : 
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              Constat{m c{ 
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              Rezult{ c{ regula de selec`ie corespunz{toare tranzi`iilor }ntre st{rile unei particule aflat{ }ntr-o groap{ de poten`ial infinit ad|nc{, produse de interac`iunea dipolar{ electric{, este ca parit{`ile numerelor cuantice ini`ial ~i final s{ fie diferite : n’-n=2k+1, unde k(Z.

§4.4.Hermiticitatea operatorilor corespunz{tori parametrilor fizici ~i matricile asociate

              Plec|nd de la hermiticitatea matricilor asociate operatorilor corespunz{tori parametrilor fizici (cap. 3) : 
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 ,precum ~i de la expresia (4.20), rela`ia (4.8) : Bde=Bed poate fi ob`inut{ }ntr-o manier{ riguroas{*. 

              @in|nd cont de importan`a considerabil{ a propriat{`ilor de hermiticitate a operatorilor fizici ~i a matricilor lor asociate, vom trata aici aceste probleme mai detaliat ca }n capitolul 3.  

              Prin defini`ie, un operator hermitic 
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~i }n particular (pentru st{rile cuantice ,,pure’’) :
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rezult{ c{ matricile asociate operatorilor hermitici au propriatatea : 
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deci ~i ele sunt hermitice.

              Fie 
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dar , plec|nd de la egalitatea (4.22), constat{m c{ : 
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, deci elementele diagonalei matricii asociate unui operator hermitic 
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              @in|nd cot de rela`iile (4.23) ~i (4.24), rezult{ c{ valorile proprii ale operatorilor hermitica sunt reale. Vaz}nd c{ valorile proprii ale parametrilor fizici sunt reale, constat{m c{ operatorii ~i matricile asociate parametrilor fizici sunt hermitice. 

§4.5.Ecua`ia de evolu`ie( }n timp) a valorii medii a unui parametru fizic

Conform principiului superpozi`iei, valoarea madie a unui parametru O este dat{ - }n fiecare moment – de expresia :
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unde, 
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              Pe de alt{ parte, plec|nd de la ecua`ia Schrödiger : 
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folosid de asemanea expresia (4.25), precum ~i proorietatea hermicit{`ii operatorului 
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              Diferen`a 
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se nume~te comutatorul cuantic al operatorilor 
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              Rela`ia (4.28) – exprim|nd vari`ia }n timp a distribu`iei statistice (cuantice) a valorilor proprii ale parametrului O – este numit{ de asemenea ecua`ia cuantic{ de evolu`ie (a valorilor medii) a unui parametru fizic.*
              Prin compara`ie cu ecua`ia clasic{ de evolu`ie a aceluia~i parametru : 
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se constat{ c{ - }n ecua`ia cuantic{ de evolu`ie (4.28) – valorile individuale (clasice) ale parametrului O, 
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              ]n final, se ob`ine c{ valorile medii ale parametrului O av|nd operatorul 
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. Prin analogie cu mecanica analitic{ clasic{, un parametru (m{rime) fizic av|nd aceste propriet{`i se nume~te constant{ de mi~care.

§4.6.Rela`iile de incertidune Heisenberg

              Cunsc|nd c{ problema privind posibilitatea (sau imposibilitatea) determin{rii simultane – cu o precizie nelimitat{ - a valorilor (individuale)  a dou{ m{rimi fizice este prezentat{ (de asemenea) }n fizica clasic{.

              De exemplu, valorile tensiunii la bornele unui rezistor ~i a intensit{`ii curentului prin acela~i rezistor pot fi determinate simultan cu ajutorul montajelor reproduse }n figura 4.2.
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              ]n principiu, erorile ce intervin }n m{sur{torile simultane efectuate cu ajutorul acestor montaje : eroare privind valoarea intensit{`ii curentului prin rezistor (datorat{ prezen`ei volmetrului, legat la bornele rezistorului, v.fig.4.2.a), respectiv, eroarea privind valoarea tensiunii la bornele rezistorului  (datorat{ prezen`ei ampermetrului, legat }ntre rezistor ~i a doua born{ a voltmetrului, v.fig.4.2.b) pot fi eliminate – teoretic }n totalitate – cunosc|nd valorile ,,exacte’’ ale rezisten`elor interne ale aparatelor de m{sur{. ]n concluzie, determinarea simultan{ - cu o precizie nelimitat{ - a valorilor individuale a unei perechi arbitrare de m{rimi fizice este teoretic posibil{ din punct de vedere al fizicii clasice. 

              ]nainte de a studia }n continuare problema cuantic{ corespondent{, s{ consider{m o pereche oarecare de parametri fizici, A ~i B – anumitele valori proprii a acestor parametri, <A> ~i <B>  valorile medii ale parametrilor considera`i, F=A-<A> ~i G=B-<B> erorile corespunz{toare valorilor proprii A ~i B, 
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              @in}nd cont c{ operatorii 
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              Conform principiului superpozi`iei, p{tratele abaterilor p{tratice (erori aparente p{tratice medii) ale parametrilor A ~i B sunt : 
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@in|nd cont de faptul c{ comutatorii cuantici ai operatorilor 
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], rela`ia (4.30) devine : 
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              Observ|nd c{ inegalitatea (4.30’) trebuie satisf{cut{ pentru toate valorile reale ale parametrului (, trebuie s{ avem :
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              Dac{ produsul 
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 este un num{r real (poziriv, nul sau negativ), condi`ia (4.32) devine* : 
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              ]n final, admi`}nd c{ coresponden`a (4.29) comutator cuantic – paranteza Poisson este valabil{ pentru toate perechile de parametri fizici (v. prob. rez.) : 
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 expresia general{ a rela`iei de incertitudine a lui Heisenberg (4.32’) ia forma :
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              Situa`ii particulare

              1.Dac{ comutatorul cuantic 
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 al operatorilor asocia`i a doi parametri A ~i B este nul (deci, ace~ti operatori sunt comutativi) rela`ia de incertitudine (4.32’) ia o form{ banal{ : 
[image: image187.wmf]0

³

B

A

s

s

. Rezult{ c{ putem determina simultan - }n orincipiu, cu o precizie nelimitat{ - valorile (proprii) ale celor doi parametri av|nd operatorii asocia`i comutativi * (ceea ce este echivalent cu o valoare nul{ a parantezei Poisson corespunz{toare). Aceast{ situa`ie este echivalent{ cu cea }nt|lnit{ }n fizica clasic{ (teoretic nu exist{ rela`ii de incertitudine pentru perechile de parametri A ~i B av|n doperatorii asocia`i comutativi).

              2. Dac{ comutatorul cuantic 
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 al operatorilor asocia`i a doi paramatri A ~i B este diferit de 0 (zero), deteminarea simultan{, cu o precizie nelimitat{ a valorilor proprii a acestor parametri nu esre posibil{. Este }ntradev{r cazul de aplicare a rela`iilor de incertitudine Heisenberg.

a) Consider|nd, }n particular, cazul perechilor de parametri fizici canonici conjuga`i (coordonate generalizate ~i momentele lor conjugate Lagrange : 
[image: image189.wmf]i

i

q

L

p

&

¶

¶

=

) : 
[image: image190.wmf]{

}

1

B

A,

=

. Conform rela`iei de incertitudine (4.32’’), ob`inem : 
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              Principalele tipuri de de perchi de parametri fizici canonici conjuga`i sunt : 

              a’) fiecare coordonat{ ~i momentele ei asociate (componenta corespunz{toare cantit{`ii de mi~care), }n particular : x ~i px (sau y ~i py, z ~i pz); Plec|nd de la rela`ia (4.33), ob`inem rela`ia de incertitudine Heisenberg clasic{ :
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              a’’) unghiul sferic (  (av|nd caracterul ,,longitudinii geografice’’) ~i momentul asociat (componenta z a momentului cinetic orbital, lz) ; rela`ia (4.33) ia forma :
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b) O situa`ie special{ corespunde perechii timp – energie total{. ]nainte de a deduce o 
rela`ie de incertitudine similar{, de tipul timp – energie total{, s{ consider{m un parametru A care nu depinde explicit de timp  : 
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. Pentru acest parametru, rela`ia (4.28) devine  :  
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Introduc|nd aceast{ rela`ie }n expresia general{ a rela`iilor de incertitudine Heisenberg, ob`inem : 
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~i, }n continuare : 
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              Fie : 
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timpul caracteristic evolu`iei distribu`iei statistice a valorilor proprii a unui parametru A, egal cu timpul necesar pentru ca valoarea medie <A> s{ fie deplasat{ cu o cantitate egal{ cu abaterea p{tratic{ A a acestui parametru; }n final, ob`inem c{ : 
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expresia similar{* celei corespunz{toare perechii de coordonate generalizate – momente conjugate Lagrange.

c) Observ|nd c{ operatorii 
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 asocia`i componentelor momentului cinetic orbital se
 supun rela`iilor (v.prob.rez.) :
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constat{m c{ : 
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deci determinarea simultan{ - cu o precizie nelimitat{ - a celor dou{ componente ale momentului cinetic orbital nu este posibil{.**
              @in|nd cont c{ comutatorii cuantici ai valorilor medii sunt nuli : 
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, rela`iile de incertitudine nu limiteaz{ posibilitatea determin{rii simultane (cu precizia dorit{) a parametrilor statistici (valori medii, abateri p{tratice etc.). 

              ]n concluzie, trebuie s{ subliniem c{ - fiind cunoscut{ importan`a principiului rela`iilor de incertitudine Heisenberg, care delimiteaz{ (din punct de vedere metrologic ~i chiar din punct de vedere gnoseologic : determinismul statistic }nlocuie~te determinismul clasic (valorile individuale)) fizica cuantic{ }n raport cu fizica clasic{ - aceste rezultate sunt numite (deseori de autori reputa`i) principiul de incertitudine Heisenberg.
Fig.4.1. 
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* Datorit{ folosirii distribu`iei clasice a lui Boltzmann (ecchivalent{ rela`iei(4.6)), teoria lui Einstein a radia`iilor electromagnetice nu este o teorie cuantic{ riguroas{ (se spune c{ este o teorie semi-clasic{).


** ]n particular, interac`iunea - }tr-un anumit unterval de timp (0,() – a unui sistem fizic cu un c|mp electromagnetic omogen, exprimat prin energia de interac`iune : � EMBED Equation.3  ���, reprezint{ o perturba`ie.


* Invers, egalit{`ile (4.8) ~i (4.20) implic{ : � EMBED Equation.3  ���, in timp ce expresia elementului matricii energiei de interac`iune a unui c|mp electric omogen cu momentul dipolar electric al unui microsistem fizic : � EMBED Equation.3  ��� (v. prob. 4.4) sugereaz{ rela`ia : � EMBED Equation.3  ���, deci hernitica matricii � EMBED Equation.3  ��� (~i a operatorului � EMBED Equation.3  ���). Trebuie s{ subliniem aici din nou importan`a metodei inductive }n fizic{.


Prin analogie cu ecua`ia Heisenberg a evolu`iei unui parametru fizic : 


� EMBED Equation.3  ��� ;	 (4.28")


rela`ia (4.28) este numit{ uneori ecua`ia Heisenberg (cuantic{) de evolu`ie a unui parametru fizic.


O demonstra`ie diferit{ de rela`iile de incertitudine Heinsenberg folose~te inegalitatea lui Schwartz pentru vectorii � EMBED Equation.3  ���  � EMBED Equation.3  ���, }n particular :


� EMBED Equation.3  ���	.				(4.33)








* ]n particular, parametrii fizici (energie de mi~care relativ{, modul ~i componenta z a momentului cinetic orbital, componenta z a momentului cinetic intrinsec (de spin)) caracteriza`i de numerele cuantice specificate la o aceia~i stare cuantic{ a unui microsistem fizic (atom, molecul{ etc.) au comutatori cuantici comutativi. (v.cap.5.)


* Evident, dac{ sistemul studiat este }ntr-o stare sta`ionar{, avem : � EMBED Equation.3  ���,deci A este infinit ~i E =0,deci energia total{ poate fi determinat{ (}n aceast{ situa`ie) cu o precizie (teoretic) nelimitat{.


** Din aceast{ cauz{, ansamblul de numere cuantice ce caracterizeaz{ starea cuantic{ a unui microsistem (atom, molecul{ etc.) con`ine un singur num{r cuantic magnetic azimutal.
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