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ВВЕДЕНИЕ


«Если в результате какой-то мировой катастрофы все накопленные научные знания оказались бы уничтоженными и к грядущим поколениям живых существ  перешла бы только одна фраза, то какое утверждение, составленное из наименьшего количества слов, принесло бы  наибольшую информацию? Я считаю, что это - атомная гипотеза (можно назвать ее не гипотезой, а фактом, но это ничего не меняет): Все тела состоят из атомов – маленьких телец, которые находятся в беспрерывном движении и притягиваются на небольших расстояниях, но отталкиваются, если одно из них плотнее прижать к другому.


В одной этой фразе, как вы убедитесь, содержится невероятное количество информации о мире, стоит лишь приложить к ней  немного воображения и чуть соображения».


Р. Фейнман

Данный курс лекций – иллюстрация того, как «немного воображения и чуть соображения» ученых привели к созданию теории твердого тела, базирующейся на законах взаимодействия движущихся атомов, и как взаимодействующие атомы с их специфическими характеристиками образуют физические свойства конденсированного состояния. Этот материал рекомендуется студентам технических университетов, и в первую очередь студентам БГУИР, где физика является базовой дисциплиной. Особое внимание в лекциях уделяется главной задаче теории твердого тела: связать поведение взаимодействующих атомов на микроуровне с макроскопическими свойствами твердых тел.


Первоочередной задачей было представить  наиболее значимые лекции по нерелятивистской квантовой механике и статистической физике. Здесь всегда возникают трудности, так как весьма непросто изложить основы этих областей физики в течение одного семестра, когда надо остановиться  не только на формальной схеме теории, но и  ее применении в различных областях науки и техники. Упрощения, иногда дающие возможность зримо, «на пальцах» изложить некоторые положения квантовой механики, в данном случае неприемлемы, так как выпускники нашего университета в своей практике будут иметь дело с приборами и устройствами, работающими на квантово-механических принципах. 


Тем более, что в современной, бурно развивающейся информатике грядет эра квантовых  компьютеров, и постепенно цивилизация переходит  на технические устройства, в которых  «строительным кирпичиком» является  небольшая группа атомов, а то и сам атом (наноэлектроника). Здесь без знания принципов  квантовой теории просто не обойтись. Кроме того, квантовая теория дает наиболее общий взгляд  на устройство всего мироздания, и законы классической  физики можно рассматриать как частные случаи или приближения этой теории.


В раздел, посвященный статистической физике,  впервые введена лекция по основным идеям, составляющим суть современной теории критических явлений.


В этих лекциях, выражаясь словами Р. Фейнмана, «…я буду рассказывать,  как устроена Природа, но если вам не нравится, как она устроена, это будет мешать  вашему пониманию. Физики научились решать эту проблему: они поняли, что нравится им теория или нет – неважно. Важно другое – дает ли теория предсказания, которые  согласуются с экспериментом... Тут не  имеет значения, хороша ли теория с философской точки зрения, легка ли для понимания, безупречна ли с точки зрения здравого смысла …»


Я благодарен Ю.И. Савиловой за внимательное прочтение текста лекций и полезные дискуссии, что привело к существенной переработке отдельных разделов. 


Часть I 


КВАНТОВАЯ МЕХАНИКА


И СТАТИСТИЧЕСКАЯ ФИЗИКА

КВАНТОВАЯ МЕХАНИКА


1. Предпосылки создания новой  теории микромира


То, что человечество узнало о законах природы до ХХ века, носит название классической физики. Она дает  количественное описание природы на макроскопическом уровне, когда микроструктуру материи можно не учитывать. В классической физике материя представлена двумя не связанными между собой формами: веществом, состоящим из дискретных частиц, описываемых уравнениями Ньютона, и непрерывным электромагнитным излучением, описываемым уравнениями Максвелла. Единое описание природы, согласованное с универсальным принципом атомизма на микроуровне и вместе с тем приводящее к  качественно различным макроскопическим формам материи, было достигнуто в рамках квантовой физики – одного из величайших достижений человеческого разума  в ХХ веке. Создание квантовой механики началось с решения двух проблем: построения теории равновесного теплового излучения абсолютно черного тела и интерпретации  линейчатых спектров излучения атомов. 


Согласно законам классической статистической физики, во всякой системе, находящейся в состоянии  термодинамического равновесия, энергия распределяется равномерно по всем степеням свободы. Поскольку у электромагнитного поля число степеней свободы бесконечно велико, то отсюда следовал парадоксальный и не соответствующий экспериментам вывод, что система частиц  (имеющая всегда конечное число степеней свободы) не может находиться в равновесии с электромагнитным полем. 


С другой стороны, очевидно, что равновесие между излучением и веществом должно быть естественным фактом, так как установлено, что при повышении температуры интенсивность излучения растет. Если, например, равновесие нарушено и тело излучает энергии больше, чем поглощает, то это приводит к понижению температуры тела (внутренняя энергия уменьшается). Понижение температуры прекратится в тот момент, когда излучаемая и поглощаемая  энергии будут равны. И, наоборот, если тело излучает энергии меньше, чем поглощает, то  за счет большой поглощаемой энергии его температура будет возрастать. Повышение температуры прекратится, когда опять же излучаемая и поглощаемая энергии сравняются. Для анализа этой проблемы и рассмотрения истории ее решения введем соответствующие энергетические характеристики поля, излучаемого веществом.


Излучательную способность тела  
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 определим следующим образом:
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 ( поток энергии, испускаемый единицей поверхности тела в интервале частот 
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Энергетическая светимость 
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,  представляющая собой поток энергии, испускаемый единицей поверхности излучающего тела по всем направлениям, в свою очередь может быть определена формулой
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Поглощательная способность тела 
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где 
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 ( поток электромагнитной энергии, падающий на элементарную площадку;  
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 ( часть этого потока, поглощенная телом. Здесь опять же речь идет о потоках электромагнитных волн, частота которых лежит в интервале от 
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Если тело полностью поглощает всю падающую на него энергию,  то оно называется абсолютно черным. В этом случае 
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, то тело называется серым. Кирхгофом был  получен закон, устанавливающий связь между излучательной и поглощательной  способностями тела:
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где функция 

[image: image16.wmf])


,


(


T


w


j


 не зависит  от природы тела и является универсальной функцией частоты и температуры.


Для абсолютно черного тела 
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 справедлив закон Стефана ( Больцмана:


                                   

[image: image18.wmf]ò


=


=


¢


¥


0


4


)


,


(


T


d


T


R


T


s


w


w


j


,                                            (5)


где коэффициент 
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 называется постоянной Стефана ( Больцмана, численное значение которой равно 
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. Для удобства рассуждений введем плотность энергии излучения 
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где с ( скорость света.


Экспериментальная зависимость  
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 от частоты приведена на рис.1.
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Однако совершенно непростым оказалось теоретически оценить поведение спектральной плотности энергии в зависимости от частоты. Первую попытку в этом направлении в 1893 г. предпринял В. Вин. Он показал, что равновесную спектральную плотность энергии излучения можно представить следующий функцией:
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где 
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 ( функция частоты и температуры.


Из этой формулы следует так называемый  закон смещения Вина:
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где 
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 ( длина волны, на которую приходится максимум спектральной плотности излучения, 
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Таким образом, при увеличении температуры максимум спектральной плотности энергии излучения сдвигается в сторону более коротких волн (или в более высокочастотную область спектра). Исходя из теоремы о равновесном распределении энергии по степеням свободы в системе стоячих электромагнитных волн в замкнутом объеме, Рэлей и Джинс получили явное выражение для 
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где 
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(9) хорошо согласуется с экспериментом. Однако при высоких частотах наблюдается существенное различие в поведении экспериментальной и теоретической зависимостей (см. рис.1). Действительно, согласно закону Рэлея(Джинса при 
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 становится бесконечной. В эксперименте же спектральная плотность энергии излучения достигает максимума при 
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, а затем начинает убывать, стремясь на бесконечности к нулю. Такая парадоксальная  ситуация получила название «ультрафиолетовой  катастрофы».


Правильный вид функции 
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, полностью совпадающей с экспериментом, в 1900 г. получил М. Планк. Размышляя над проблемой «состыковки» степеней свободы твердого тела  и электромагнитного поля, этим телом излучаемого, Планк взял за основу  подход Рэлея и Джинса в модельном представлении волн в замкнутом объеме. Однако в качестве средней энергии колебания вместо  классического значения 
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 он предложил нечто совсем  неслыханное и трудно представимое. Ему слово (14.12.1900 г.): «Рассмотрим распределение энергии 
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 между 
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 осцилляторами с частотой 
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. Если считать, что 
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 можно делить беспредельно, то возможно бесконечное число распределений (и тогда возникает проблема, обозначенная в начале этого раздела ( Н.К.). Мы полагаем однако ( и это существенный момент всех наших вычислений, ( что 
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 состоит из вполне определенного числа конечных равных частей. Мы используем мировую константу 
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 (в настоящее время принято значение 
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 ( Н.К.). Эта константа, умноженная  на обычную частоту осциллятора 
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, дает элемент энергии в эргах …»


Как всегда, исключительно ясно, последовательно и детально новую, еще не сформировавшуюся теорию анализирует А. Эйнштейн (речь, произнесенная на 81-м собрании общества немецких естествоиспытателей в Зальцбурге, 1909 г.): «… Так как я не могу предполагать эту теорию общеизвестной, я хочу в краткой форме сообщить самые необходимые сведения о ней.


Внутри полости с температурой 
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 находится излучение определенного, не зависимого от природы тела состава. В единице объема полости находится количество излучения 
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, частота которого лежит между 

[image: image55.wmf]n


 и 

[image: image56.wmf]n


n


d


+


. Задача  заключается в том, чтобы найти 
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 как функцию 
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 и 
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. Если  в полости находится электрический резонатор  с собственной частотой 
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 и незначительным затуханием, то электромагнитная теория излучения позволяет вычислить среднюю по времени энергию 
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 резонатора как функцию
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. Благодаря этому задача сводится к определению 
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 как функции температуры. Но последняя задача, в свою очередь, сводится к следующей. Пусть в полости находится очень много 

[image: image64.wmf]N


 резонаторов с частотой 
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. Как зависит энтропия этой системы резонаторов от ее энергии?


Чтобы решить этот вопрос, Планк применяет общее соотношение между энтропией и вероятностью состояния, выведенное Больцманом в его исследованиях по теории газов. В общем случае энтропия равна 
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 ( универсальная постоянная и  
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 ( вероятность рассматриваемого состояния. Эта вероятность измеряется числом комплексий, т.е. числом, которое указывает, каким количеством различных способов можно реализовать рассматриваемое состояние. В случае упомянутой выше постановки вопроса состояние системы резонаторов определяется ее полной энергией, так что  интересующий нас вопрос гласит: сколько разных способов распределения энергии между 
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 резонаторами при заданной полной энергии может существовать? Чтобы найти это число, Планк делит полную энергию на равные порции величиной 
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. Комплексия определяется тем, что указывается, сколько порций 
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 приходится на каждый резонатор. Затем определяется количество таких распределений, дающих заданную полную энергию, и приравнивается 
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.  Затем из закона смещения Вина, выводимого термодинамическим путем, Планк заключает, что необходимо положить 
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 означает число, независимое от 
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. Таким способом он находит свою формулу излучения, подтвержденную всеми выполненными до сих пор опытами.


Теория Планка ведет к следующему предположению. Если излучающий резонатор в самом деле может иметь только значения энергии, кратные 
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,  то напрашивается предположение, что излучение испускается и поглощается вообще только квантами с такой энергией».


В своей Нобелевской речи, произнесенной в Стокгольме 11 декабря 1911 г. В. Вин подчеркивал: «… Планку принадлежит заслуга введения в теорию новых гипотез, которые дают нам возможность избежать  необходимости признания закона Рэлея (имеется в виду закон Рэлея(Джинса ( Н.К.). Последний для длинных волн, несомненно, верен, и правильная формула излучения должна, во всяком случае,  иметь такую форму, чтобы для длинных волн она переходила в формулу Рэлея, а для коротких ( в данный мною закон. Планк поэтому сохраняет в качестве исходной точки распределение энергии по степеням свободы системы. Но он подвергает это распределение энергии одному ограничению, вводя знаменитую гипотезу об элементах энергии: по этой гипотезе энергия не обладает неограниченною делимостью, а может распределяться лишь в некоторых далее неделимых количествах».


Итак, «Планк ввел понятие гармонического осциллятора с частотой 
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 для представления собственного колебания, или моды, электромагнитного поля с частотой 
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 в полости. Осциллятор следует ассоциировать с электромагнитным полем, а не со стенками полости»  (Ч.Киттель).


Мы не будем обсуждать здесь правомочность введения М. Планком термодинамической температуры для описания статистического распределения по энергиям совокупности мод электромагнитных колебаний.


Как следует из вышеприведенных цитат, энергия такого осциллятора (находящегося внутри полости) определяется  целым числом 
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 ( квант энергии.


Запишем в общем виде выражение для спектральной плотности энергии теплового излучения:
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где 
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 ( плотность числа осцилляторов в замкнутом объеме, 
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 ( средняя энергия осциллятора. Величину 
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  можно определить из тех соображений, что число колебаний в интервале 
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 и, кроме того, существуют два независимых колебания, различающиеся поляризацией. Исходя из этого получено
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Тогда выражение для 
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 перепишем следующим образом:
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Если среднюю энергию осциллятора 
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 определить с точки зрения классической статистической физики (а она равна 
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), то из (13) получим закон Рэлея ( Джинса. Среднюю энергию такого осциллятора определим с учетом того, что в равновесном состоянии распределение мод колебаний (осцилляторов) по значениям энергии подчиняется закону Больцмана. И  тогда вероятность 
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 того, что энергия осциллятора имеет значение 
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Среднее значение 
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 определим по известной формуле теории вероятностей
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Подставляя в (15) выражение (10) и  (14) получим


                                                    

[image: image103.wmf]1


-


=


T


k


Б


e


E


w


w


h


h


.                                                   (16)


В конечном итоге с учетом (16) спектральная плотность энергии равновесного теплового излучения (13) запишется в виде следующей формулы:
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Это выражение называется законом Планка для равновесного теплового излучения.


При малых частотах,  когда 
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, закон Планка (17) переходит в закон Рэлея ( Джинса (9). При  больших частотах, когда 
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что хорошо согласуется с экспериментом.


Кроме того, из формулы Планка следуют закон  Стефана ( Больцмана, закон смещения Вина, а также определяется постоянная Стефана ( Больцмана.


Введение М. Планком кванта энергии 
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 и следующая из этого дискретность уровней энергии осциллятора было революционным шагом в физике. «И я думаю, – писал впоследствии М. Планк, – что не слишком далеко захожу, утверждая, что этой гипотезой  заложен фундамент для новой теории, которой суждено пролить новый свет на частности процессов в мире молекул». Не «частности  процессов в мире молекул» осветила великая идея М. Планка, ( она дала людям совершенно новое видение устройства материального мира и явилась  базой для нового витка развития цивилизации.


Проблема интерпретации линейчатых спектров восходит к 1885 г., когда Бальмер показал, что длины волн 
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 известных в то время спектральных линий атомарного водорода могут быть представлены формулой
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где 

[image: image112.wmf]B


 – некоторая постоянная.


Позднее Ридберг перезаписал эту закономерность в следующем виде:
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Обозначая через 
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 обратную длину волны 
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, связанную с частотой 
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 через скорость света 
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или
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Ритцем было показано, что не только серия Бальмера, но и другие серии спектральных линий атомного водорода могут быть представлены общей формулой
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 –  называется термом. Эта формула записывается еще в следующем виде:
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 и 
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 называются постоянными  Ридберга, 
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Серии образуются в соответствии с (23), (24) следующим образом (табл.1):


Таблица 1


		               Серия
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		Лаймана

		1

		2, 3, …



		Бальмера

		2

		3, 4, …



		Ритца ( Пашена

		3

		4, 5, …



		Брэккета

		4

		5, 6, …



		Пфунда

		5

		6, 7, …



		Хэмфри

		6

		7,8, …





Формула (24) выражает закон, называемый комбинационным принципом. Он находится в резком противоречии с основными положениями  классической механики и электродинамики. Действительно, движущийся вокруг ядра электрон, имея нормальное ускорение 
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, должен терять на излучение энергию 
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где 

[image: image133.wmf]e


 – заряд электрона; 

[image: image134.wmf]o
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 – электрическая постоянная (не путать с квантом энергии в формуле (10)). В результате таких потерь энергии электрон обязан за очень малое время упасть на ядро, чего на самом деле не наблюдается. Строгое решение этой проблемы было найдено  в рамках квантовой теории на базе  уравнения Шредингера.


XVIII и XIX вв.  были ознаменованы триумфальными взлетами волновой теории света. Разнообразные явления интерференции и дифракции могли быть объяснены только на основе волнового подхода и гипотеза Ньютона (который «гипотез не измышлял») о корпускулярной природе света была надолго забыта. И только в 1905 г. для объяснения явления фотоэффекта пришлось вновь обратиться к ньютоновской идее.  Как известно, фотоэффект (внешний) заключается в испускании рядом веществ электронов при воздействии света, падающего  на поверхность. Наблюдающиеся закономерности этого физического явления в принципе не могут быть объяснены  с точки зрения волновой теории света. При составлении закона сохранения энергии для фотоэффекта А. Эйнштейн предположил, что свет поглощается и излучается квантами 

[image: image135.wmf]w


h


. При этом смысл квантовой теории света состоит не в том, что распространяющийся световой поток надо рассматривать как рой частиц, каждая из которых имеет энергию 
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 и импульс 
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, а  в том, что обмен энергией и импульсом между веществом и светом является процессом генерации и поглощения квантов света. В случае фотоэффекта энергия поглощенного веществом кванта света 
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 идет на совершение работы выхода 
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 электрона из вещества и сообщение ему  кинетической энергии 
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 В 1922 г. А. Комптон, рассматривая рассеяние рентгеновского излучения на электронах, для интерпретации  результатов эксперимента предположил, что квант излучения рассеивается на электроне целиком, как в случае столкновения двух бильярдных шаров. Рассеяние рентгеновских лучей осуществляли в веществах, где электроны слабо связаны с ядром (парафин, графит). В этом случае при большой энергии кванта рентгеновского излучения по крайней мере для внешних электронов их энергией связи можно пренебречь и рассматривать как  свободные покоящиеся частицы.


Для такой системы можно записать:
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где 
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– соответственно импульсы кванта излучения и электрона; 
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– соответствующие энергии. Величины без штрихов  характеризуют систему до столкновения, штрихованные, соответственно, после столкновения.


Решая совместно уравнения (27) и (28) с учетом релятивистских эффектов, А. Комптон получил, что при рассеянии рентгеновского излучения на электроне происходит изменение длины волны 
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 – угол между импульсом исходного и рассеянного кванта. Эти опыты являются прямым подтверждением наличия у кванта рентгеновского излучения импульса 
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 ( единичный вектор, направление которого совпадает с направлением движения кванта.


Однако как совместить корпускулярные представления о свете с волновым характером его распространения, которое особенно ярко проявляется при интерференции и дифракции? Так как волновой подход не позволяет описать корпускулярные свойства света, а описание движения фотона как частицы не может использоваться для рассмотрения интерференции и дифракции, в фундамент новой теории необходимо положить качественно иные понятия и  категории, на базе которых возможна непротиворечивая интерпретация результатов экспериментов. «И если эти понятия покажутся непривычными, а в некоторых случаях даже абсурдными, то это никоим образом не должно смущать нас. Главное, чтобы  предсказания теории совпадали с экспериментом. Ведь не смущает же нас такое понятие, как плотность населения в стране, равная, например, 29,3 человека на квадратный километр. Мы не сможем вразумительно объяснить, что такое 29,3 человека, находящиеся на этом  квадратном километре, так как физического смысла эта величина не имеет. Но главное то, что величина 29,3, умноженная на площадь всей территории, позволяет получить количество людей, проживающих в этой стране, что имеет вполне определенный физический смысл» (Р. Фейнман). И таких примеров можно привести  достаточно много.


Корпускулярно-волновая природа света была  не единственным  сюрпризом, который природа преподнесла человеку. Еще более серьезная проблема обозначилась при описании движения микрочастиц. Понятие частицы считалось незыблемым и потому проблемы с описанием ее движения оказались более чем странными и неожиданными. Движение частиц и их систем в классической физике, как известно, описывается законом Ньютона:
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где 
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 – силы, действующие на тело; 
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Решая это дифференциальное уравнение, мы получим, в частности, траекторию движения частицы, т.е. последовательность точек, проходимых при движении. Однако такой подход оказался не универсальным и эксперименты показывают, что при уменьшении размеров движущейся частицы ей нельзя приписать определенное положение в пространстве.   Рассмотрим   в   связи   с  этим движение микрочастиц через две близко расположенные щели в экране и проанализируем их дальнейшее поведение (рис. 2).
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Пусть, например, электроны испускаются источником 
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 и после прохождения двух, имеющихся в экране щелей 
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, поглощаются фотопластинкой 
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. Было обнаружено, что в результате поглощения большого числа частиц на пластинке 
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 возникает дифракционная картина 1, совершенно не похожая на картину 2, которая возникает на фотопластинке, когда    сначала    закрывают    щель   
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Уменьшая должным образом интенсивность источника, можно убедиться, что дифракционные полосы образуются в результате последовательных ударов отдельных частиц, каждая из которых поглощается  в определенной точке пластинки 
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. Кроме того, оказывается, что уменьшение интенсивности источника не изменяет характера дифракционной картины, поэтому исключается влияние частицы, проходящей через одну щель, на частицу, проходящую через вторую щель.


Если бы частицы представляли собой движущиеся точки, каждая из которых  должна пройти либо через щель 
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, либо через щель 
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 (но не через обе щели сразу), то тогда дифракционная картина,  возникающая при прохождении равного числа частиц через каждую из щелей, не зависела бы от того, открыта или закрыта в это время другая щель. Следовательно, когда открыты обе щели, мы должны исключить возможность того, что  частица, проходя сквозь экран, обладает определенным положением (либо 
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, либо 

[image: image171.wmf]B


). С другой стороны, очевидно, что каждая частица попадает в определенную точку пластинки 
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. Таким образом, мы можем лишь заключить, что частица не имеет определенного положения, за исключением тех мест, где расположены экспериментальные устройства для ее регистрации. Отсюда следует, что прохождение частицы сквозь щели 
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 экрана есть волновой процесс. В этой связи мы не в состоянии даже предсказать, через какую именно щель проходит данная частица, так как в месте расположения экрана она не имеет определенного положения. Конечно, если передвинуть пластинку непосредственно к экрану, то можно экспериментально убедиться в том, что данная частица прошла через эту, а не через другую щель. Однако это изменит наше экспериментальное устройство и воспрепятствует наблюдению дифракционных полос, т.е. разрушит само явление дифракции.


Такое поведение микрочастиц во всех  тонкостях аналогично дифракции волн на щелях, и в связи с этим Луи де Бройль в 1923 г., основываясь на единстве  природы в микромире, предложил рассматривать движущуюся микрочастицу как некую волну 
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, распространяющуюся в пространстве и ведущую себя в соответствии с таким (волновым) статусом:
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где 
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 – некоторая комплексная постоянная;
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где 
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 – частота волны де Бройля; 
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 – волновое число; 
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 – энергия частицы; 
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 – ее импульс; 
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 – длина волны де Бройля.


Формулы (32) представляют собой связь между волновыми 
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 и корпускулярными 
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 характеристиками процесса распространения частицы.


Революционная гипотеза де Бройля в скором времени (1927 г.) была блестяще подтверждена в многочисленных экспериментах по дифракции микрочастиц  (электронов, атомов, молекул) Дэвиссоном, Джермером, Тартаковским, Томсоном, Штерном, Эстерманом и др. Однако проблема корпускулярно-волнового дуализма оказалась весьма необычной для традиционного восприятия.


Для выяснения более глубоких закономерностей, связанных с волновой природой микрочастиц, А.Д. Суханов предлагает провести более подробное сопоставление опытов по дифракции с одиночными электронами и с потоком «одинаковых» электронов: «До сих пор мы сравнивали лишь вероятности прохождения одиночных электронов через различные щели в целом, по существу не вдаваясь в детали их распределения по экрану. Этого оказалось достаточно, чтобы  убедиться в том, что способностью к интерференции обладает даже одиночный электрон. Вместе с тем,  очевидно, что сам по себе одиночный электрон не в состоянии дать на экране целостную дифракционную  картину, ибо, согласно принципу атомизма, он всегда регистрируется локально. Однако при длительном наблюдении обнаруживается полное соответствие между распределением вероятностей попадания на  экран одиночных электронов и  распределением чисел попавших на экран электронов в потоке «одинаковых» электронов. Подобное соответствие, разумеется, не случайно. Здесь заключена глубокая физическая идея, которую мы раньше не подчеркивали. Волновыми свойствами обладает каждый электрон, но эти свойства потому и  носят вероятностный характер, что они отражают его принадлежность  к совокупности (ансамблю) «одинаковых» электронов. Поэтому  для   более наглядного проявления  волновых  свойств одиночного электрона необходимо проводить наблюдения над всем  ансамблем. Тем самым волны де Бройля одновременно являются характеристикой и одиночного электрона, и ансамбля «одинаковых» электронов.  В  опытах  по  дифракции  наша уверенность в «одинаковости» всех одиночных электронов была основана на том, что эти электроны специально отбирались или «приготавливались» к измерению. Практически это делалось  с помощью  макроскопического устройства, выделявшего электроны с одинаковыми физическими характеристиками 
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. После такого отбора каждый одиночный электрон способен  проявить на опыте лишь те свойства, которыми он  потенциально обладает как член определенным образом приготовленного ансамбля «одинаковых» электронов».


Задачей номер один теперь стало создание физико-математического формализма, с помощью которого оказалось бы возможным описание столь необычного поведения микрочастиц. Нам нужно  вывести уравнение, дополнив которое начальными и  граничными условиями для волновой функции 
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, мы могли бы получить развитие физического состояния микрообъекта в пространстве  и времени.


2. Уравнение Шредингера


Есть ли другой способ описания движения частицы  в пространстве, отличный от (30)? Рассмотрим ансамбль, состоящий из 
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 частиц, и для его  описания  введем конфигурационное 
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(мерное пространство. В таком пространстве состояние всего ансамбля будет представлено изображающей точкой. Пусть  эволюция данной системы,  находящейся во внешнем поле 
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 на интервалы, разделенные моментами времени 
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 (в пределе – бесконечно малые интервалы). Каждому моменту 
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 в конфигурационном пространстве будет соответствовать точка, характеризуемая радиусом-вектором 
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. Здесь 
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(мерный вектор. «Газ» таких точек будем характеризовать их плотностью 
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 (число точек в единице объема конфигурационного пространства). Вероятность 
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 того, что система частиц находится в элементе объема 
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 такого пространства, можно формально представить как
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 – определяет плотность вероятности.


Стационарное течение точек «газа» в этом случае может быть описано обычным уравнением непрерывности
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где 
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 ( орты системы координат.


Величина  
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 как обычно нормируется условием 
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Известно, что распространение электромагнитных волн в среде характеризуется волновыми уравнениями для векторов 
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. В частности, для вектора 
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 в свободном пространстве без источников можно записать:
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где 
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– скорость электромагнитной волны в среде; 
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 ( оператор Лапласа. Интенсивность 
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 электромагнитного поля, как известно, пропорциональна 
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где звездочка означает комплексное сопряжение.


Величина 
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 в формуле (33) также характеризует интенсивность числа изображающих точек в процессе эволюции системы частиц. Поэтому по аналогии с (37) представим величину 
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, где функция 
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 будет характеризовать амплитуду вероятности развития системы 
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 точек в конфигурационном 
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-мерном пространстве с течением времени.


Попытаемся теперь определить уравнение для 

[image: image233.wmf]y


, которое описывало бы эволюцию 
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 в пространстве и во времени аналогично тому как уравнение (36) описывает развитие 
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С учетом (38) плотность потока 
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 (35) можно переписать как
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Подставляя (39) в  (34) получим
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где величины 
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 и 
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 предстоит определить из дополнительных условий.


В дальнейших рассуждениях ограничимся случаем движения одной частицы 
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 теперь уже в трехмерном декартовом пространстве. В этой ситуации в рамках данного формализма следует предположить, что величина 
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 распределена по определенному объему и в описательном отношении частица как бы «размазана» по пространству (траектория как таковая отсутствует).


Таким образом, возможны два способа описания движения частиц:  с помощью уравнений (30) и (40), каждое из которых наиболее адекватно в зависимости от конкретных условий задачи. Взаимоотношения между этими двумя подходами можно проиллюстрировать на примере взаимосвязи между геометрической (лучевой) и волновой оптикой при описании распространения света.


В волновой оптике световое поле представляет собой волновой процесс и описывается векторами напряженностей электрического и магнитного полей, которые в свою очередь можно определить из уравнений Максвелла. В геометрической же оптике предполагается, что свет распространяется по строго определенным траекториям. Переход от волновой оптики к геометрической осуществляется в пределе 
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 ( длина световой волны). Амплитуду электрического поля в электромагнитной волне возьмем в виде 
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. Так как переход к геометрической оптике связан с переходом к малым длинам волн, то это соответствует увеличению фазы 
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. В геометрической оптике, кроме того, распространение света осуществляется в соответствии с принципом Ферма, когда разность фаз в начальной и конечной точках минимальна.


Возвращаясь к проблеме описания движения частиц в пространстве, следует отметить, что в классической механике основополагающим в этом отношении является  принцип наименьшего действия, когда реальной траекторией тела является та, вдоль которой величина действия 
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 минимальна (аналогично для разности фаз в геометрической оптике).
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где
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 – функция Лагранжа, 
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 – кинетическая энергия, 
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 – потенциальная энергия. 
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 является функцией обобщенных координат 
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Если  в моменты времени 
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 система имеет определенные положения, характеризуемые соответственно 
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 и 
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 (в декартовом пространстве это просто 
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), то истинное движение между указанными ее положениями будет таким, что величина 
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 примет минимальное для данных условий значение. Кроме того, изменение действия для механической системы при ее смещении во времени определяет ее полную энергию 
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 ( функция Гамильтона):
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Величина 
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 имеет размерность действия (Дж·с), такую же как и постоянная Планка, характеризующая в этом отношении масштабы микромира. Для произвольной системы отношение 
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 определяет степень приближения ее к микро- 

[image: image270.wmf])


1


(


³


S


 или макросостоянию 
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. Сопоставляя условие минимизации разности фаз в случае принципа Ферма (геометрическая оптика) и минимизации действия в случае принципа наименьшего действия (механика движущейся частицы), можно предположить следующий вид функции 
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 в уравнении (40):
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где 
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 ( постоянная величина.


Это предположение в первую очередь базируется на описанном в разд. 1 волновом характере поведения микрочастиц. Как будет показано ниже, величина 
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 (44) есть волновая функция квазиклассической физической системы. Она «работает» в рамках действия принципа соответствия, утверждающего совпадение результатов классического и квантового описаний в определенных областях перекрытия. Возрастание 
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 здесь предполагает переход к классическому описанию движения по траектории, что в свою очередь соответствует 
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 при переходе к геометрической оптике.


Подставляя (44) в уравнение (40), при определенных допущениях получим
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С учетом (45) уравнение (40) можно записать в окончательном  варианте:
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Такое уравнение для описания движения микрочастиц  в 1926 г. предложил Э. Шредингер. В этом  уравнении волновая функция 
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(амплитуда вероятности, вектор состояния, 
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-функция – с этими названиями она встречается в литературе) характеризует физическое состояние микроскопической системы (ее энергию, импульс, момент импульса, спин). Квадрат ее  модуля 
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есть плотность вероятности обнаружить частицу в данной точке пространства. Такой статус 
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 определяет ее свойства конечности, непрерывности и однозначности.


Сразу следует отметить, что «вывод» уравнения Шредингера, приведенный в данном разделе, является только иллюстрацией другого (волнового) способа описания движения частиц.


Уравнение Шредингера можно также представить следующим образом:
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где 
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 – оператор полной энергии, или оператор Гамильтона:
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Из уравнения (47) следует, что  действие оператора 
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 на волновую функцию приводит к ее изменению во времени и поэтому можно записать
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То есть оператор 
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 есть оператор сдвига во времени.


О сущности операторов как математических объектов и их свойствах будет рассказано ниже.


Если оператор Гамильтона не зависит от времени, то закономерности движения атомных частиц  могут быть получены из решения стационарного уравнения Шредингера. Для этого перепишем уравнение (47) для одномерного случая:
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При этом возможно разделение переменных волновой функции 
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Подставляя (51) в (50), получим:
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Уравнение (53) есть уравнение на собственные функции и собственные значения оператора Гамильтона и называется стационарным уравнением Шредингера. Если обозначить собственные функции через  
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, а собственные значения через 
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, то выражение для волновой функции 
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 с учетом решения уравнения  (52) будет иметь вид
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Таким образом, состояния с определенным значением энергии  
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 гармонически зависят от времени с частотой 
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. Такие состояния называются стационарными. Ниже будет показано, что эти состояния («чистые» состояния) описываются ортогональными собственными функциями оператора 
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, по которым  (как по ортам системы координат) можно разложить любое (произвольное, «смешанное») состояние системы.


Так как уравнение (50) линейно, то его общее решение может быть представлено как суперпозиция стационарных состояний:
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где амплитуды 
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 определяют через начальную функцию 
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С другой стороны, стационарные состояния определим как такие состояния, в которых плотность вероятности положения частицы 
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 и плотность тока вероятности 
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 не зависят от времени (хотя сама амплитуда вероятности (54) от времени зависит гармонически). В качестве физического примера стационарного состояния системы возьмем два состояния 

молекулы аммиака 
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, изображенные на рис. 3. Состояние 1, когда молекула азота вверху, 
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описывается волновой функцией 
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 и представляет собой первое стационарное состояние. Состояние 2, когда молекула азота внизу, соответственно описывается волновой функцией 
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 и представляет собой второе стационарное состояние. Произвольное состояние молекулы 
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 может быть представлено в базисе состояний 
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где 
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 и 
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 – в общем  комплексные, зависящие от времени множители и, как будет показано ниже, характеризующие вероятность каждого из состояний. Из (57) следует, что произвольное физическое состояние микросистемы 
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 может быть представлено суперпозицией стационарных состояний 
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 с весовыми множителями 
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 (принцип суперпозиции).


Обратимся еще раз к аналогиям из волновой оптики. Стационарное уравнение Шредингера можно переписать следующим образом:
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С другой стороны, распространение электромагнитной волны 
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 в среде с коэффициентом преломления 
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 описывается совершенно аналогичным по форме уравнением:
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где 
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 – волновое число электромагнитной волны в вакууме; 
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. Сравнивая (58) и (59), можно, в определенном смысле, сказать, 


что уравнение Шредингера описывает распространение амплитуды вероятностей  
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 в среде с коэффициентом преломления 
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. «Преломляющие» свойства среды определяются здесь потенциальной энергией поля 

[image: image334.wmf])


(


x


U


.


На сегодняшний день квантовая механика далеко отошла от той «сырой» формы, которая имела место в 20–30-х годах ХХ столетия. Она представляет собой строго формализованную систему, базирующуюся на вышеприведенных положениях. Тем не менее квантовая механика полностью сохранила схему классической физики с ее понятиями состояния и динамических переменных, придав им, однако, качественно новый смысл.


3. Математические основания квантовой механики


Предмет квантовой механики как теории состоит, в частности, в предсказании результатов физических измерений, которые производятся над микроскопическими системами. В этом смысле сами измерения можно рассматривать как некие операции, производимые над физическими объектами для получения информации об их состоянии. В эксперименте процедура получения информации о физическом состоянии объекта заключается в действии измерительного прибора на исследуемую систему. В описательном подходе квантовой механики этот же процесс представляется действием соответствующего оператора 
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 на волновую функцию 
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, представляющую объект и характеризующую его физическое состояние. Таким образом, прибору
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 в эксперименте соответствует оператор в теории, а физическому объекту соответственно функция (или вектор) состояния 
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. На рис. 4 представлена схема такого соответствия.
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Результатом воздействия оператора 
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 на волновую функцию 
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 будут собственные значения 

[image: image340.wmf]F


 этого оператора, полученные при решении 


уравнения на собственные функции и собственные значения: 
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Определение значений полной энергии 
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 микросистемы мы уже видели на примере стационарного уравнения Шредингера (53), которое по сути является уравнением на собственные функции и собственные значения оператора полной энергии 
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 (оператор Гамильтона, или гамильтониан).


Схема, приведенная на рис. 4, является всего лишь наглядной иллюстрацией необходимости привлечения в теоретическую структуру квантовой механики таких математических объектов, как операторы и, конечно же, не отражает глубокого физического смысла, заложенного в их сущности.


Так как измерение различных физических величин, характеризующих атомные системы, осуществляется различными приборами (зачастую несовместимыми между собой), то в описательном отношении каждой физической величине в квантовой механике сопоставляется свой, изображающий ее оператор. И теперь теоретическое определение нужной физической величины осуществляется по известной процедуре получения собственных значений этого оператора из уравнения на собственные функции и собственные значения.


3.1. Многомерные линейные пространства операторов


Линейное пространство определяется как совокупность математических объектов 
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 называемых векторами и подчиняющихся следующим условиям:


( суммой двух векторов 
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 и 
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 называется вектор 
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, принадлежащий этому множеству, что обозначается как 
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( произведением комплексного числа 
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 на вектор 
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 называется вектор 
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 этого же множества, что обозначается как 
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( существует нулевой вектор 0, такой что 
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 существует противоположный вектор 
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 называются линейно независимыми, если равенство 


                                          

[image: image360.wmf]0


...


=


+


+


+


gc


bj


ay


                                         (61)


справедливо только тогда, когда все числа 
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  равны нулю;


– скалярное произведение векторов трехмерного декартова пространства определяется как
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– в 
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(мерном пространстве векторов
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– в системе вещественных функций 
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 при условии, что интеграл  от этих функций в конечном или бесконечном интервале 
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, а также интеграл от их квадрата существуют, скалярное произведение определяется как
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Скалярное произведение определяется для введения в линейное пространство метрических соотношений.


В квантовой механике, как правило, используются бесконечномерные пространства, а именно такие, которые являются обобщением 
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-мерного эвклидова пространства для бесконечномерного случая 
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. Такие пространства называются пространствами Гильберта.


Пространство Гильберта задано при условии выполнения следующих требований:


– пространство векторов 
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 линейно в соответствии с введенными выше положениями;


– пространство бесконечномерно 
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– в пространстве определено скалярное произведение
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 – бесконечное множество комплексных чисел 
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( для множества комплексных функций, квадратично интегрируемых на всем интервале изменения переменной
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причем
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3.2. Линейные самосопряженные операторы

 Оператор 
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 представляет собой правило, согласно которому каждому вектору данного пространства 
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 ставится в соответствие вектор 
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 этого же пространства 
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[image: image385.wmf]ˆ


F


 на функцию 

[image: image386.wmf]y


 иногда получается  ситуация, когда
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где 
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 – какое-то число. Если при этом функция 
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 удовлетворяет условиям конечности, однозначности и непрерывности, а также квадратично интегрируема
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то 
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 называется собственной функцией оператора 
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, а 
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 – его собственным значением, соответствующим собственной функции 
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. Если при выполнении соотношения (67) и условии конечности, непрерывности и однозначности 
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 условие квадратичной интегрируемости (68) тем не менее не выполняется, то 
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 называется обобщенной собственной функцией оператора 
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, а 
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 – точкой непрерывного сплошного спектра этого оператора. 


В квантовой механике уравнения на собственные функции и собственные значения – это, как правило, дифференциальные уравнения. Решения этих уравнений существуют лишь при избранных значениях параметра 
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 и образуют дискретную совокупность чисел (дискретный спектр собственных значений). Однако встречаются ситуации, когда спектр собственных значений непрерывен. Это будет показано ниже на конкретных примерах. 

Задачи о нахождении спектров операторов энергии, импульса, момента импульса, проекций момента импульса, спина частицы образуют фундамент квантовой механики. В квантовой механике применяются линейные самосопряженные операторы. Операторы, удовлетворяющие требованию
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называются линейными, где  
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 ( комплексные числа.


Суммой операторов  
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, который каждой функции состояния (вектор состояния) ставит в соответствие функцию 
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Произведением  операторов  
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Следует отметить, что в общем случае произведение операторов некоммутативно:
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Оператор 
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 называется коммутатором этих операторов.


Закон линейности (69) отражает фундаментальный принцип физики - принцип суперпозиции: при сложении внешних воздействий их результаты также складываются.


Для любого линейного оператора 
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 можно построить сопряженный с ним  оператор 
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 – элементарный объем пространства; звездочкой, как обычно, обозначены комплексно-сопряженные величины.


В том случае, когда оператор, сопряженный с данным, совпадает с ним, он называется самосопряженным, или эрмитовым (по имени французского математика Ш. Эрмита).


С учетом такого требования выражение (72) перепишется следующим образом:


                                     

[image: image416.wmf]ˆˆ


()


FdXFdX


yjyj


**


=


òò


.                                       (73)


Важным свойством эрмитовых операторов является тот факт, что их собственные значения являются действительными числами. Это крайне важно, так как энергия, импульс, момент импульса, спин частицы должны выражаться действительными числами, будучи собственными значениями соответствующих операторов. Кроме того, фундаментальным свойством линейных самосопряженных операторов является то, что их собственные функции взаимно ортогональны. Это значит, что скалярное произведение двух функций  
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  (64) удовлетворяет следующему равенству:
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Если кроме этого выполняется еще и равенство
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то такие функции называются ортонормированными (условие (75) есть условие нормировки).


Случается так, что одному и тому же собственному значению оператора 

[image: image422.wmf]F


 соответствует несколько собственных функций. Такая ситуация называется вырождением. Собственные функции в этом случае, строго говоря, не будут ортогональными.


Исходя из рассмотренных свойств собственных функций линейных самосопряженных операторов можно сформулировать важнейшее положение квантовой механики: если спектр оператора дискретный, то по его собственным функциям 
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 можно разложить любую другую функцию состояния, которая удовлетворяет условиям интегрируемости как сама, так и ее квадрат.
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Выше приводился физический пример молекулы аммиака, когда любое ее произвольное состояние можно разложить по двум базисным 

[image: image425.wmf]1


y


 и 

[image: image426.wmf]2


y


. Причем


                                                 

[image: image427.wmf]ò


*


=


dX


c


n


n


y


y


.                                                     (77)


В случае непрерывного спектра суммирование в (76) заменяется интегрированием.


Возьмем частный случай волновой функции 
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 в уравнении (53) как собственной функции оператора полной энергии 
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, где совокупность собственных значений 
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 представляет собой энергетический спектр системы. С учетом вышеприведенных рассуждений сформулируем ее основные качества:


– волновая функция 
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 есть вектор состояния, характеризующий физические параметры системы (энергию, импульс, момент импульса, спин);


– волновая функция должна быть конечной, непрерывной, однозначной;


– квадрат модуля волновой функции 
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 есть плотность вероятности обнаружить частицу в определенном месте пространства;


– вероятность 
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 обнаружить частицу в некотором конечном объеме 
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 определяется формулой
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Если частица находится в пределах объема 

[image: image436.wmf]V


, то интеграл по всему этому объему от 
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 есть вероятность достоверного события
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Формула (79) представляет собой условие нормировки волновой функции.


Если система в одном состоянии описывается функцией  
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, а в другом состоянии – волновой функцией 
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, то физической реальностью обладает также состояние  
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. Это, как уже отмечалось выше, есть принцип суперпозиции. В классической и квантовой физике принцип суперпозиции имеет одинаковую форму, однако по содержанию здесь имеются весьма существенные различия, на что особенно обращал внимание П. Дирак (подробнее см. список литературы).


Пусть система находится в состоянии, описываемом волновой функцией 
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, и в результате проведенного измерения механической величины 
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 было обнаружено значение 
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 получить это значение? Используя принцип суперпозиции и  разлагая 
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 по ортогональным собственным функциям оператора 

[image: image447.wmf]F




                                               

[image: image448.wmf]å


=


n


n


n


x


c


x


)


(


)


(


y


y


,                                                  (80)


получим
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В случае непрерывного спектра собственных значений суммирование  в (80) заменяется интегрированием:
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но с тем же результатом
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Завершая тему о волновой функции как собственной функции линейного эрмитова оператора (энергии, импульса, момента импульса, спина, проекции момента импульса), следует отметить ее важную роль в определении средних значений этих величин, которые (средние значения) оцениваются по результатам эксперимента. В классической механике при измерении какой-либо величины мы получаем определенное число, характеризующее ее значение. Если состояние системы не меняется, мы при каждом измерении получаем одно и то же значение. «В квантовой механике, ( пишет П. Дирак, – …Законом природы является то, что если опыт повторять большое число раз, каждый результат будет получен  в определенной доле от общего числа случаев, так что имеется определенная вероятность получения данного результата. Эту вероятность и будет вычислять теория». При этом предполагается, что система все  это время  находится в заданном состоянии. «Из этого следует, что динамической переменной в квантовой механике, вообще говоря, нельзя приписать определенного значения, но всегда можно приписать определенную  вероятность  получения  данного результата при измерении А раз известна вероятность, то можно вычислить среднее значение конкретной физической величины». Соответствующие расчеты показывают, что если волновая функция нормирована к единице (см. условие (79)), то среднее значение 

[image: image452.wmf]F


 любой физической величины, которой соответствует оператор 
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, можно определить по формуле
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где 
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 ( совокупность переменных. Доказательство этого выражения приведено в цитируемой литературе.


Говоря об операторах, представляющих измеряемые физические величины, необходимо упомянуть об условиях, когда несколько механических величин могут иметь (а могут и не иметь) одновременно определенные значения. Как показывает соответствующий анализ, если операторы 
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 имеют общие собственные функции, то коммутатор 
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 таких операторов равен нулю:
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В этом случае соответствующие динамические переменные имеют одновременно определенные значения. Максимальное число независимых одновременно измеренных наблюдаемых образуют совокупность, называемую полным набором наблюдаемых. Если имеет место противоположная ситуация, т.е. 
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, то динамические переменные, изображаемые операторами, не могут быть одновременно измерены. Так, например, операторы координаты 
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  и  проекции  импульса 
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 не   коммутируют   между   собой,   и   поэтому   либо   одна   из    них   имеет определенное значение и тогда другая будет   неопределенной,  либо  обе  одновременно имеют некоторую степень неопределенности. Эту степень неопределенности можно оценить из  так называемого соотношения неопределенностей, установленного                В. Гейзенбергом:
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Черта означает усреднение по совокупности измерений. Соотношение неопределенностей Гейзенберга определяет верхний предел точности, которого можно достигнуть, одновременно измеряя, например, координату 
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 и импульс 
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. Этот принцип есть следствие использования в квантовой механике «старых» классических понятий.


4. Физико-математический формализм квантовой механики


В основе этого формализма лежит принцип суперпозиции, в рамках которого физическое состояние системы описывается такими математическими объектами, которые складываясь и умножаясь на комплексные числа, дают в итоге величины того же рода. С учетом всего вышерассмотренного материала этот принцип можно раскрыть в виде ряда фундаментальных положений, как формальную схему квантовой механики.


1. Физическое состояние квантовой системы описывается векторами состояний 

[image: image468.wmf])


,


(


t


r


r


y


, заданными в пространстве Гильберта.


2. Для теоретической оценки значения физических величин в квантовой механике каждой динамической переменной ставится в соответствие линейный эрмитов оператор 
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, действующий в пространстве векторов состояний, и составляется уравнение на собственные функции и собственные значения этого оператора:
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3. Совокупность собственных значений оператора 
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, полученных при решении уравнения (89), тождественна совокупности всех возможных результатов измерений механической величины 
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, изображенной оператором 
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4. Среднее значение 
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 величины 
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, изображаемой оператором 
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, определяется по формуле


                                       

[image: image477.wmf]ˆ


FFdX


yy


*


=


ò


.                                                      (90)


При этом вероятность получить при измерении определенное значение 
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 квантовой системы, находящейся в состоянии 
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, оценивается как квадрат модуля соответствующей проекции вектора 
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 на орт базиса собственных векторов оператора 
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5. Для оператора координаты 
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 и импульса 
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 существуют перестановочные соотношения:
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где 
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 – единичный оператор. 


6. Динамика любой квантово-механической системы, находящейся в состоянии, описываемом вектором 
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, определяется так называемым динамическим постулатом квантовой механики:
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где 
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 – квантовые скобки Пуассона:
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Введение квантовых скобок Пуассона позволяет описывать динамику квантово-механической системы совершенно аналогично классической физике, только для усредненных по большому числу измерений величин:
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Если 
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, то данная динамическая переменная является интегралом движения, т.е. сохраняется во времени.


В квантовой механике существует несколько способов введения зависимости от времени. В подходе Шредингера, например, от времени зависят векторы состояний (или волновые функции), операторы при этом считаются стационарными. Динамика векторов состояний в этом случае описывается уравнением Шредингера. Можно построить теорию, в которой со временем меняются операторы, а векторы состояний постоянны. Этот подход предложил В. Гейзенберг. Существует также формализм, в рамках которого и операторы, и векторы состояния зависят от времени. Это так называемая картина взаимодействия, предложенная П. Дираком.


Все три подхода физически эквивалентны и в зависимости от определенных условий используются при решении различных задач квантовой физики, когда в качестве базиса выбираются собственные векторы операторов либо координаты, либо импульса, либо полной энергии.


5. Операторы квантовой механики


Эволюция любой квантово-механической системы в пространстве и времени определяется координатой 
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 (в одномерном случае), импульсом 
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, моментом импульса 
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  и полной энергией 
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Если вектор состояния 
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 есть функция координаты, то оператор координаты 
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 есть сама переменная 
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Для такой же волновой функции оператор импульса может быть записан в следующей форме:
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Пусть частица массой 
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 движется вдоль оси 
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 и уравнение на собственные функции и собственные значения оператора импульса (97) можно записать как
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Исходя из явного вида оператора импульса, получим
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Как и следовало ожидать, свободное движение частицы описывается плоской волной де Бройля (99).


Операторы момента импульса 
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 и его проекции определяются по формулам:
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Для операторов проекций момента импульса 
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 имеют место так называемые перестановочные соотношения:
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Из соотношений (104)–(106) следует, что операторы проекций момента импульса некоммутативны между собой и поэтому не определяемы одновременно в эксперименте.


Оператор квадрата момента импульса выражается следующей формулой:
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Многие объекты микромира имеют сферическую симметрию и их удобно описывать в сферической системе координат.
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где 
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 – угол между осью 
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 и радиусом–вектором 
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 - угол, отсчитываемый в плоскости 
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 от оси 
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В сферической системе координат операторы проекций момента импульса имеют следующий вид:
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Оператор квадрата момента импульса в этой системе запишется как


                 

[image: image528.wmf]2


22


22


11


ˆ


sin


sin


sin


L


j


éù


¶¶¶


æö


=-Q+


êú


ç÷


Q¶Q¶Q


èø


Q¶


êú


ëû


r


h


 .                       (112)


Запишем уравнение на собственные функции и собственные значения оператора 
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Используя явный вид оператора квадрата момента импульса (112), перепишем (113):
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С учетом условий конечности, непрерывности и однозначности собственная функция оператора 
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 имеет следующий вид:
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где 
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 ( сферические функции;  
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 ( орбитальное квантовое число; 
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 ( магнитное квантовое число (не путать с традиционным обозначением массы 
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; их легко различать по смыслу в формулах).
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Сферические функции нормированы к единице на поверхности сферы.
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где 
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Собственные значения оператора квадрата момента импульса при этом определяются из формулы
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Каждому собственному значению (118) принадлежит 
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 собственных функций, которые различаются числом 
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. Это так называемый случай вырождения.


Представим собственную функцию оператора 
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Так  как операторы  
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 имеют общие собственные функции, то из уравнения
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можно получить
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где 

[image: image556.wmf]1
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 – некоторая постоянная.


Очевидно, что поворот системы на угол 
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 не должен приводить к изменению ее физического состояния и поэтому
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или
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Из последнего уравнения следует, что 
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откуда получим выражение для собственных значений оператора проекции момента импульса
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где 

[image: image562.wmf]...
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Таким образом, проекция момента импульса на выбранное направление (в нашем случае на ось 

[image: image563.wmf]oz


) имеет строго дискретные значения (имеет место пространственное квантование).


В квантовой механике полная энергия принимается как одно целое, не подразделяясь на кинетическую 
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 и потенциальную 
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, что имеет место в классической физике. Как уже указывалось ранее, функция Гамильтона 
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 (или полная энергия системы) имеет следующий вид:
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Оператор 
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 строится по известной схеме:
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Так как потенциальная энергия 
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 есть функция координат, то действие соответствующего ей оператора на волновую функцию сводится к простому умножению:
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Оператор кинетической энергии 
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 может быть получен исходя из явного вида оператора импульса 
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где 
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 ( оператор Лапласа.


Тогда оператор полной  энергии (гамильтониан) имеет следующий вид:
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Если силы, действующие на квантово-механическую систему, зависят от скорости (а такие силы возникают в электромагнитном поле), то оператор полной энергии выражается следующей формулой:
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где 

[image: image578.wmf]A
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 и 
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 ( соответственно векторный и скалярный потенциалы электромагнитного поля.


Рассмотрим теперь конкретные случаи решения  уравнения на собственные функции и собственные значения оператора полной энергии 

[image: image580.wmf]ˆ
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с целью  определения спектров энергии квантово-механических систем. 

6. Описание квантово-механических систем с помощью уравнения 


Шредингера


6.1. Свободное движение частицы


Пусть вдоль оси 

[image: image581.wmf]x


 движется микрочастица массой 
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. Оценим спектр ее энергии 
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, для чего запишем уравнение на собственные функции и собственные значения оператора полной энергии 
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Так как в этом случае потенциальная  энергия равна нулю, то
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Подставляя выражение для явного вида оператора 
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 в уравнение (130), по-


лучим линейное однородное дифференциальное уравнение второго порядка: 
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Его решение будет
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где 
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 – в общем случае комплексные постоянные; 
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Как следует из полученного решения (132), спектр энергии 
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 в случае свободного движения микрочастицы непрерывен. Само решение 
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 представлено как суперпозиция двух базовых состояний: состояния, в котором частица движется в положительном направлении оси 
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, и состояния, когда движение происходит вдоль отрицательного направления.


6.2. Движение частицы через потенциальный барьер
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Пусть на пути частицы массой 
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, имеющей энергию 
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 и движение которой описывается волновой функцией (132), расположен потенциальный барьер прямоугольной формы шириной 

[image: image597.wmf]L


 и высотой 
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 (рис. 5).


Запишем уравнение на собственные функции и собственные значения оператора полной энергии 

[image: image599.wmf]ˆ


H


:


                                             

[image: image600.wmf]ˆ


()()


HxEx


yy


=


,                                            (133)


где 
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Путь движения частицы разобьем на три области (см. рис. 5). Для каждой из этих областей оператор 
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 имеет следующий вид:
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                         (III)   
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С учетом явного вида оператора 
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 перепишем уравнение (133):
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Решая уравнение (138) с учетом соотношений (135)((137), получим выражения для волновых функций в каждой из областей:
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где
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«Сшивая» на границах 
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 решения (139)–(141) и полагая 
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 нет физической причины для отражения), получим условие для оценки коэффициента прозрачности 
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Коэффициент 
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 фактически представляет собой вероятность прохождения частицей с энергией 
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 потенциального барьера высотой 
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. Если энергия частицы не превышает 
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, то по законам классической механики 
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 и частица потенциальный барьер не проходит в принципе. В квантовой механике для этой ситуации величина 
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 имеет вполне определенное значение:
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Из выражения (144) следует, что при 
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 частица имеет вероятность проникнуть через потенциальный барьер. Такое явление получило название туннельного эффекта.
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Для потенциального барьера произвольной формы (рис. 6) можно получить следующее выражение для коэффициента прозрачности 
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где 

[image: image629.wmf]1
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 – координата точки, в которой


частица вступает в область действия потенциального поля, где 
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 – координата точки, в которой частица выходит из области действия поля, где 
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6.3. Движение атомных частиц внутри потенциального ящика


Пусть частица находится в области, ограниченной потенциальными стенками, сквозь которые она не может проникнуть (рис.7). Условия на границах при этом можно записать в следующем виде:
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Для нахождения спектра энергии частицы запишем традиционное уравнение на собственные функции и собственные значения оператора полной энергии 
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где
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Решая это уравнение с учетом граничных условий, получим
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где 
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 квантовые числа, обозначающие энергетическое состояние системы при движении вдоль осей  
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Как следует из уравнения (148), у запертой в потенциальном ящике частицы 


энергия квантуется. При 
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 энергия частицы нулю не равна, а имеет значение 
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Это энергия основного (наинизшего, «нулевого») энергетического состояния, которая определяется размерами 
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 потенциального ящика.


6.4. Движение одномерного гармонического осциллятора


Одномерный гармонический осциллятор можно представить как частицу, совершающую малые колебания вдоль оси 
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. Его полную энергию в этом случае можно представить следующим образом:
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где 
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 ( потенциальная энергия.


Для гармонических колебаний
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где 
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Как и в предыдущих задачах, энергии (150) ставим в соответствие оператор 
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и записываем уравнение на собственные функции и собственные значения этого оператора:
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Учитывая явный вид оператора 
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 (152), получим
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Решение этого уравнения имеет следующий вид:
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где 
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 ( полином Чебышева – Эрмита 
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Собственные значения оператора 
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 в этом случае определяются следующей формулой:
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где 
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 ( квантовое число, характеризующее состояние системы. При 
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где 
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 – энергия основного (наинизшего,  «нулевого») энергетического состояния.


6.5. Атом водорода


Атом водорода представляет простейшую атомную систему и в истории физики ХХ века он играл важную роль пробного камня для обоснования атомных теорий. Движение электрона в атоме водорода представляет собой движение в поле центральной силы, которое характеризуется тем, что потенциальная энергия 
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 частицы в таком поле зависит лишь от ее расстояния 
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 до некоторого силового центра.


В случае движения электрона в окрестности атомного ядра гамильтониан системы будет содержать слагаемое с оператором момента количества движения 
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 (100). Так как атом водорода обладает сферической симметрией, то оказывается целесообразным перейти в сферическую систему координат (108). В такой системе координат выражение для оператора 
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Далее, как и в предыдущих примерах, напишем уравнение на собственные функции и собственные значения оператора (159):
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Нам необходимо найти непрерывные, конечные и однозначные решения 
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 уравнения (160) во всей области изменения переменных 
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Анализ показывает, что операторы 
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Тогда уравнение (160) с учетом (118) перепишется в следующем виде:
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Учитывая независимость движения «вдоль» переменных 
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, волновую функцию 
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 можно представить в виде произведения радиальной и угловой частей:
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Тогда с учетом этого уравнение (162) перепишется как 
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Потенциальная энергия электрона в кулоновском поле ядра равна
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где 

[image: image692.wmf]z


  – зарядовое число ядра  (для атома водорода  
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запишем окончательно уравнение для определения радиальной части 
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где  
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Существенным здесь является то, что непрерывные, конечные и однозначные решения 
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ют лишь при следующих собственных значениях оператора 
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где 
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Анализ показывает, что главное 
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 квантовые числа электрона в атоме связаны между собой следующими соотношениями:
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В табл.2 приведены принятые в атомной физике обозначения.


Таблица 2


		Значение 
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Как уже отмечалось ранее, такая ситуация называется вырождением и согласно (171) каждый энергетический уровень, характеризуемый главным квантовым числом 
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Магнитное квантовое число 
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, как указывалось выше, определяет величину проекции момента импульса электрона на выделенном направлении.


Совокупность электронов, имеющих одинаковое значение главного квантового числа, образует слой. Слой состоит из оболочек, каждая из которых характеризуется определенным значением 
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 электрона, находящегося в состояниях с главными квантовыми числами 
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С учетом формулы (168) для 
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где 
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 – постоянная Ридберга. Формула (173) есть не что иное, как комбинационный принцип  (24).


Таким образом, в рамках квантовой механики, решая уравнение Шредингера, оказалось возможным теоретически определить постоянную Ридберга и строго описать без привлечения дополнительных условий линейчатые спектры атома водорода. 
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 полностью определяют волновую функцию 
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 (и соответственно физическое состояние системы) и поэтому образуют полный набор величин, число которых равно числу степеней свободы.
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Вероятность 
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[image: image766.wmf]W


d


 в окрестности луча 

[image: image767.wmf])


,


(


j


Q


 определяется аналогично:


                                        

[image: image768.wmf]W


Q


=


Q


d


Y


dW


m


m


2


|


)


,


(


|


)


,


(


j


j


l


l


.                                 (175)


Из анализа функции 
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 (115) следует, что вероятность 
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 и, следовательно, распределение по углам обладает симметрией тела вращения около той оси, на которой фиксирована проекция момента импульса. Как правило, это ось 
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Движение электрона в атоме водорода создает круговой электрический ток, плотность которого 
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Такой круговой ток, в свою очередь, создает магнитный момент атома 
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. Соответствующие расчеты показывают, что проекция этого момента на выделенное направление (ось 
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где 
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 – магнитное квантовое число;
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[image: image781.wmf]e
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 – масса электрона.


Например, для протона в атомном ядре
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здесь 

[image: image783.wmf]p
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 – масса протона. 


Знак (–) в формуле (177) обусловлен отрицательным значением заряда электрона. Как следует из формулы (177), проекция магнитного момента на ось 
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[image: image785.wmf]z


L


, квантуется. Для электрона в атоме


                                              

[image: image786.wmf]c


m


e


L


e


z


z


2


-


=


m


.                                                (180)


7. Собственный механический  и магнитный момент электрона


В 1921 г. Штерн и Герлах экспериментально наблюдали расщепление надвое пучка атомов водорода, заведомо находящихся в 

[image: image787.wmf]s


(состоянии, при их прохождении в сильно неоднородном магнитном поле. В этом состоянии механический, а вместе с ним и магнитный момент, как известно, равен нулю (
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). Между тем факт отклонения пучка атомов в магнитном поле показывает, что эти атомы тем не менее обладают магнитным моментом. Расщепление же на два пучка свидетельствует о том, что проекция этого магнитного момента 
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 на направление магнитного поля может принимать только два значения. Из эксперимента следует, что 
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, следует предположить, что этим магнитным моментом обладает электрон.


Так как в классической физике магнитный момент есть результат кругового движения заряда (обладающего механическим моментом), то свойство, аналогичное собственному механическому моменту, было  приписано и электрону и названо спином 
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Если проекция 
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 определялась бы целым числом постоянных Планка 
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 (как это имеет место для орбитального момента), то следовало бы ожидать по крайней мере трех ориентаций спина. Факт же только двух ориентаций спина электрона привел Уленбека и Гаудсмита в 1926 г. к предположению, что проекция 
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 измеряется полуцелым числом постоянных Планка и может принимать лишь два  значения:
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Так как в квантовой физике для аналитического описания эволюции микросистем каждой величине ставится в соответствие линейный самосопряженный оператор, то необходимо ввести также и оператор спина электрона. Обозначим операторы проекций спина на оси  координат через 

[image: image803.wmf]ˆˆˆ


,,


xyz


sss


. Потребуем, чтобы операторы подчинялись тем же правилам перестановки, что и компоненты оператора орбитального момента 

[image: image804.wmf]ˆˆˆ


,,


xyz


LLL


:


                                                

[image: image805.wmf]ˆˆˆˆˆ


;


ˆˆˆˆˆ


;


ˆˆˆˆˆ


.


xyyxz


zxxzy


yzzyx


ssssis


ssssis


ssssis


-=


-=


-=


h


h


h


                                              (182)


В связи с тем, что проекция 
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 должны изображаться двухрядными матрицами, так как двухрядная матрица, будучи приведена к диагональному виду, содержит два диагональных члена и, стало быть, имеет только два собственных значения:
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Из перестановочных соотношений (182) следует, что спиновые матрицы 
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  имеют следующий вид:
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Волновая функция, описывающая спиновые состояния, также выражается матрицей:
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Уравнение Паули


При наличии электромагнитного поля оператор Гамильтона имеет вид (129). Исходя из выражений для векторного 
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 потенциалов, можно определить напряженность электрического 

[image: image821.wmf]E


r
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 полей:
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Так как электрон обладает магнитным моментом 
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, то в магнитном поле напряженности 
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 он приобретает дополнительную потенциальную энергию
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Оператор этой энергии  
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, как указывалось в формуле (127), есть само выражение (188):                                                                                                                                             
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С учетом этого можно записать:
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Это уравнение называется уравнением Паули. Из него следует, что при помещении атома в магнитное поле его энергетические уровни будут расщепляться. Расщепление уровней в магнитном поле есть снятие вырождения. Волновая функция 

[image: image831.wmf]y


выражается здесь формулой (185).


8. Системы из одинаковых частиц


Одинаковыми называются такие частицы, которые имеют одинаковые массы, заряды, спины и т.д., так что в равных условиях они ведут себя одинаковым образом. Пусть координаты, принадлежащие произвольной 
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 таких частиц может быть записан следующим образом:
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где 
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 – энергия взаимодействия между 
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 переставить местами координаты 
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-й частиц, то очевидно, что гамильтониан не изменится. Это свойство называется инвариантностью гамильтониана относительно перестановки координат любой пары частиц.


Введем оператор перестановки частиц 
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Этот оператор является линейным и, кроме того,
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Отсюда следует, что волновая функция 

[image: image847.wmf]ˆ


kj


p


yy


¢


=


 также является решением уравнения Шредингера. Оно отличается тем, что 
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Тщательный анализ проблемы описания поведения одинаковых частиц показывает, что состояния системы одинаковых частиц всегда таковы, что можно говорить лишь о состоянии всей совокупности в целом, а не о распределении частиц по состояниям. Из этого вытекает так называемый принцип тождественности: в совокупности одинаковых частиц реализуются лишь такие состояния, которые не меняются при обмене одинаковых частиц местами.


Пусть 

[image: image852.wmf])


,


,...,


,...,


...,


(


1


t


q


q


q


q


N


j


k


y


 есть волновая функция, описывающая состояние системы из 
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 одинаковых частиц. Если поменять местами 
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-ю частицы, то получим новое состояние, описываемое функцией 

[image: image856.wmf]y


¢


. Принцип тождественности частиц утверждает, что это новое состояние не отличимо от прежнего, т.е. 
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 описывают одно и то же состояние системы. Волновые функции, описывающие одно и то же физическое состояние системы, могут отличаться друг от друга только постоянным множителем:
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Это есть уравнение на собственные функции и собственные значения оператора 
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Первые функции (195) называются симметричными 
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, а вторые (196) – антисимметричными 
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Опытным путем установлено, что весь мир элементарных частиц делится в этом отношении на два класса. При этом наблюдается следующее правило: частицы, обладающие спином, равным целому числу постоянных Планка 
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, описываются симметричными функциями. Такие частицы называются частицами Бозе, а их совокупности – ансамблями Бозе – Эйнштейна. Частицы, имеющие спин, равный полуцелому числу постоянных Планка 
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, описываются  антисимметричными функциями. Такие частицы называются частицами Ферми, а их совокупность – ансамблями Ферми –Дирака.


К Ферми-частицам относятся кварки, электроны, протоны, нейтроны, гипероны, 
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Основной особенностью частиц типа Ферми является то, что они подчиняются принципу Паули. Для его определения учтем, что Ферми-частица, например, электрон, обладает четырьмя степенями свободы, три из которых относятся к движению центра тяжести этой частицы, а четвертая есть ее спин. Эти четыре степени свободы можно охарактеризовать величинами 
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 ( спин). В этой  связи принцип Паули в общем виде может быть сформулирован следующим образом: в системе электронов в каждый момент времени при измерении любых четырех величин 
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 может быть получено только для одного электрона системы.


9. Атом гелия
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Рассмотрим атом гелия, имеющий два электрона 
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, вращающиеся вокруг ядра с зарядом  
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 (рис. 9). Обозначим координаты электронов через  
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. Оператор потенциальной энергии кулоновских взаимодействий будет равен
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Оператор энергии магнитных взаимодействий, связанный со спинами, положением и скоростями электронов, очень мал и учитывать его не будем.


Тогда оператор Гамильтона для атома гелия можно записать в следующем виде:
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Полная волновая функция двух электронов должна содержать  координатную 
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Так как электроны подчиняются принципу Паули, то волновая функция должна быть антисимметричной (см. раздел 8). В этом случае из (199) следует, что возможны два вида антисимметричных волновых функций:
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где значки 
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 обозначают симметричные и соответственно антисимметричные функции.


В общем виде спиновую функцию 
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 двух электронов можно записать в виде
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где 
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 указывают направление спина электрона по оси 
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Пусть спины электронов противоположны друг другу. Тогда волновая функция (202) имеет вид 
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Возможна и обратная ориентация спинов:
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Оба эти состояния отвечают суммарному спину по оси 
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, равному нулю, и оба принадлежат одной и той же энергии 
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. Поэтому этой же энергии может принадлежать и любая суперпозиция этих состояний. Среди них единственная, описываемая антисимметричной функцией 
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Множитель 

[image: image910.wmf]2
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 введен из условия нормировки 
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 к единице.


 Для случая параллельных спинов антисимметричные состояния невозможны, и в этом случае существуют следующие варианты:
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По спину электронов эти состояния очевидно симметричны. Кроме того, из (203) и (204) можно образовать еще одну симметричную по спинам функцию:
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Таким образом, оказываются возможными три симметричные по спину функции. В каждом из этих состояний суммарный спин равен единице, только в случае (206) он направлен в положительном направлении оси 
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, в случае (207) – отрицательном, а в случае (208) – направлен перпендикулярно оси 
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Согласно же (200) и (201), состояния, симметричные  в координатах центров тяжести электронов 
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, есть состояния с суммарным спином электронов, равным нулю. Состояния, антисимметричные в координатах центров тяжести электронов 
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, есть состояния с параллельными спинами электронов, когда суммарный спин равен единице. Таким образом, существует два сорта гелия – с параллельными и антипараллельными спинами. Первый сорт гелия называют ортогелием, а второй – парагелием. Из условия минимума энергии атома гелия следует, что гелий в нормальном состоянии есть парагелий. Для этого состояния энергия атома гелия будет равна
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где  
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 ( энергия первого уровня электрона; 
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Величина 

[image: image931.wmf]A


 имеет гораздо более сложный смысл:


                               

[image: image932.wmf]2


1


12


2


1


)


(


)


(


u


u


r


r


d


d


r


r


r


A


mn


mn


ò


=


*


r


r


,                                   (211)


где  

[image: image933.wmf])


(


)


(


)


(


1


1


1


r


r


e


r


n


m


mn


r


r


r


y


y


r


*


-


=


;   

[image: image934.wmf])


(


)


(


)


(


2


2


2


r


r


e


r


n


m


mn


r


r


r


*


*


-


=


y


y


r
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 называются обменными плотностями, а энергию 
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Если предположить, что между электронами имеет место не электрическое, а какое-либо другое взаимодействие, то все равно имеет место энергетическая добавка 
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, связанная с одинаковостью взаимодействующих частиц.


СТАТИСТИЧЕСКАЯ ФИЗИКА


                                  10. Основные идеи теории


Термодинамика – это макроскопическая теория тепла, имеющая феноменологическую основу. Физическая система в термодинамике описывается определенной совокупностью макроскопически измеряемых параметров, число которых ограничено. Связь между этими параметрами и общие закономерности, которым они подчиняются, выводятся из аксиом, рассматриваемых как факты опыта.


В отличие от термодинамики статистическая физика является атомистической теорией тепловой формы движения материи, в основу которой кладется определенная модель, отражающая специфику конкретной формы вещества. При этом делаются некоторые статистические предположения об априорных вероятностях тех или иных микроскопических состояний системы.


Все изложение современной статистической физики строится на основе метода Гиббса, основанного на формализме статистических ансамблей и вероятностей их распределения.


Одной из задач статистической физики является вычисление на основе молекулярных представлений средних значений макроскопических характеристик системы: давления 
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Рассмотрим, как работает эта диаграмма. Для примера запишем выражение для 
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По такому алгоритму получают все остальные дифференциалы термодинамических потенциалов.


Выразим теперь один термодинамический потенциал через другой. Для примера – потенциал 
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Как получить выражение в скобках формулы (217)? Для этого на диаграмме строим вектор 
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 (рис. 12) и раскладываем его на составляющие векторы 
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[image: image1014.wmf]PV


 и 

[image: image1015.wmf]ST


. Осталось определиться с их знаками. Так как 

[image: image1016.wmf]B


r


 совпадает по направлению с 

[image: image1017.wmf]PV


, то слагаемое 

[image: image1018.wmf]PV


 входит в выражение для 

[image: image1019.wmf]G


 (217) с положительным знаком.

 Вектор 

[image: image1020.wmf]A


r


 направлен противоположно вектору 

[image: image1021.wmf]ST


, следовательно, слагаемое 

[image: image1022.wmf]ST


 входит в формулу (217) с отрицательным знаком. В итоге формулу (217) перепишем в явном виде: 
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По такой схеме можно выразить термодинамические потенциалы друг через друга.


Примечание: когда мы говорили о построении векторов 
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В качестве примера рассмотрим алгоритм получения информации о термодинамическом состоянии системы исходя из ее свободной энергии 
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 в разделе «Квантовая механика»).
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энтропия системы 
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давление 
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теплоемкость 
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Для магнитных систем намагниченность 
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где 
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 – напряженность магнитного поля.


Восприимчивость 
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Химический потенциал 
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Определение же 
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 является прямой задачей статистической физики, которая, как указывалось выше, учитывает микроструктуру вещества. В основу статистической теории У. Гиббс положил метод статистических ансамблей и каноническое распределение, которое определяет вероятность 
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 ( число степеней свободы одной частицы,
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 ( число частиц). Исходным для всей статистической физики является понятие о статистическом ансамбле. Выделение статистического ансамбля в классической физике в первую очередь связано с заданием типа измерения, которое должно быть проведено над рядом одинаковых систем. Если системы находятся в различных с точки зрения механики состояниях, то результаты измерений также будут различны. Вся совокупность результатов измерений и представляет собой статистический ансамбль. Однако определение статистического ансамбля целесообразно дать в рамках наиболее общего, квантового подхода. «Вместо временного усреднения в рамках одной системы Больцман и Гиббс предложили рассматривать совокупность большого числа соответствующим образом разупорядоченных одинаковых систем. Средние значения в определенный момент времени определяются по этой совокупности систем, а сама совокупность называется ансамблем системы. Такое среднее называется средним по ансамблю. Ансамбль представляет собой мысленную конструкцию, характеризующую в один единственный момент  времени свойства реальной системы, которые проявляются в ней с течением времени. Ансамбль систем состоит из очень большого числа одинаковым образом «устроенных» систем. Каждая система из ансамбля является точной копией реальной системы в одном из ее допустимых квантовых состояний» (Ч. Киттель).


Так как любое вещество – это совокупность связанных частиц, или охваченное взаимодействием единое целое, то в описательном отношении такую систему надо рассматривать также как единое целое, то есть все сразу, а не как совокупность отдельных составляющих. В обычном трехмерном пространстве ввести такой формализм невозможно и поэтому вводится так называемое фазовое пространство, в котором отражается состояние (положение и импульс каждой из 
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 частиц) всей системы сразу в произвольный момент времени. Исходя из плотности вероятности 
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 по известной процедуре, можно определить средние значения физических величин, характеризующих систему. Сразу следует подчеркнуть аналогию с квантовой механикой, где плотность вероятности 
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 также играет фундаментальную роль (хотя природа вероятностного поведения в том и другом случаях качественно различна).


Фазовое пространство (
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-пространство) – это абстрактное пространство, по ортогональным осям которого отложено 
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 сопряженных этим координатам импульсов 
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. Механическое состояние системы изображается в фазовом пространстве точкой (так называемая изображающая или фазовая точка), а ее развитие описывается как движение изображающей точки в 
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-мерном пространстве по одномерной кривой. Эта кривая представляет собой фазовую траекторию. Размерность 
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 тождественных систем в фазовом пространстве соответствует 
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 изображающих точек. В этой связи можно ввести понятие о плотности распределения 
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где 
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 – число изображающих точек в элементе фазового пространства 
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Если между частицами системы взаимодействие практически отсутствует, то для описания такой системы оказывается удобным ввести 6-мерное 
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, в котором система из 

[image: image1081.wmf]N


 частиц описывается движением 
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Разъясним вышесказанное на примере системы из 
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Число частиц 
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, находящихся в таком объеме, очевидно, должно быть пропорционально 
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Вероятность 
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Обозначим величину 
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, как уже указывалось выше, можно оценить среднее значение любой физической величины, характеризующей систему частиц. Для примера определим среднюю энергию частицы 
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Подставляя в (231) вместо 
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 любую другую физическую характеристику 
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, можно определить ее среднее по ансамблю значение 
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На протяжении всего времени развития статистической теории, начиная с Гиббса, были получены конкретные выражения для 
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, описывающие состояние различных физических систем.


11. Функции распределения в статистической физике


11.1. Микроканоническое распределение


Для адиабатической системы, находящейся в состоянии термодинамического равновесия, функция 
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 вводится постулативно на основе совпадения всех результатов вычислений с данными эксперимента:
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где 
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 – энергия системы; 
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 – функция Гамильтона;

[image: image1119.wmf]A


 – нормировочный множитель; 
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 – дельта-функция Дирака, обладающая следующими свойствами:
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Для произвольной функции 
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Формула (232) получила название микроканонического распределения, которое описывает системы с постоянным, строго фиксированным значением энергии 
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. Практическое использование этого распределения приводит к значительным трудностям, связанным при определении средних значений физических величин  с необходимостью интегрирования по многомерной поверхности 
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11.2. Каноническое распределение


Проблема с использованием распределения (232) снимается введением канонического распределения, когда энергия 
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 не имеет строго определенного значения как в предыдущем случае, а постоянной является температура (изотермические системы).
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где 
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 – свободная энергия системы:


                                                  

[image: image1134.wmf]Z


T


k


F


Б


ln


-


=


,                                                  (239)


здесь 

[image: image1135.wmf]Z


 – статистический интеграл, или интеграл состояний, получающийся из условия нормировки для (238):
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В – нормировочный множитель.


Определив с помощью (240) свободную энергию (239) по формулам (219) – (225), можно оценить физические характеристики системы.


11.3. Большое каноническое распределение


Для систем с переменным числом частиц вводится так называемое большое каноническое распределение. Пусть 
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 частиц системы распределены по 
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 энергетическим уровням. При этом предполагается, что число частиц на каждом уровне может изменяться. Тогда статистическое распределение для этой системы будет иметь вид
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где 
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 – термодинамический потенциал, зависящий от 

[image: image1141.wmf]V


T


,


 и 

[image: image1142.wmf]s


m


, С – нормировочный множитель. 


Из условия нормировки (227) для (241) получим:
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Выражение (241) описывает квантовую статистику. В классическом случае:                    
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где
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Здесь учтено, что каждому 
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 сопоставляется свое фазовое пространство.


Для определения средних значений физических величин, характеризующих систему, принципиально применимы все три распределения, однако наиболее удобным с математической точки зрения является большое каноническое распределение Гиббса (241), (244). Нормировочные множители 
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 учитывают также тождественность частиц, то есть они обратно пропорциональны 
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11.4. Статистические распределения Ферми и Бозе


При описании квантовых систем используется статистика, основанная 


на квантовой модели вещества. Так как в замкнутых квантовых системах энергетический спектр дискретен, то статистический интеграл (240) заменяется статистической суммой.


Квантовое каноническое распределение в этом случае может быть записано в следующем виде:
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где 
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Однако учет одной лишь дискретности энергетического спектра недостаточен для объяснения специфики поведения квантовых систем. Для систем тождественных частиц необходимо учитывать также их принципиальную неразличимость. В этом случае статистика будет различной в зависимости от того, какого рода волновыми функциями описываются частицы рассматриваемой системы.


Как известно (см. разд. 8), волновые функции должны быть либо симметричными, либо антисимметричными по отношению к перестановке любой пары частиц. Симметричные волновые функции имеют место для частиц с целым, а антисимметричные – для частиц с полуцелым спином. Пусть 
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Для Ферми-частиц (спин 
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Среднее число частиц на 
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Подставляя (249) в (250), получим
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Это так называемое распределение Ферми, которое нормировано условием:
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Для Бозе-частиц (спин 
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Формула (253) представляет статистику Бозе и называется распределением Бозе. Оно подчиняется такому же условию нормировки (252).


Величина 
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 в формуле (251) есть не что иное, как вероятность 

[image: image1178.wmf]k


W


 заполнения Ферми-частицей 
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 (формула (253)) не совпадает с вероятностью того, что какой-то уровень заселен.


11.5. Распределение Максвелла – Больцмана


Это распределение определяет вероятность 
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 того, что импульсы и координаты всех 
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 для такого идеального газа, состоящего из молекул одного сорта массы 
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Подставляя это выражение в каноническое распределение Гиббса, получим следующую формулу:
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Формула (255) представляет собой известное распределение Максвелла– Больцмана, которое можно представить как произведение двух распределений 
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где 

[image: image1196.wmf]p
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 – распределение Максвелла (1860 г.); 
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 – распределение Больцмана (1868 г.).


Формула (256) позволяет оценить вероятность определенных значений импульса, а (257) – вероятность определенных значений координат.


Для проекций скоростей можно записать:
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Число молекул 
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Это распределение Максвелла для модуля скорости. Соответствующая вероятность 

[image: image1203.wmf]dW


 равна
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12. Использование функций распределения для оценки физических


            характеристик систем


12.1. Средние значения некоторых характеристик движения


                     молекул в идеальном газе
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Такой парадокс является следствием различного выбора элемента объема: кубик 
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[image: image1209.wmf]u


pu


d


2


4


 в сферических координатах. Плотность числа молекул в декартовом пространстве скоростей будет наибольшей в нуле и уменьшаться при удалении от начала координат. Объем же шарового слоя увеличивается пропорционально росту площади его поверхности, и число молекул в элементе объема, которое равно плотности числа молекул, умноженное на элемент объема, будет иметь максимум при некотором значении 
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Среднеквадратичное значение скорости определяется аналогично:
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12.2. Вычисление свободной энергии идеального газа


Рассмотрим идеальный газ, находящийся в сосуде объемом 
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 (240) для данного случая запишем следующим образом:
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Нормировочный множитель В в целях простоты пока опускаем. Так как 
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 внутри сосуда и равно бесконечности на его стенках, то каждый из интегралов по координатам 
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[image: image1220.wmf]V


, а произведение всех таких интегралов будет 

[image: image1221.wmf]N


V


. Интегралы по импульсам сводятся к интегралам Пуассона:


                                            

[image: image1222.wmf]a


p


x


ax


=


ò


¥


¥


-


-


d


2


,                                                   (265)


и в связи с этим произведение интегралов по импульсам будет равно 
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Свободная энергия (239) в этом случае запишется в следующем виде:
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Из выражения (267) определим некоторые характеристики идеального газа:
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Из термодинамики известно, что для одного моля идеального газа теплоемкость равна 
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 ( универсальная газовая постоянная). С учетом этого можно записать
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где 

[image: image1233.wmf]A
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 – число Авогадро.


12.3. Средняя энергия квантового осциллятора


Как известно из квантовой механики, энергия квантового осциллятора выражается формулой (157):
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Для определения свободной энергии 
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 вычислим статистическую сумму 
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 (247) с энергией (270):
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Свободная энергия 
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 в этом случае будет определяться выражением
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Для вычисления средней энергии 
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 воспользуемся формулой Гиббса– Гельмгольца:
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Подставляя в эту формулу выражение для 
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, получим


                                                      

[image: image1243.wmf]1


2


-


+


=


T


Б


k


e


E


w


w


w


h


h


h


.                                     (274)


При высоких температурах, когда 
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Подставляя(275) в (274), получим
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т.е. известное выражение для средней энергии классического осциллятора.


При очень низких температурах 
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 и единицей в знаменателе второго слагаемого в (274) можно пренебречь. Тогда
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В этом случае при 
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12.4. Уравнение состояния для Ферми- и Бозе-газов


Число частиц 

[image: image1252.wmf]dN


 в элементе фазового пространства  
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где 

[image: image1256.wmf]n


 – функция распределения Ферми- и Бозе-частиц,
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[image: image1258.wmf]g


 – кратность вырождения (
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 – спиновое квантовое число), знак (+) относится к Ферми-частицам, а (–) – к Бозе-частицам. Здесь учитывается, что при данном значении импульса состояние частицы определяется также ее спином. Энергия 
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Интегрируя (278) по 
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y


x


,


,


 и переходя в сферическую систему координат в пространстве импульсов после интегрирования по углам 
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 и 
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Так как 

[image: image1267.wmf]m


p


2


2


=


e


, то формулу (281) можно переписать следующим образом:
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Полное число частиц  

[image: image1269.wmf]N


 определится интегрированием этого выражения:
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В формуле для потенциала 

[image: image1271.wmf]W


 (242) от суммирования перейдем к интегрированию:
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После интегрирования получим
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Найдем полную энергию газа  
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Сравнивая формулы (285) и (286) и имея в виду, что 
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Это, как известно, есть основное уравнение молекулярно-кинетической теории газов.


Статистическая физика, как следует из вышеизложенного, изучает скрытые от «невооруженного» глаза микроскопические механизмы тепловой формы движения материи, переходя от них к макроскопическим термодинамическим законам, характеризующим всю систему в целом (см. зависимости термодинамических потенциалов

[image: image1278.wmf]H


,


G


,


F


,


E


 от параметров 

[image: image1279.wmf],


P


 

[image: image1280.wmf],


V


 

[image: image1281.wmf],


T


 

[image: image1282.wmf]S


).
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Пусть, например, имеется одноатомный газ, атомы которого могут находиться в двух состояниях: основном (0) и возбужденном (1) (двухуровневая система). Разность энергий между уровнями обозначим как 
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 ( числа атомов в невозбужденном и возбужденном состояниях. Распределения 
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13. Теплоемкость твердого тела


Существенной особенностью твердого тела, в противоположность газу и жидкости, является то, что его атомы колеблются около некоторых фиксированных в пространстве положений равновесия. Таким образом, при достаточно малых амплитудах колебаний атомов твердое тело можно рассматривать как механическую систему с большим числом степеней свободы. Из классической механики известно, что для такой системы из 
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где 
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 – обобщенные импульсы, сопряженные с нормальными координатами 
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Из теоремы о равнораспределении энергии по степеням свободы следует, что если функция Гамильтона имеет вид (288), то энергия твердого тела может быть записана как
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Теплоемкость 
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 одного моля твердого тела при постоянном объеме равна
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Это так называемый закон Дюлонга ( Пти.


Однако экспериментальные исследования показали, что теплоемкость при понижении температуры (в области криогенных температур) уменьшается в решительном противоречии с выводами классической статистики (290).


Среднюю энергию грамм-молекулы твердого тела с учетом (274) можно записать:
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тогда формула для теплоемкости 
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 будет иметь следующее выражение:
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где 
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 ( характеристическая температура Эйнштейна.


При высоких температурах, когда 
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Из (293) следует, что при 
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 стремится к нулю по экспоненциальному закону, хотя на опыте убывание 
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Более строгая квантовая теория теплоемкости твердого тела требует учета всех возможных колебаний его атомов, то есть учета всего спектра нормальных колебаний. Так как твердое тело – система с огромным числом степеней свободы, то распределение частот нормальных колебаний носит квазинепрерывный характер. Энергию твердого тела в этом случае можно представить следующим образом:
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где 
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 – максимальная частота колебаний атомов твердого тела; 
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 может быть получена методами нейтронографии. Для теоретического определения 
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 в случае одноатомного тела П. Дебай в 1912 г. воспользовался моделью однородной изотропной непрерывной упругой среды. Он нашел, что в этом случае
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где 
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 (  скорость продольных и поперечных упругих волн в твердом теле. Максимальную частоту  
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 Дебай определил из того условия, что полное число нормальных колебаний равно числу степеней свободы твердого тела:
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Подставляя (295) в (296), получим, что
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где 
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 ( объем, приходящийся на один атом.


С учетом (295) оценим энергию твердого тела (294):
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где 
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Если произвести оценку теплоемкости, то для высоких температур получим классическое выражение 
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что весьма удовлетворительно соответствует результатам эксперимента. Формула (299) носит название закона Дебая.


14. Фазовые переходы

Описание фазовых переходов представляет собой одну из наиболее сложных проблем теоретической физики. Как указывалось в разд. 10, состояние равно​весной системы в термодинамике полностью описывается соответствующим термодинамическим потенциалом, определяемым парой переменных 
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 ( температура). Эти переменные можно разделить на два класса: экстенсивные, или пропорциональные полной массе системы, такие как энтропия и объем, и интенсивные, или не зависящие от полной массы системы, такие как температура и давление. Экстенсивные и интенсивные термодинамические величины  определяют термодинамические потенциалы как функции сопряженных переменных. Для описания фазовых переходов в твердых телах, например, выбирают пару переменных 
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 имеют особенности, т.е. аномально быстро возрастают при приближении к критической точке. Для ферромагнетика, помещенного во внешнее магнитное поле напряженностью 
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где 
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 ( критические показатели, определение которых является задачей теории критических явлений. 
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Первой попыткой теоретически описать переход второго  рода было создание теории среднего поля, которую изложим на примере ферромагнетика.


                              14.1. Теория среднего поля

Первые экспериментальные исследования ферромагнетизма были выполнены П. Кюри в 1895 г. Ученым было показано, что восприимчивость 
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Причем внутреннее поле 
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 пропорционально намагниченности 
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Эта формула справедлива для малых значений 
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где 
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Из (303) следует, что 
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Таким образом, при температуре 
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[image: image1390.wmf]1


a


 и ее численное значение оставались в то время серьезной проблемой теории среднего поля.


Из вышеприведенных рассуждений следует, что
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Удовлетворительная (хотя и неполная) интерпретация явления ферромагнетизма нашла решение в рамках квантовой теории (В. Гейзенберг, 1928 г.). Механизм внутренней намагниченности в рамках подхода Гейзенберга состоит в обменном взаимодействии спинов электронов соседних атомов. Внутреннее поле 
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 («молекулярное» поле Вейса) обусловлено суммарным полем магнитных моментов электронов, окружающих данный конкретный ион. Если электронные волновые функции компактно локализованы, то основной вклад в обменную энергию вносят парные взаимодействия соседних ионов. Энергия взаимодействия 
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 имеет в этом случае следующий вид:
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где 

[image: image1395.wmf]ij


Á


 ( обменный интеграл; 
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 ( спины соседних 
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Как следует из (305), минимум энергии 
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  соответствует одинаковой ориентации спинов  
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 и 
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. Из квантовой теории Гейзенберга, в частности, следует, что критическая температура 
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где 
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  ( число ближайших соседей, 
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 ( значение спина.


Для больших значений величин 
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 в выражении для локального поля  (302) необходимо учесть слагаемые более высокого порядка
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где 
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 ( постоянная величина.


Для этого случая получим
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При 
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 из (308) следует, что 
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. Для магнитной энергии 
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 получаются следующие соотношения: 
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. Из вышеприведенного формализма, который получил название теории среднего поля, можно определить значения критических индексов: 
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Особое внимание здесь следует обратить на то, что в рамках совершенно ясных и простых предположений оказывается возможным определить температуру фазового перехода 
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 через постоянные величины, характеризующие средний магнитный момент и локальное магнитное поле на нем.


14.2. Теория Ландау

Анализируя уже созданные теоретические концепции для описания тех или иных физических явлений, можно утверждать, что успех всякой теории зависит от того, какие понятия и категории кладутся в ее основание. В 1937 г. Л.Д. Ландау вводит определенную характеристику 
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 системы, которая своим поведением отслеживает фазовый переход и его критическую точку. Величина 
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, в частности, связана с намагниченностью в ферромагнетиках, поляризацией в сегнетоэлектриках, плотностью заряда в кристаллах при структурных переходах, плотностью вещества в системах жидкость – пар. Для описания явле​ния сверхпроводимости величина 
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 связывалась с суперпозицией амплитуд состояния 
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 куперовских пар бозонов:
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Для описания перехода жидкого гелия в сверхтекучее состояние с этой же целью используется аналогичное выражение:
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где 
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– амплитуды состояний бозонов.


Выше точки перехода величину 
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 обозначим 
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 инвариантна относительно совокупности операций симметрии, которая определяет группу 
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. Ниже точки перехода параметр 
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 обозначим 
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. В свою очередь 
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 инвариантна относительно всех операций группы 
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, являющейся подгруппой группы 
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Разложим  
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где 
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 ( номер представления, 
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 ( номер функции в базисе представления. Штрих у суммы означает, что из суммы исключено единичное представление, поскольку оно уже включено как в 
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  должны обращаться в 0 (так как 
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Коэффициенты 
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 характеризуют систему, находящуюся в термодинамическом равновесии ниже точки перехода и поэтому их значения можно определить путем минимизации свободной энергии 
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 (чаще используют ее плотность 
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Например, при фазовом переходе II рода эти коэффициенты принимают сколь угодно малые значения, в связи с чем 
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 может быть разложена в ряд по степеням 
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где 
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 ( свободная энергия в неупорядоченной фазе.


Каждый член разложения содержит только такие комбинации величин 
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, которые инвариантны при всех операциях группы 
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. Инвариант линейный по 
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 отсутствует, поскольку исключено единичное представление. Наличие линейного члена привело бы к понижению симметрии группы.


Минимизация 
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 при 
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 должна приводить к условию 
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. Это возможно только в том случае, если коэффициенты 
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неотрицательные. Определим параметр порядка 
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. Здесь число линейно независимых компонент параметра порядка равно размерности представления, по которому он преобразуется.


Для однокомпонентного параметра порядка 
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 в случае фазового перехода II рода можно в простейшем случае записать:
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Симметрия тела меняется (повышается) тогда, когда 
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 обращается в точности в 0. Если 
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, хотя и очень мал, это означает наличие более низкой симметрии.


Как показали дальнейшие исследования в этой области на языке параметра порядка можно попытаться создать наиболее общий подход к построению соответствующей теории критических явлений.


Подставляя в условие 
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 выражение (313), получим
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Откуда следует, что
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Таким образом, 
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Пренебрегая слагаемым с 
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, определим энтропию 
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 и молярную теплоемкость при постоянном давлении 
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Как следует из (316) и (317), энтропия при фазовом переходе остается непрерывной, а теплоемкость испытывает скачок на величину 
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Введение параметра порядка позволило более однозначно определить (и разделить) фазовые переходы. Ранее, по классификации П. Эренфеста (1933 г.), к фазовым переходам I рода относили такие изменения агрегатного состояния вещества, когда в точке перехода 
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 претерпевают разрыв уже первые производные от 
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. Фазовый переход II рода здесь характеризуется разрывом вторых производных (см., например, поведение теплоемкости при переходе в сверхпроводящее состояние). Однако, как показывает анализ, не все фазовые переходы подпадают под условия Эренфеста. Введение параметра порядка позволяет дать более универсальную классификацию фазовых переходов: если параметр порядка при переходе обращается в нуль скачком, то этот переход следует отнести к фазовому переходу I рода. Фазовый переход II рода характеризуется непрерывным обращением в нуль параметра порядка, так как в этом случае существует взаимосвязь между типами симметрии состояния вещества слева и справа от точки 
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Недостатком теории среднего поля, а также теории Ландау, несмотря на их простоту и ясность роли, которую играет параметр порядка, является то, что эти теории не учитывают наиболее существенную особенность поведения системы вблизи критической точки. Дело в том, что при любом фазовом переходе образование новой фазы начинается с появлением зародышей (а это значит, что в объеме с определенным значением параметра порядка, например, с нулевым, появляются участки, где величина 
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). Флуктуационная природа зародышей при описании фазового перехода вблизи критической точки должна быть представлена как флуктуации параметра порядка. При приближении температуры к критической точке флуктуации растут, становятся термодинамически устойчивыми образованиями, соединяются в более крупные области и в итоге весь объем переходит в новое состояние, каждая точка которого характеризуется параметром порядка 
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. Говоря иными словами, при  
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 возрастающие флуктуации параметра порядка начинают коррелировать между собой (за счет какого-то взаимодействия), приводя к увеличению областей с 
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 и переходу всего объема в другую фазу. 


Какие наиболее существенные особенности фазовых переходов надо учесть и положить в основу новой флуктуационной теории? В первую очередь необходимо иметь в виду одинаковость критических индексов (300) для всех фазовых переходов и, как следствие, тот факт, что микроскопические детали поведения системы никакой роли в критических явлениях не играют. Это наводит на мысль о действии фундаментальных законов симметрии, которые каким-то образом необходимо сформулировать или просто угадать (яркие примеры «угадывания» в большом количестве имеются в квантовой физике: постулаты Бора, принцип Паули, уравнение Шредингера, гипотеза Уленбека и Гаудсмита о наличии спина электрона и др.). Действительно, многие фундаментальные характеристики, например: квантовые числа, правила отбора, кратность вырождения, связаны со свойствами симметрии изучаемых физических объектов. Если это атом, то мы «работаем» с гамильтонианом 
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 ( инвариантен при вращениях с центром в ядре атома, а 
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 ( малое возмущение, которое может быть обусловлено внешним магнитным, электрическим или электромагнитным полем, внешним давлением и др. причинами). Возмущение 
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 неинвариантно при вращениях, однако может быть хорошо разложено по представлениям группы  вращений.


Если система обладает какой-то симметрией, то применение к ней соответствующих преобразований (например, подробно рассматриваемые ниже элементы симметрии: трансляции, повороты, отражения и др., приводящие к самосовмещению того же кристалла) позволяет извлечь уникальную информацию о свойствах системы. Наиболее яркий пример такого описания можно найти в разд. 5 «Операторы квантовой механики», где операция симметрии – поворот на угол 

[image: image1494.wmf]p
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, совмещающая систему саму с собой, применяется к собственной функции оператора проекции момента импульса. В результате этого получается фундаментальный закон микромира о квантовании самой проекции момента импульса и появляется магнитное квантовое число 
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Было бы неплохо ввести такую группу симметрии, действие элементов которой на некоторую функцию, описывающую фазовый переход, привело бы к определению критических индексов (300) аналогично приведенному выше примеру с получением квантового числа  
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. При этом система должна оставаться инвариантной и описываться в критической точке 
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 гамильтонианом 
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, а при 
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 будет учитываться неинвариантное возмущение 
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. Кроме того, в рамках определенных преобразований симметрии свойства системы вблизи критической точки 
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 должны быть связаны с ее свойствами вдали от точки перехода, когда флуктуации параметра порядка малы и хорошо описываются известными методами. И теперь самым существенным моментом в построении физико-математического формализма, описывающего фазовый переход, является определение меры «близости» или «удаленности» системы по отношению к критической точке. Для этого рассмотрим самую характерную особенность протекания фазового перехода ( возрастание флуктуаций параметра порядка и их корреляцию при 
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, о чем говорилось в разделе, посвященном теории Ландау.


Для определенности в качестве параметра порядка 
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 ( гамильтониан системы, зависящий от совокупности переменных 
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Формула (320) отражает корреляционную связь между флуктуациями параметра порядка 
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где 
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 ( внешнее поле, сопряженное с параметром порядка 
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где 
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 ( число компонент параметра порядка.


Рассмотрим симметричную фазу в отсутствие поля 
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[image: image1530.wmf])


0


,


0


(


2


=


=


q


R


. В этом случае 

[image: image1531.wmf]0


=


h


r


 и 

[image: image1532.wmf])


(


)


(


r


r


r


r


r


h


h


=


D


. Изменение гамильтониана теперь запишется следующим образом:


                       

[image: image1533.wmf](


)


dV


q


T


a


H


ò


ú


û


ù


ê


ë


é


Ñ


+


D


D


=


D


2


3


2


1


)


(


h


h


r


r


.                                  (323)


Переведем корреляционную функцию 
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для чего разложим 
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Проводя соответствующие преобразования, в конечном итоге получим
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Когда температура приближается к критической точке 
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 связана, в первую очередь, с тем, что определение статистического интеграла (240) в общем случае не представляется возможным. Кроме того, проблема учета критических флуктуаций вообще выводит статистическую задачу (239), (219)((225) из разряда решаемых. Величину 
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, определяющие поведение системы вблизи критической точки. К этим основным свойствам системы относят ее размерность, число компонент параметра порядка, симметрию системы и зависимость межатомных сил взаимодействия от геометрии системы. Следует отметить, что упрощение функции 
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 в целях возможности описания системы не представляет собой ничего из ряда вон выходящего, так как при описании любого явления в физике мы всегда прибегаем к построению модели ( упрощенному образу этого явления («скелету» явления), который и заменяет само явление в исследованиях. Самым существенным  здесь является то, что адекватная модель должна обладать не обязательно всеми, но наиболее существенными свойствами самого явления. 
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Величина 
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 называется корреляционной длиной, она характеризует размер области, где флуктуации параметра порядка скоррелированы между собой. Это, очевидно, области новой фазы. При построении теории критических явлений следует учесть также тот факт, что для конечного числа частиц гамильтониан системы является гладкой функцией и особенностей в поведении физических характеристик системы (теплоемкости и др.) ожидать не следует. Это указывает на то, что в рассмотрение следует вовлекать все большее количество атомов 
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15.Основные идеи современной теории критических явлений

Из (330)((331) следует, что величиной, отслеживающей «расстояние» до критической точки, может быть корреляционная длина, растущая при 
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, характеризуя области скоррелированных флуктуаций параметра порядка (это, например, области ферромагнетика с одинаково ориентированными магнитными моментами атомов), кроме того, при 
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 «осуществляет» вовлечение в рассмотрение все большее количество атомов системы 
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Современная теория критических явлений базируется на двух положениях (гипотезах). Первое положение, получившее название гипотезы подобия, состоит в утверждении, что сингулярное поведение физических характеристик 
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 (см. формулы (300)) ( есть следствие расходимости корреляционной длины (331). В самом общем случае флуктуации параметра порядка 
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 (325) распределены по сложному статистическому закону. При этом величина 
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 будет определяться следующей формулой:
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Если принять, что это распределение подчиняется закону Гаусса, то на 
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 можно построить следующие закономерности в поведении вышеназванных характеристик.
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где 
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 ( менее существенные слагаемые, зависимость которых от температуры и других факторов более слабая. Причем для гауссова приближения 
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В случае ферромагнетика, например, корреляционная длина определяется по формуле
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где 
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 ( среднее расстояние между соседними атомами.


Вторая гипотеза, лежащая в основе теории критических явлений, заключается в предположении о существовании определенной группы симметрии (ренормализационной группы), переводящей гамильтониан системы из произвольной точки в критическую, где он становится инвариантным. В результате таких преобразований должны быть получены  критические индексы 
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Более конкретно ренормализационную группу можно представить как некоторое преобразование плотности вероятности 
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 распределения флуктуаций параметра порядка, ведущее при определенных условиях систему к точке 
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 определяется гамильтонианом 
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. Процесс ренормгрупповых преобразований ведет систему по определенной траектории в некотором абстрактном пространстве 
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 все более существенную роль согласно (331) должны играть моды 
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 или длинноволновые флуктуации. Процесс заканчивается в так называемой неподвижной точке с инвариантным гамильтонианом 
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В качестве конкретного объекта для иллюстрации действия метода ренормгруппы возьмем опять фазовый переход в ферромагнитной системе. Блочная модель ферромагнетика описывается функцией Гамильтона в форме Гинзбурга(Ландау (321):
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где 
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 ( намагниченность блока, определяемая по формуле


                                                     

[image: image1603.wmf]å


=


l


r


l


r


r


r


r


d


r


b


h


h


,                                                    (341)




[image: image1604.wmf]l


r


r


h


 ( намагниченность ячейки, 

[image: image1605.wmf]d


b


( число ячеек в блоке, 

[image: image1606.wmf]l


r


 ( радиус-вектор центра ячейки, 

[image: image1607.wmf]r


r


 ( радиус-вектор центра блока.


[image: image3319.wmf]u


[image: image3320.wmf]Рис.13


[image: image3321.wmf]m


u


[image: image3322.wmf]Рис.14


[image: image3323.wmf]e


r


r


h


[image: image3324.wmf]r


r


r


h


[image: image3325.wmf]R


r


r


h


[image: image3326.wmf]4


=


b


[image: image3327.wmf]4


=


c


[image: image3328.wmf]·


[image: image3329.wmf]·


[image: image3330.wmf]·


На рис. 14 представлен двумерный фрагмент блочной конструкции ферромагнетика для конкретных значений 
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. Векторами показана намагниченность ячейки в точке с радиусом(вектором 
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, намагниченность блока в точке с радиусом(вектором 
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 и намагниченность суперблока в точке 
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являются усредненными. Сначала рассматривается ячеистая  структура вещества и вводится ячеистый гамильтониан с взаимодействием между собой магнитных моментов ячеек. Затем из ячеек строим  блочную структуру (один блок состоит из  
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Процедура конструирования блочного гамильтониана такова, что формируя из 
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 ячеек первичный блок, а впоследствии образуя из 
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 таких блоков суперблок, мы могли бы получить аналогичный результат, формируя из 
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 ячеек тот же самый суперблок.


Процедура получения суперблока из 
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 блоков называется преобразованием Каданова и обозначается 
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. Это преобразование является основным элементом ренормализационной группы. Гамильтониан (340) характеризует плотности вероятностей распределения для  
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, которые в свою очередь можно представить проекциями вектора 
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 в некотором абстрактном (параметрическом) пространстве. Произвольная плотность распределения 
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определяется теперь точкой этого пространства. Следует отметить, что размерность параметрического пространства может быть больше трех в зависимости от вида гамильтониана, описывающего систему (мы рассматриваем простейший случай).


Действие ренормализационной группы 

[image: image1629.wmf]c


R


 переводит систему из состояния, описываемого плотностью распределения 
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, в состояние, описываемое плотностью 
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, что аналогично переходу системы из точки 
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Это действие состоит из двух этапов:


( преобразование Каданова, понижающее пространственное разрешение переменных 
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где 
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 ( некоторая величина, не зависящая от 
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Этот элемент ренормгруппы приводит к сжатию системы, уменьшая ее размер в 

[image: image1644.wmf]c
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 становится опять равной 
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При масштабных преобразованиях пространственный интервал 
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, т.е. объем ячейки в «фазовом» пространстве при таких преобразованиях остается постоянным.


Таким образом, действие элементов ренормализационной группы 

[image: image1654.wmf]c
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 представляет собой процедуру крупнозернистого разбиения (укрупнение блоков как вовлечение в рассмотрение все большего количества атомов с усреднением физических характеристик по объему растущего блока) и изменение  масштаба, «совмещающее» систему саму с собой. Следует отметить одну существенную особенность указанных преобразований: среднее преобразованных физических величин (в нашем случае это среднее от преобразованных в новом блоке намагниченностей) по преобразованной плотности вероятности распределения совпадает со средним значением исходной величины, полученным по исходной плотности распределения.


Ренормализационная группа связана с физикой критических явлений предположением, что критическая точка 
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 лежит на критической поверхности неподвижной точки 
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 параметрического пространства, переходящая в самое себя при преобразовании 
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. В этой точке система описывается симметричным гамильтонианом 
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. Критическую поверхность неподвижной точки 
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 определим как подпространство, все точки которого определяются из условия 
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. Действие ренормгруппы смещает любую точку на критической поверхности к 
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 не лежит на критической поверхности 
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 уводит от неподвижной точки 
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. В параметрическом пространстве действие ренормгруппы, смещающее произвольную точку на малое  расстояние 
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. Как и в квантовой механике, собственные функции и собственные значения оператора 
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 играют фундаментальную роль, причем собственные значения как раз и определяют критические индексы (300).


Рассмотрим поведение корреляционной функции 
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 при приближении к точке фазового перехода 
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 в ферромагнетике. Корреляционная функция 
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 ( экспериментально определяемая величина, так как сечение рассеяния 
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 нейтронов на  ферромагнитном кристалле пропорционально 
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где 
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 ( волновые векторы нейтрона до и после рассеяния.


Зарядовая нейтральность нейтрона позволяет отследить тонкие эффекты взаимодействия магнитных моментов нейтрона и атома в узле решетки и, в связи с этим для опробования теории имеется достоверный эмпирический материал.


Проведем ренормгрупповое преобразование входящих в корреляционную функцию переменных:
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где 
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 соответствует знаку 
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Выражение (345) справедливо для любых 
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где 
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 ( некоторая функция.
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При получении (347) мы положили 

[image: image1697.wmf]k


c


1


=


. Сравнивая с (300) 

[image: image1698.wmf]d


p


s


+


=


-


2


2


,


получим


                                                   

[image: image1699.wmf])


2


(


2


1


d


s


p


-


-


=


.                                             (348)


Для достаточно малых 
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Исходя из соотношения 
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Соотношение (350) отражает так называемый закон подобия.


Для оценки критических индексов в конкретной ситуации необходимо, в первую очередь, рассмотреть представление ренормгруппы, т.е. гомоморфное отображение элементов группы на группу линейных операторов. Однако по своей сложности эта процедура выходит за рамки данной книги.


Из более детального анализа следует, что метод ренормгруппы, как и теория Ландау, не позволяет в  рамках единого уравнения пройти критическую точку, а  поведение системы приходится анализировать  раздельно как слева, так и справа  от точки фазового перехода. Кроме того, в рамках этого подхода не находит также теоретической оценки критическая температура 

[image: image1708.wmf]c
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. При ренормгрупповом анализе трудно получить традиционные термодинамические  характеристики  вещества и их функциональную связь между собой.


Ведущий специалист в этой области теоретической физики проф. Ш. Ма пишет: «Несмотря на успехи, достигнутые в рамках ренормгруппового подхода к теории  критических явлений, ему недостает прочной математической основы. Целый ряд вычислений по-прежнему носит  пробный характер и многое еще остается непонятным. Этот подход создан на основе  установленных фактов и правдоподобных гипотез, истинность которых еще предстоит доказать. Абстрактные идеи,  лежащие в основе РГ-подхода, весьма просты, однако конкретно реализовать их и явным образом убедиться в их справедливости оказывается очень сложно». Кроме того, прецизионные измерения критических индексов, проведенные в последние годы для различных фазовых переходов, показали их устойчивую неодинаковость. Это определенно указывает на то, что в основу будущей теории должны быть положены не только преобразования ренормализационной группы, но и какие-то дополнительные идеи.


Часть II 


ВЕЩЕСТВО КАК МИР 


ВЗАИМОДЕЙСТВУЮЩИХ АТОМОВ

1. Математическое отступление


В настоящем курсе физики предлагаются основные понятия теории групп, векторного и тензорного анализа, без чего практически невозможно построение современной теории конденсированного состояния.


 Элементы теории групп. Векторы. Тензоры


Под группой понимается множество [image: image1709.wmf]A


 элементов произвольной природы 
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, на котором определена бинарная операция «умножение» 
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, такая, что выполняются  следующие  условия: 


1. В результате «умножения» двух произвольных элементов множества [image: image1712.wmf]i
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 и 
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 получается элемент 
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2. На множестве элементов[image: image1716.wmf]A


 существует так называемый единичный элемент (примем условно, что он соответствует [image: image1717.wmf]1
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), такой, что произведение любого элемента из множества, например [image: image1718.wmf]i
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3. Для произвольного элемента из множества [image: image1721.wmf]A


, например [image: image1722.wmf]i
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, существует обратный ему элемент 
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4. Для произвольных трех элементов множества [image: image1728.wmf]A
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 выполняется ассоциативный закон умножения
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Примеры групп

1. Множество всех действительных чисел с операцией алгебраического сложения в качестве бинарной операции. Единичным элементом в этом случае является нуль. Числа с отрицательным знаком являются обратными для тех же чисел с положительным знаком.


2. Множество квадратных невырожденных матриц размерностью 

[image: image1731.wmf]n
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 с операцией умножения в качестве бинарной операции.


3. Множество векторов 

[image: image1732.wmf]n


-мерного пространства с операцией сложения в качестве бинарной операции и нуля как единичного элемента.


4. Множество перестановок или так называемая симметрическая группа 

[image: image1733.wmf]n
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5. Повороты вокруг совокупности осей, проходящих через фиксированную точку.


6. Совокупности элементов симметрии кристаллов. Кроме трансляционной симметрии, характеризующей решетку Браве (подробнее об этом см. ниже), кристалл должен обладать симметрией по отношению к поворотам. В связи с этим вводится понятие оси симметрии [image: image1734.wmf]n


-го порядка, вращение вокруг которой на угол [image: image1735.wmf]n
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 приводит к самосовмещению кристалла. Можно показать, что в природе число таких осей весьма ограничено: это оси 2-, 3-, 4- и 6-го порядков.


Рассмотрим другие типы симметрии по отношению к поворотам и отражениям. Каждый тип симметрии есть совокупность осей и плоскостей симметрии. Это значит, что при определенных перемещениях (повороты на некоторые углы вокруг осей, имеющих общую точку пересечения и отражения в плоскостях, содержащих эту точку) тела, имеющие конечные размеры, самосовмещаются (так называемые точечные группы). Кроме поворотов и зеркальных поворотов к элементам симметрии относится также винтовая ось. Говорят, что решетка обладает винтовой осью [image: image1736.wmf]n


-го порядка, если при повороте вокруг этой оси на угол [image: image1737.wmf]n
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 и одновременном смещении вдоль нее на некоторое расстояние она самосовмещается. В качестве элементов симметрии можно также указать плоскости зеркального скольжения, которые характеризуют случай самосовмещения решетки при отражениях в некоторой плоскости с одновременным перемещением на определенное расстояние в этой плоскости. Существуют также простые (не зеркальные) плоскости скольжения. Все элементы симметрии какой-то определенной кристаллической решетки (это не что иное, как различные комбинации рассмотренных выше действий, приводящих к самосовмещению решетки) образуют ее пространственную группу. Совокупность простых и зеркальных поворотов, переводящих произвольный вектор векторной группы 
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 в какой-либо вектор этой же группы, представляет собой некоторую точечную группу [image: image1739.wmf]f


, которая называется группой симметрии векторной группы 
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. Говорят, что две векторные группы 
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 принадлежат к одной и той же сингонии, если они имеют одну и ту же группу симметрии [image: image1743.wmf]f
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Среди элементов группы закон коммутативности может не выполняться, т.е. 
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, то группа называется абелевой. Число элементов группы 
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 называется ее порядком. Если в группе [image: image1747.wmf]A


 оказывается возможным выделить некоторую совокупность элементов 
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, которая также удовлетворяет свойствам группы (1)((4), то [image: image1749.wmf]n
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 называется подгруппой группы [image: image1750.wmf]A


. Число элементов подгруппы или ее порядок 
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 не может быть произвольным. Согласно теореме Лагранжа он всегда является делителем порядка всей группы. Порядок группы может быть как конечным, так и бесконечным.


Взаимодействуя друг с другом по закону бинарной операции члены группы формируют в конечном итоге всю замкнувшуюся на себя совокупность элементов. Однако взаимодействовать  друг с другом могут не только отдельные члены группы. Так, например, взаимодействие подгруппы [image: image1752.wmf]n
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 с некоторым элементом группы 
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, если они оба удовлетворяют следующему соотношению:
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Элемент [image: image1761.wmf]k


a


 также принадлежит группе 
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. На этом  основании оказывается возможным разбиение группы на классы сопряженных элементов. Единица группы составляет свой особый класс. Следует отметить, что сопряженный класс, если в нем не содержится единица, не является подгруппой.


Рассмотрим понятия изо- и гомоморфизма. Если оказывается возможным установить однозначное соответствие между парами элементов разных групп [image: image1769.wmf]A
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По своей внутренней структуре изоморфные группы в принципе одинаковы, так как любая теорема или закономерность, характерная для одной группы, будет распространяться и на другую, изоморфную ей. Гомоморфизм связан с односторонним соответствием элементов групп, т.е. какому-то элементу группы [image: image1782.wmf]A


, например [image: image1783.wmf]i
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, соответствует элемент группы [image: image1784.wmf]B


, например 
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). При этом соотношение  произведений имеет односторонний характер:
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Определим важный для статистической физики кристаллов класс точечных групп. Вполне очевидно, что все преобразования симметрии не должны приводить к перемещению тела в пространстве. Следовательно, при таких преобразованиях хотя бы одна точка тела должна быть неподвижной. В этом случае все оси и плоскости симметрии будут пересекаться в этой точке. Группы симметрии, которые удовлетворяют вышеприведенным рассуждениям, называются точечными.


Как уже отмечалось выше, трансляционная симметрия кристалла определяется его решеткой Браве. Для формирования же полной группы кристалла необходимо добавить элементы симметрии, связанные с поворотами и отражениями.


Так как любой элемент симметрии предполагает определенное  действие на рассматриваемый объект, то вполне очевидно, что каждый такой элемент должен быть представлен оператором. То есть теорию представлений можно построить, ставя в соответствие каждому элементу группы некоторый оператор 
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 – набор ортонормированных функций, являющихся частью семейства функций и получающихся в результате действия всех элементов группы на некоторую однозначную функцию 

[image: image1798.wmf]1
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Таким образом, набор матриц, каждая из которых соответствует определенному элементу группы, называется представлением этой группы размерностью 
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Если новое представление можно получить из старого путем линейного преобразования 
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,  то все такие представления будут эквивалентными:
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где  

[image: image1804.wmf]C


 – линейный оператор.


Рассмотрим теперь как на группе вращений трехмерного эвклидового пространства можно построить векторное и тензорное исчисление. Пусть две системы координат 
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(во избежание недоразумений дополнительно подчеркнем, что в данном разделе верхний показатель у 

[image: image1812.wmf]z


y


x


,


,


 и других обозначений 

[image: image1813.wmf],...)


,


(


Ф


T


 не степень, а индекс, характеризующий кординату). Используя элементарные геометрические преобразования, можно получить соотношения между штрихованными и нештрихованными координатами систем:
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Как видно из (9), поворот на угол 
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 осуществляется вокруг оси 
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. Для того чтобы привести эти соотношения к более компактному виду, целесообразно записать их следующим образом:
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Верхний индекс 
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 характеризует соответствующую координату штрихованной системы. Формулы (10) теперь могут быть представлены в виде
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где по повторявшемуся индексу 
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 подразумевается суммирование. Окончательно соотношения (10) запишем следующим образом:


                                                         

[image: image1822.wmf]k


k


k


k


x


T


x


×


=


¢


¢


,                                             (12)


где
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Проводя совершенно аналогичные рассуждения, можно записать обратные соотношения, выражающие нештрихованные координаты через штрихованные
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Очевидно, что 
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. Используя известное правило умножения матриц, получим
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где 
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Матрицы 

[image: image1830.wmf]T


 характеризуют здесь не что иное, как преобразования кругового вращения трехмерного эвклидова пространства. Если поворот на угол 
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 взять в качестве элемента группы, то индуцируемая этим преобразованием группа называется группой вращения трехмерного эвклидова пространства.


Для дифференциалов координат можно записать


                                          

[image: image1832.wmf]k


k


k


k


k


k


k


k


dx


T


dx


dx


T


dx


¢


¢


¢


¢


=


=


,


.                       (15)


Введем три скалярные функции 
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, заданные в системе координат 

[image: image1834.wmf]k


x


. Пусть при переходе к системе координат 
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Если такое преобразование окажется возможным, то комплекс функций 
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 называют контракомпонентами вектора в трехмерном пространстве по отношению к группе вращения в трехмерном эвклидовом пространстве. Самым важным здесь является тот факт, что при переходе от одной системы координат к другой три функции 
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 преобразуются по закону преобразования самих координат или дифференциалов координат (15). Можно определить также совокупность трех других функций 
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, которые при переходе от одной системы координат к другой преобразуется по закону
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Совокупность таких функций, преобразующихся по закону (17), принято называть ко-компонентами вектора в трехмерном эвклидовом пространстве. В явном виде законы преобразования контра- и ко-векторов имеют соответственно следующий вид:
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Для векторов, определенных на группе вращений трехмерного эвклидова пространства, закон преобразования контра- и ко-векторов одинаков. В этой связи различие между ними теряет смысл и говорят просто о векторах. В общем же случае это различие приобретает принципиальный характер.


Если взять совокупность функций 
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, определенных в трехмерном эвклидовом пространстве, то при определенном их подборе может оказаться, что при переходе от одной системы координат к другой эти функции преобразуются по закону
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Так как
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, то таких функций может быть девять.


Совокупность девяти скалярных функций координат 
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называют контракомпонентами тензора второго ранга в трехмерном пространстве по отношению к преобразованиям кругового поворота трехмерного эвклидового пространства, если при переходе от одной системы координат к другой эти функции преобразуются связанно с преобразованиями самих координат или дифференциалов координат по закону (18). Ко-компоненты тензора второго ранга определяются аналогично и преобразуются по закону
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Как следует из рассмотренного материала, вектор есть тензор первого ранга, а скаляр – это тензор нулевого ранга. Математическое определение векторов и тензоров, данное выше, проиллюстрируем примером физического «рождения» тензора в такой досконально изученной системе, как электромагнитное поле. Для этого запишем соответствующие уравнения Максвелла:
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 – полярный вектор напряженности электрического поля (
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 – вектор поляризации среды);  

[image: image1863.wmf]B


– вектор магнитной индукции 

[image: image1864.wmf])


4


(


J


H


B


p


+


=


, (

[image: image1865.wmf]J


 – вектор намагниченности среды); 
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, действующая со стороны электромагнитного поля на единичный заряженный объем, выражается формулой
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где 
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 – скорость движения заряженного тела.


С помощью первого и третьего уравнений Максвелла (20) исключим из (21) величины 
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Произведем теперь симметрирование формулы (22), которое заключается в добавлении векторов, симметричных имеющимся и равных нулю по определению. Например, с вектором напряженности электрического поля 
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 можно сопоставить «симметричный» вектор, связанный с напряженностью магнитного поля 
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 (который, как видно из четвертого уравнения Максвелла, равен нулю). Итак, добавим к двум слагаемым в (22) симметричные (но нулевые) члены: 
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Раскроем скобки и объединим подобные члены:
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В декартовой системе координат распишем одну проекцию силы
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Раскрывая скалярные и векторные произведения, выделяя из них соответствующие 
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-компоненты и приводя подобные члены, можно в итоге получить по аналогии выражения для всех компонент 
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Если внимательно проанализировать выражения (26)((28), то можно обнаружить в каждом из них одинаковую закономерность. Возьмем, к примеру, проекцию 
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. В каждом из слагаемых, стоящих под действием компоненты оператора дифференцирования, присутствуют величины 
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 соответствуют компонентам оператора 

[image: image1900.wmf]Ñ


r


. Такое «переплетение» носит, как видно, строго закономерный характер и может быть выражено компактной формулой, если представить величины 
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 проекциями некоторого вектора 
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Если  переобозначить координаты 
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 цифрами 1, 2, 3   соответственно, то можно записать:
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Величина 
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 называется тензором второго ранга. Из рассмотренного выше материала следует, что тензор, который иногда упрощенно преподносится как нечто «пространственное», представляет собой гораздо более сложную математическую конструкцию. Сущность тензора состоит, во-первых, в законе преобразования компонент (18), а во-вторых, -  в закономерном «переплетении» проекций векторов, которое («переплетение») формирует компоненты самого тензора.


Переобозначим тензор 
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Тогда с учетом вышеприведенных рассуждений объединим выражения (29(31):
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где 
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 физически интерпретируется как тензор проводимости плотности импульса электромагнитного поля; 
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Это есть теорема об импульсе системы с учетом электромагнитного поля.  
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 – суммарная плотность импульса.


Рассмотрим теперь более наглядный пример, предложенный Р. Фейнманом в своих лекциях и касающийся непосредственно физических характеристик кристаллов. Известно, что для линейного диэлектрического кристалла при приложении электрического поля напряженности 
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 вдоль удачно выбранных в кристалле направлений 
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                                                               Рис. 1


движение связанных в атомах или молекулах электронов в анизотропном кристалле под действием поля в разных направлениях происходит по-разному, то векторы 
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То, что индуцированная поляризация не направлена по электрическому полю, справедливо и в общем случае. В произвольной системе координат электрическое поле 
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, вызванная полем, направленным вдоль оси 
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-компоненты (рис. 1, б). 


В случае произвольной ориентации кристалла по отношению к осям координат электрическое поле, направленное по оси 
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 с компонентами по всем трем осям, и поэтому можно записать
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Аналогично для поля, направленного по оси 
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Из(35)((37) видно, что каждая компонента общей поляризации 
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 складывается из отдельных компонент для каждого конкретного направления 
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В более компактной форме (38) можно записать как
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Таким образом, диэлектрические свойства кристаллов описываются девятью величинами  
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, которые образуют тензор поляризованности (или восприимчивости к электрическому полю). Как и следует ожидать, при переходе от одной системы координат к другой компоненты тензора 
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 преобразуются по законам (18), (19).

2. Потенциальная энергия взаимодействия атомов и типы связей в кристаллах 

Степень минимизации потенциальной энергии всего кристалла определяется видом потенциала парного взаимодействия 
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 между соседними 
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-м  атомами, который в свою очередь зависит от строения электронных оболочек данных атомов. При взаимодействии двух различных атомов максимальная плотность электронного облака (
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, где ( ( волновая функция) формируется вблизи одного из  атомов с бóльшим числом электронов на внешней оболочке. В системе двух взаимодействующих атомов такой атом становится отрицательным ионом, в то время как другой  (  положительным. Такой тип связи  называется ионным. Для описания свойств ионных кристаллов Г. Ми в 1907 г. впервые предложил следующее выражение для 
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где 
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 – положительные величины; 
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 – расстояние между 
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В формуле (40) первое слагаемое характеризует притяжение, а второе – отталкивание. Для случая взаимодействия, например атомов Na и Cl,       
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Очевидно, что для других случаев максимум величины 
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 может в принципе локализоваться в произвольной точке пространства между взаимодействующими атомами, что приводит к образованию того или иного вида связи. Так, например, при взаимодействии одинаковых атомов (кристаллы кремния, германия и многие другие)  связь осуществляется посредством обмена валентными электронами с противоположно  направленными спинами. Это так называемая ковалентная связь, обладающая наибольшей прочностью. 


Кратко рассмотрим случай образования связанного состояния двух атомов водорода (молекула водорода).  Для системы двух взаимодействующих атомов запишем стационарное уравнение Шредингера:
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где  оператор Гамильтона Ĥ  имеет вид
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где  
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 (
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 – постоянная Планка); 
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– расстояние от ядра первого атома до первого электрона;  
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 – расстояние от ядра второго атома до второго электрона; 

[image: image1997.wmf]2


a


r


 – расстояние от ядра первого атома до второго электрона; 
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 – расстояние от ядра  второго атома до первого электрона; 
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 – расстояние между электронами (
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 – энергия атома водорода в основном состоянии); 

[image: image2002.wmf]D


 – оператор Лапласа, 
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 – расстояние между ядрами.


Решение уравнения (41) можно проводить аналогично задаче об атоме гелия. Координатная часть волновой функции 
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. Состояние системы, описываемое функцией 
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, есть состояние с параллельными спинами электронов, и, как показывает анализ, оно неустойчиво. Это связано с тем, что координатная часть  волновой функции такого (триплетного) состояния обращается в нуль в плоскости,  перпендикулярной линии, соединяющей ядра и проходящей посередине между ними.


Состояние системы, описываемое функцией 
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 (синглетное состояние), характеризуется антипараллельной ориентацией спинов электронов, и при этом образуется устойчивая молекула 
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. Координатная часть волновой  функции 
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 в вышеупомянутой плоскости имеет максимальное значение, и положительно заряженные ядра притягиваются к области отрицательного заряда, образуя стабильную конфигурацию. В состоянии равновесия расстояние между ядрами 
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Энергия такого состояния 
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 имеет следующий вид:
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где 

[image: image2015.wmf]K


 – средняя энергия электростатического взаимодействия атомов; 
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 – обменная энергия, являющаяся следствием  принципиальной неразличимости (тождественности) электронов и обменом их положениями в различных атомах.


Классического аналога обменная энергия не имеет:
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[image: image2019.wmf]s
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– коэффициент, определяемый из условий нормировки волновых функций.


Тем не менее можно утверждать, что в конечном итоге силы, скрепляющие молекулу,  представляют собой не что иное, как  классические электростатические силы (теорема Хеллманна – Фейнмана). Суть этой теоремы состоит в том, что если  рассчитать распределение электронов в молекуле (фактически определить волновую функцию, квадрат модуля которой определяет плотность заряда 
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), то вычисление  силы взаимодействия атомов представляет собой чисто классическую задачу. Естественно, что распределение электронов в пространстве может быть описано  только с позиций квантовой механики. К сказанному о ковалентной связи  следует добавить, что ковалентные силы быстро (экспоненциально)  убывают в зависимости от расстояния, что обеспечивает свойства насыщаемости. Это является следствием экспоненциального вида волновой функции основного  состояния атома водорода.


Молекулу водорода модельно  можно представить в виде гантели, в которой ядра (протоны) совершают колебательное движение вдоль оси, проходящей через них. Кроме того, имеет  место также и вращение молекулы вокруг этой  оси. В связи с этим волновую функцию 
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, описывающую общее физическое состояние молекулы водорода, можно представить следующим образом:
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где 
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характеризует колебательную часть волновой функции, а 
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– ее вращательную составляющую. 


Атомные ядра находятся во внешнем электрическом поле электронов и  обладают соответственно потенциальной энергией  
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. Если предположить, что между электронным, колебательным и вращательным движениями нет существенной связи, то полная энергия системы 
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 как собственное значение оператора Гамильтона будет 
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,  М – приведенная масса двух атомов водорода, 
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где 
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 – момент инерции молекулы, 
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Дальнейший анализ показывает, что колебательное и вращательное движения расщепляют чисто электронные уровни энергии электронов в молекуле. Причем колебания ядер приводят к расщеплению электронных уровней, а вращение молекулы как единого целого расщепляет в свою очередь колебательные уровни (рис. 2).
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                                                              Рис. 2


Так как протоны в молекуле водорода являются  тождественными частицами, то здесь также будут иметь место эффекты, связанные  с различной ориентацией их спинов. Если спины протонов параллельны («ортоводород»), то орбитальное квантовое число 
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  может иметь только  нечетное  значение   (
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). Для случая антипараллельных  спинов  («параводород») 
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. Нормальный водород представляет собой смесь орто- и параводородов в отношении 3:1, причем их теплоемкости различны.

Перемещение  максимума электронной плотности из центра молекулы к одному из атомов (при комбинировании различными  атомами) означает переход  к ионной связи, которая является предельным случаем ковалентной. В некоторых кристаллах возможен также обмен электронами любой пары атомов (необязательно соседних). При этом электроны становятся  принадлежащими всем ионам решетки одновременно и ионный остов оказывается погруженным в  континуум электронного газа. Такая связь  называется металлической.


Обобщая вышеприведенные рассуждения, можно сказать,  что все кристаллы должны иметь смешанные связи. В ионно-ковалентных кристаллах,  например, степень ионности 
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 определяется по разности электроотрицательности  
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 атомов (это способность атома в соединении к притяжению электронов). Для двух атомов в молекуле можно записать
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где 

[image: image2041.wmf]11


D


 – энергия диссоциации  молекулы, состоящей из атомов сорта 1;  
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 – то же для атомов сорта 2;  
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 – энергия диссоциации молекулы, состоящей из атомов сорта 1 и 2.


Степень ионности связей определяется в этом случае как


                                      

[image: image2044.wmf]4


)


(


2


1


s


e


S


i


j


D


-


-


=


,                                                 (48)


где 
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  измеряется в электрон-вольтах.


При другом подходе предполагается, что у полупроводниковых кристаллов ширина запрещенной зоны состоит из гомополярной 
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 частей. Причем величина 
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 характеризует ковалентную связь, а  
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 – ионную. Полная ширина зоны 
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Тогда соответствующие величины, характеризующие ковалентность и ионность связей в кристаллах, определяются  следующим образом:
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Для более точного описания свойств кристаллов  необходимо кроме ковалентной и ионной связей учитывать также и металлическую. Металлическая связь (точнее, ее степень 

[image: image2053.wmf]m
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)  может быть оценена из формулы
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где 

[image: image2055.wmf]m
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  –  энергия  металлической  связи;   
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  –  энергия  ковалентной  связи; 
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  –  энергия  гетерополярной  связи.


Для анализа «тонкой» структуры связей вводится параметр полярности связи
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При этом ковалентность связи 

[image: image2059.wmf]c


S


 определяется формулой
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Между 

[image: image2061.wmf]i


S


 и 

[image: image2062.wmf]p
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 имеется следующая зависимость:
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Определение процентного соотношения различных связей в кристалле является весьма сложной задачей, которая до настоящего времени полностью не решена. Вышеприведенные соотношения (48)((54) описывают лишь небольшую совокупность полупроводниковых кристаллов.


Существуют также кристаллы с молекулярной связью, в основе которой лежит взаимодействие Ван-дер-Ваальса (так называемые дисперсионные силы). Потенциальную энергию ван-дер-ваальсовского взаимодействия двух атомов, находящихся на расстоянии 

[image: image2064.wmf]r


 друг от друга, можно выразить следующей формулой:
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где  
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 EMBED Equation.3  [image: image2068.wmf]2
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 – потенциалы ионизации; 
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[image: image2070.wmf]2


a


 – поляризуемости атомов (молекул).


Эти силы, имеющие исключительно квантовую природу, действуют между атомами или молекулами, у которых отсутствуют как дипольные, так и более высшие электрические моменты. Появление этих сил связано с деформацией электронных оболочек за счет взаимного возбуждения  колебаний электронов, что в свою очередь сопровождается понижением нулевой энергии атомов или молекул. Здесь взаимодействие осуществляется между возбужденными объектами и в итоге оказывается так, что основное энергетическое состояние уже связанной системы ниже суммы  энергий основных состояний изолированных атомов или молекул.


К ван-дер-ваальсовским силам относятся также ориентационные силы, связанные с наличием у молекул или атомов постоянных дипольных моментов. Потенциальную энергию взаимодействия в этом случае можно записать следующим образом:
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где 
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 – дипольный момент; 

[image: image2074.wmf]o
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 – электрическая постоянная; Т – температура.


Если атомы (или молекулы)  обладают высоким уровнем  поляризуемости  
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, то при сближении на одном из них индуцируется дипольный момент 
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 (

[image: image2077.wmf]E
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 – напряженность электрического поля, создаваемая другой  частицей (атомом или молекулой)). При этом возникают так называемые  индукционные силы. Соответствующая потенциальная энергия взаимодействия  определяется формулой
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где 
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Индукционные  силы иногда также относят  к ван-дер-ваальсовским  силам.


Для описания физических свойств различных кристаллов после Г. Ми было предложено большое количество других формул для  потенциальной энергии парного взаимодействия атомов. Приведем наиболее известные выражения.


Борновский потенциал:
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где 

[image: image2081.wmf]z


 – эффективное зарядовое число;  
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 – соответственно константа взаимодействия и характерная длина взаимодействия. 


Потенциал Леннарда(Джонса:
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где 

[image: image2084.wmf]3
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 и 

[image: image2085.wmf]3
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 – физические постоянные, характеризующие взаимодействие.


Потенциал Морса:
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где 

[image: image2087.wmf]a


 – равновесное расстояние между атомами; 

[image: image2088.wmf]3
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 – характеристическая длина взаимодействия.


Потенциал Морзе:
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где 

[image: image2090.wmf]o
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 –  характеристическая длина взаимодействия; 
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 – потенциальная энергия в точке минимума при 
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 для некоторых веществ приведены в  табл.1.


Таблица 1


		Элемент

		

[image: image2096.wmf]o
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, нм-1

		а, нм

		

[image: image2097.wmf]o
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		Al

		0,11646

		0,3253

		0,2703



		Cu

		0,13588

		0,2866

		0,3429



		Ag

		0,13690

		0,3115

		0,3323



		Ni

		0,14199

		0,2780

		0,4205



		Pb 

		0,11836

		0,3733

		0,2348



		Cr

		0,15721

		0,2754

		0,4414



		Fe

		0,13885

		0,2845

		0,4174



		Mo

		0,15079

		0,2976

		0,8032



		W

		0,14116

		0,3032

		          0,9906



		K

		0,04977

		0,6369

		   0,05424



		Na

		0,05899

		0,5336

		   0,06334



		Rb

		0,04298

		0,7207

		   0,04644





Для алмазоподобных структур  академик Н.Н. Сирота с сотрудниками предложили следующий потенциал парного взаимодействия:
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где 

[image: image2099.wmf]3
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 = 5,0; 

[image: image2100.wmf]4
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 = 8,4; 
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  = 3,49; 

[image: image2102.wmf]2
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 = 2,22.


Большую роль вид потенциала парного взаимодействия играет в методе молекулярной динамики, когда для определения физических свойств твердых тел формируется модельный кристаллит, состоящий из 

[image: image2103.wmf]N


 взаимодействующих между собой атомов (

[image: image2104.wmf]N


~103). Такая  связанная система атомов описывается системой   уравнений:
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где  

[image: image2107.wmf]k


=1, 2, 3, …, 
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 = 1, 2, 3; 
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 – смещение.


Это уравнения движения вдоль 
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-й координатной оси для произвольного 
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-го атома модельного кристаллита.  Сила  
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  определяется  из потенциальной  энергии  взаимодействия  по  известной  процедуре.  К уравнениям   (63)   и  (64)    добавляются    еще   граничные   условия   для  поверхностных   атомов модельного кристаллита.


В результате такого подхода оказывается возможным в модельном эксперименте достаточно адекватно описывать структурные и фазовые изменения  в объеме кристалла и на его  поверхности при различных внешних  энергетических воздействиях (температура, давление, радиация и др.).  Силы, действующие на атом, определяются для конкретной кристаллической структуры из выражения для потенциальной энергии двух-, трех- и более частичного взаимодействия.


Парный потенциал Борна – Майера – Бора:
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Парный потенциал Борна – Майера – Хуччина (Huggins):
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где 
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Потенциал Терсоффа:
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где 
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 – функция обрезания потенциала; 
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 ( параметр, определяющий ковалентную связь; 
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 описывает  вклад окружения  в связь 
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, а параметр 
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определяет, насколько быстро прочность связи убывает с увеличением  расстояния между атомами 
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 и 
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 определяет степень сближения соседних атомов для образования ковалентной связи,  
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 характеризует угловую зависимость  между связями  
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 потенциал Терсоффа превращается в потенциал Морзе.


Потенциал Климовича – Нелаева определяет эффективное взаимодействие двух  атомов в ковалентном кристалле и представляется как сумма энергии  парного взаимодействия 
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Потенциал Стиллинджера – Вебера представляется в виде суммы вкладов одно-,  двух-, трех- и т.д. частичных  взаимодействий:
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   Потенциал Циглера:
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где 
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 – константы; 
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 – длина экранирования.


В современной физике  твердого тела также эффективно «работают»  потенциалы Китинга, Кара – Паринелло, Бисваса – Хаманна, Хора – Дас–Сарма, Пирсона – Такаи – Гализиогла (Halisijglu) – Тиллера (РТНТ),  Хейне – Абаренкова – Анималу.


3. Симметрия и свойства кристаллов


Рассмотрим систему упорядоченно расположенных атомов как специфическое пространство, в котором протекают различные физические процессы (движение электронов, распространение электромагнитных и акустических  волн, теплопередача и др.). Пусть 
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 является потенциальной энергией электрона в идеальном  кристалле. При его смещении на вектор
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(где 
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 – трансляционные векторы решетки; 
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– целые числа, 
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Из выражения (73) следует, что точка 
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 физически эквивалентна точке 
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. Очевидно, что это свойство кристалла  является следствием периодического расположения атомов в решетке.


Формулу (72) можно рассматривать как множество векторов,  определяющих узлы  кристаллической  решетки. На данном множестве в качестве бинарной операции «умножения» (см. определение группы) введем   геометрическое сложение векторов  
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. Очевидно, что любой  новый вектор, полученный сложением двух других, принадлежит множеству (72).  Элементом, обратным 
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. Такая группа называется группой трансляции. Введем оператор трансляции 
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, который перемещает пространство на вектор 
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. Очевидно, что в результате такой трансляции координаты всех точек изменятся  на  
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где  
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 – некоторая   функция координат. 

Для того чтобы получить явный вид оператора трансляции 
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  в ряд Тейлора в точке  
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В скалярном произведении  векторов  
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  поменяем местами сомножители (так как  [image: image2179.wmf]c
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где 
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Если взять, например, волновую функцию 
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  электрона в периодическом поле кристаллической решетки, то можно записать
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где  [image: image2188.wmf]k
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  – волновой вектор электрона.


Комбинация (или совмещение) трансляционной и точечной симметрии  приводит к тому, что из множества решеток, обладающих точечной симметрией, трансляционная симметрия «выбирает» только семь видов (сингоний). Этим сингониям соответствуют 14 типов простых решеток,  называемых  решетками Браве. Более сложные решетки, которыми обладает большинство кристаллических веществ в конденсированном состоянии, имеют симметрию ниже, чем указанные решетки Браве. Такие решетки получаются дополнительным заполнением  элементарной ячейки простой решетки атомами. Очевидно, что группа, описывающая такую решетку, будет подгруппой сингонии простой решетки. В самом общем случае кристалл есть совокупность нескольких решеток Браве, вставленных одна в другую и повернутых друг относительно друга на определенные углы. В этой связи симметрия элементарной ячейки будет отличаться от симметрии соответствующей решетки Браве. Анализ показывает, что таких подгрупп будет 32 и они называются классами. Следует отметить, что каждый класс представляет собой подгруппу нескольких сингоний. Введение дополнительных элементов симметрии (винтовые оси, плоскости зеркального скольжения) приводит к окончательному «расщеплению» классов на 230 пространственных групп (табл. 2).


Таблица 2


		Сингонии

		Решетки Браве

		Классы

		Полное число 


пространственных групп



		1

		2

		3

		4



		Триклинная

		Триклинная

		2

		2



		1

		2

		3

		4



		Моноклинная




		Простая моноклинная,  двухгранецентриро-ванная,  моноклинная

		3

		13



		Окончание табл. 2






		1

		2

		3

		4



		Ромбическая или ортогональная

		Простая ромбическая, двухгранецентриро-ванная  ромбическая, центрированная ромбическая, объемно центрированная ромбическая

		3

		59



		Тетрагональная или квадратная

		Простая тетрагональная, объемно центрированная тетрагональная

		7

		68



		Ромбическая или тригональная

		Тригональная

		5

		25



		Гексагональная

		Гексагональная

		7

		27



		[image: image3355.wmf]z


Кубическая


Всего: 7

		Простая кубическая, гранецентрированная кубическая, объемно центрированная кубическая

		5

		36



		

		14

		32

		230





Наинизшей симметрией обладает триклинная решетка, основные векторы которой  
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 имеют различную длину. Кроме того, все углы между ними также различны. У этой сингонии отсутствует как вращательная, так и зеркальная симметрия. Возможен случай, когда векторы  
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 одинаковы и углы между ними равны. Такая решетка называется ромбоэдрической. Следующая сингония иллюстрируется моноклинной решеткой. У нее один  из векторов перпендикулярен двум остальным. Кристаллическая решетка гексагональной сингонии имеет равные по величине векторы  
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. Вектор 

[image: image2193.wmf]3


a


r


, как и в предыдущем случае, перпендикулярен 
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 и 
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, угол между которыми составляет 60о. Следующая по возрастанию симметрии идет ромбическая решетка. У нее векторы 
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 перпендикулярны друг другу, однако имеют различную длину. Если  теперь два основных вектора, например 
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 и  
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, равны, то образуется так называемая тетрагональная ячейка (углы между основными векторами, как и в предыдущем случае, прямые). Самой высокой симметрией обладает кубическая ячейка, у которой длины перпендикулярных друг к другу основных векторов равны.


Важной характеристикой кристаллов является  координационное число 

[image: image2199.wmf]k
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, определяющее количество ближайших  соседей атома. Ниже приведены значения  
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 для простых кристаллических структур:


4  –  алмаз;


6  –  простая кубическая;


8  – объемно центрированная кубическая; 


        12 – гранецентрированная кубическая;


        12 – гексагональная с плотной упаковкой.


 В результате фазовых переходов, происходящих при внешних воздействиях (например, при изменении температуры), координационное число может изменяться. С уменьшением  
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 объем,  приходящийся на один атом, увеличивается. Так, например, при нагревании железа выше 900оС оно из объемно центрированной структуры 
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 переходит в гранецентрированную кубическую структуру 
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. До точки перехода при нагревании имело место тепловое расширение, как и следует из теории, однако при достижении температуры перехода образец внезапно сжимается, что  связано с перестройкой атомов в конфигурацию с более плотной упаковкой.


Каждая элементарная ячейка характеризуется числом атомов 
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, входящих в нее. Величина 
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 определяется количеством атомов, полностью находящихся внутри ячейки, и суммой частей атомов, расположенных в ее узлах и на гранях. Для некоторых структур значения 
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 приведены  ниже:


8  (  алмаз;


4  (  гранецентрированная кубическая;


2  ( объемно центрированная кубическая;


2  (  гексагональная с плотной упаковкой;


1  (  простая кубическая.


Сложные кристаллы, состоящие из атомов различных элементов, характеризуются стехиометрическим  соотношением компонент химического соединения. В твердых растворах одни узлы заняты атомами  одного сорта, а другие – атомами другого. Эти  вещества не являются химическими соединениями в точном  смысле этого слова.


Симметрия кристалла оказывает существенное влияние на его физические свойства, причем симметрия физических свойств кристалла связана с его точечной группой симметрии. Симметрия какого-то физического свойства кристалла определяется симметрией тензорной поверхности, которая описывает это физическое свойство. 


Как известно, тензор валентности  

[image: image2207.wmf]s


 может быть определен полилинейной формой степени  
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 как совокупность коэффициентов æijk…m, имеющих 
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 индексов и образующих соответствующую матрицу. Причем каждый индекс принимает три значения. Так, например, билинейную форму 
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 можно записать в следующем виде:
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где коэффициенты æij  образуют квадратичную матрицу третьего порядка или матрицу билинейной формы 
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Так как билинейная форма (79) является  инвариантом при преобразовании базисов координат с матрицей косинусов 
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, то элементы матрицы æij преобразуются по закону 
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[image: image3357.wmf]2


x


y


º


Симметричным тензорам  можно дать также геометрическую интерпретацию. Возьмем, к примеру, тензор с компонентами æij и построим соответствующую ему билинейную форму æij
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. Рассмотрим множество векторов æ, выходящих  из начала координат, концы которых лежат на  поверхности, удовлетворяющей уравнению
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Это уравнение описывает так называемую характеристическую поверхность  тензора æij. Как видно,  для нашего конкретного случая - это поверхность второго порядка с центром симметрии в начале координат.


Для единичного тензора 
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 уравнение тензорной поверхности может быть записано следующим образом:
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Очевидно, что это уравнение тензорной поверхности  единичного тензора  представляет собой уравнение сферы единичного радиуса.


Можно определить также тензорную поверхность и для произвольного тензора, но описывать она будет только его симметричную часть.


Связь между симметрией кристалла и  симметрией  его физических свойств устанавливает принцип Неймана, который утверждает, что группа симметрии любого физического свойства кристалла будет включать в себя точечную группу симметрии кристаллической  решетки. Определенные свойства симметрии могут  быть приданы кристаллу с помощью внешнего воздействия. При  этом у кристалла, находящегося под  воздействием, будут те элементы симметрии, которые являются общими для кристалла без воздействия и воздействия  в отсутствие кристалла. Это так называемый принцип Кюри.


3.1. Обратная решетка и элементы кристаллографии


Введем систему координат, оси которой 
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  направлены  вдоль 


трансляционных векторов 
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. В общем случае эта система координат косоугольная, хотя для определенных типов кристаллических решеток  она может быть и прямоугольной. Разложим периодическую функцию (73) в ряд Фурье:
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где 
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Из условия периодичности следует, что
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Для выполнения этого соотношения  необходимо, чтобы 
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было равно 1:
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Такое условие может быть выполнено только в том случае, если 
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где  
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Разложим вектор 
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 по векторам  
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Множители 
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Все остальные слагаемые,  содержащие два одинаковых вектора, равны нулю. Очевидно, что равенство (86)  удовлетворяется при условии
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при этом  

[image: image2246.wmf]o


a


c


a


c


a


c


u


=


=


=


2


3


1


2


3


1


r


r


r


r


r


r


; 

[image: image2247.wmf]o


u


 ( объем элементарной ячейки, построенной на векторах  
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Из (89) получим
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Подставим (90) в (87):
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Определенный таким образом вектор 

[image: image2256.wmf]b
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 называется трансляционным вектором обратной решетки, и он удовлетворяет  следующему соотношению:
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Если теперь на векторах 
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 построить параллелепипед, то мы получим элементарную ячейку обратной решетки, объем которой 
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О кристаллографических плоскостях и направлениях в кристаллах


Любая кристаллическая система характеризуется  плоскостями и направлениями. Плоскость, проходящая через узлы кристаллической решетки, называется кристаллографической плоскостью. В произвольной системе координат (косоугольной, прямоугольной)  уравнение плоскости имеет следующий вид:
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где 
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 – радиус-вектор произвольной точки плоскости; 
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 имеют целочисленные значения, то уравнение (94) определяет  бесчисленное множество целочисленных решений.


Пусть в уравнении (94)  
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Вдоль данного конкретного направления в кристалле,  проходящего через совокупность  атомов, построим вектор 
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   являются наименьшими  из  возможных целых чисел, то такое направление в кристалле обозначается 
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Рис. 3


лентные направления в кристалле обозначаются 
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3.2. Описание движения электронов в кристаллическом пространстве


Как известно, физическая величина 
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 сохраняется (или является интегралом движения), если она явно не зависит от времени и соответствующий ей  оператор 
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Свойства симметрии кристаллического пространства также должны приводить к существованию сохраняющихся физических величин. Так, например, для обычного пространства из его однородности следует закон сохранения  импульса; закон сохранения энергии является следствием однородности времени; свойство изотропности пространства лежит в основе сохранения момента импульса. В связи с этим потребуем сохранения в симметричном пространстве кристалла величины, аналогичной импульсу-квазиимпульсу.


Так как движение электрона в кристалле происходит не в свободном  пространстве, а   в  потенциальном  поле  решетки,  то  к обычному оператору импульса  –

[image: image2292.wmf]Ñ


r


h


i


 должна быть некоторая добавка, которая будет стремиться к нулю при соответствующем стремлении  к нулю внутрикристаллического поля 
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 (т.е. при переходе к обычному «пустому» пространству). Соответствующий  анализ  показывает, что  оператор  квазиимпульса  
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[image: image2295.wmf][


]


)


(


ln


^


r


i


i


P


r


r


h


r


h


j


Ñ


+


Ñ


-


=


,                                           (96)


где  
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 – амплитуда волны Блоха  
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Функция 
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имеет период потенциального поля 
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. Блоховская функция, как известно, является решением уравнения Шредингера для движения электрона в периодическом поле кристаллической решетки.


Квазиимпульс (96), как и обычный импульс, может быть  выражен через квазиволновой  вектор  
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 (в  дальнейшем  для  кристаллического  пространства будем называть его просто волновым вектором):
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Для оператора Гамильтона  
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 – оператор кинетической энергии) и  оператора квазиимпульса 
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Из (98) и (95) следует, что
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Таким образом, квазиимпульс 
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 является сохраняющейся величиной. Если на периодическое поле 
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, которое не обладает  свойством периодичности, то оператор Гамильтона запишется следующим образом:
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В этом случае
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где 

[image: image2315.wmf]F
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 – сила, действующая на электрон со стороны  поля 
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Таким образом, при наличии непериодического поля (определенным образом распределенные дефекты, деформированные участки, внешние воздействия, изменяющие структуру кристалла, и т.п.) импульс не сохраняется, а его изменение связано с действием поля 
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Очевидно, что энергия  электрона должна быть четной функцией квазиимпульса или в соответствии с (97) – волнового числа  
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 может быть найден по известной  процедуре при решении уравнения Шредингера. Находясь в потенциальном ящике  в  кристаллической решетке с периодически меняющейся потенциальной энергией 
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, электрон может иметь как максимальное,  так и минимальное  значение энергии.  На зависимости  
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Рассмотрим поведение функции 
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В точке экстремума   
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Компоненты вектора 
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Перепишем (102) для квазиимпульса 
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Обозначим величину 

[image: image2340.wmf]2


2


P


d


E


d


r


 через 

[image: image2341.wmf]*


m


1


, тогда формула (103) перепишется в следующем виде:
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В этом разделе мы не будем указывать индекс «е» у массы электрона по причине ее тензорного характера. Формула  (104) по форме аналогична  выражению для кинетической энергии свободной частицы  с импульсом 
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где
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Для простоты часто рассматривают диагональный тензор эффективной массы. К диагональному виду симметричную матрицу (106) можно привести  путем  ортогонального преобразования 
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где 
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Тогда для диагональной матрицы 
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Новый ортонормированный базис, в котором матрица  

[image: image2355.wmf])


(


*


m


 будет иметь диагональный вид, находится путем нормирования собственных векторов этой матрицы. Для нахождения ее собственных векторов составим характеристическое (или вековое) уравнение
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где 

[image: image2357.wmf]l


 – собственные значения. 


Из (109) следует:
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где   
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Из решения (110) в общем случае получим собственные значения 
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. Запишем в пространстве волнового вектора систему уравнений, из которой определяются координаты  
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 собственных векторов нашей задачи:
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В (111) вместо 
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 подставим величину 
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. Решая систему уравнений (111) для этого случая, получим координаты собственного вектора 
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. Соответствующий базисный вектор
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При подстановке в (111) значения 
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  аналогично получим собственный вектор 
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. Соответствующий  орт 
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По такой же процедуре, подставляя в (111) значение 
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, определим собственный вектор 
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 можно определить так же,  как 
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Обозначим модули собственных векторов 
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Тогда матрицу ортогонального преобразования (107) 
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 запишем следующим образом:
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Подставляя (115) в (108) и произведя соответствующие операции перемножения матриц, получим
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Нелишним здесь будет также выяснить вопрос о том, как из произвольной матрицы 

[image: image2385.wmf]M


 получить обратную ей матрицу 
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 (т.е. в конкретном случае, как из матрицы (106) получить матрицу (105). Для этого приведем некоторые сведения из высшей алгебры.


Квадратная матрица называется вырожденной, если ее определитель равен нулю. И для такой матрицы обратной не существует. Возьмем невырожденную матрицу 
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 п-го порядка, определитель которой 
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Для этой матрицы можно составить матрицу  
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, элементы которой являются алгебраическими дополнениями к элементам матрицы 

[image: image2392.wmf]M


:


                            

[image: image2393.wmf]÷


÷


÷


÷


÷


ø


ö


ç


ç


ç


ç


ç


è


æ


=


+


nn


n


n


n


n


M


M


M


M


M


M


M


M


M


M


...,


,


...


...,


...,


...,


...,


,


,


...,


,


,


2


1


2


22


12


1


21


11


.                               (118)


Алгебраическое дополнение к элементу 
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 стоит на пересечении 
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 называется присоединенной матрицей к матрице 
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. Обратную матрицу 
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 можно получить из следующего выражения:
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Введение эффективной массы 

[image: image2402.wmf]*
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 позволяет пользоваться уравнениями для частицы, движущейся в свободном пространстве. Кристалл со всеми его элементами симметрии  и спецификой потенциального поля  
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 «вбирает» в себя эффективная масса  
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Скорость движения 
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 электрона в кристалле можно определить как                                                                     
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Ускорение 
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 соответственно имеет вид
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где 

[image: image2409.wmf]F
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 определяется формулой (101).


Следует заметить, что эти выражения справедливы до тех пор, пока энергия квадратично зависит от квазиимпульса (96).


Еще раз подчеркнем, что введение эффективной массы позволило  описывать движение частиц в кристаллическом пространстве с помощью известных уравнений классической физики (120), (121) для свободной частицы, хотя сущность используемых здесь понятий (в частности эффективная масса)  носит квантово-механический характер.


Здесь следует отметить некоторые  особенности такого подхода:


1. Ускорение сообщается электрону только внешней силой. Внутреннее поле не приводит к изменению состояния электрона, однако оно влияет на его динамические свойства (эффективная масса 

[image: image2410.wmf]*
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) при действии внешних сил.


2. В общем случае вектор ускорения не совпадает по направлению с вектором силы, так как  эффективная масса 
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 является тензором второго ранга.


3. Эффективную массу 

[image: image2412.wmf]*
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 мы определяем в окрестности минимума энергии, в связи с чем она положительна. Однако если частица находится в окрестности максимума энергии, то эффективная масса будет отрицательной и в этом случае ускорение направлено против силы. Если эта сила  вызвана электрическим полем, то  ускорение будет направлено по полю. Такую ситуацию можно представить как движение положительно заряженного электрона с положительной эффективной массой. В этом случае говорят о движении дырки в электрическом поле.

3.3. Зоны Бриллюэна, ячейка Вигнера – Зейтца


Выше уже отмечалось, что движение электрона в кристалле описывается волновой функцией Блоха:
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которая представляет собой модулированную с периодом  внутрикристаллического поля плоскую волну. Очевидно, что при трансляции на вектор 
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  волновая функция (122) не должна измениться, т.е.
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что свидетельствует об эквивалентности  физических состояний в этих точках пространства. Из (123) следует, что
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Сравнивая (124) и (86) и повторяя рассуждения о формировании  обратной решетки, можно говорить о пространстве волнового вектора 
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. Очевидно, что в этом пространстве состояния, характеризуемые векторами 
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 и 
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, где 

[image: image2420.wmf]b


r


 определяется формулой (91), физически эквивалентны. Из этого, в частности, следует, что энергии электронов, обладающих такими волновыми числами, будут одинаковы:
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Для обратной решетки в пространстве волнового вектора, как и в случае прямой решетки, также можно построить элементарную ячейку, повторением которой оказывается возможным образовать «обратный» кристалл.         


Если любой узел обратной решетки взять в качестве начала координат, то вокруг него можно построить так называемую ячейку Вигнера – Зейтца. Для этого начало координат соединим  отрезками прямых линий с ближайшими узлами решетки. Через середины этих отрезков проведем  перпендикулярные к ним  плоскости. В результате получим некоторый  многогранник, ограниченный этими плоскостями и являющийся элементарной ячейкой обратной решетки.


С другой стороны, совокупность физически  различных точек (состояний) обратного пространства можно ограничить следующими условиями:
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Такой параллелепипед в  

[image: image2423.wmf]k
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-пространстве называется первой зоной Бриллюэна. Так же как и ячейка Вигнера – Зейтца, он содержит  в себе начало координат. Первая зона Бриллюэна и ячейка Вигнера – Зейтца эквивалентны друг другу и определяются только симметрией кристаллической решетки. Следует отметить, что  впервые решетка Вигнера – Зейтца, обладающая всей симметрией кристалла,  была построена для прямой решетки.


Для чего вводится абстрактное обратное 

[image: image2424.wmf]k


-пространство? В общем  случае переходы из прямого пространства в обратное и наоборот есть не что иное, как Фурье-преобразования. Оказывается, что описание физических процессов в обратном пространстве можно осуществить более простыми математическими способами, чем в прямом. Так, например, решение дифференциального уравнения Шредингера для электрона, движущегося в сложном потенциальном рельефе кристалла, в прямом пространстве аналитически невозможно. Однако при переходе в обратное 

[image: image2425.wmf]k


-пространство из этого уравнения получается система алгебраических уравнений. Путем Фурье-преобразований решения этой системы переводятся в прямое пространство.


4. Физические свойства твердых тел


Пространственная структура потенциальной энергии взаимодействия атомов и специфика группы симметрии, характеризующей данный кристалл,  определяют в основном его физические свойства. Это связано с тем, что симметрия сил, действующих между атомами, приводит к определенной  симметрии в расположении атомов в решетке. Так, например,  сферически симметричные атомы восьмой группы таблицы Менделеева при кристаллизации    образуют  плотно  упакованную  гранецентрированную   кубическую 

структуру. Несимметричные  молекулы органических веществ формируются в структуры более низкой симметрии. Как указывалось выше, симметрия кристаллов и их физические свойства тесно связаны. К физическим свойствам твердых тел можно отнести электропроводность, теплопроводность, упругие, оптические и магнитные свойства.


4.1. Упругие свойства твердых тел


При приложении внешних сил или изменении внутреннего состояния   (при нагревании, радиационном облучении и других воздействиях) расстояние между  атомами  решетки  изменяется  и  тело  переходит  в  термодинамически неравновесное состояние. В связи с нарушением равновесия в твердом теле возникают  силы, стремящиеся   вернуть его в исходное состояние. Эти внутренние силы   в расчете на единицу площади называются  внутренними напряжениями. На микроскопическом уровне  они имеют электростатическую природу, но будучи «проинтегрированными» по макроскопическому объему «становятся» упругими, приобретая свой собственный статус. Микроскопические законы взаимодействия между атомами в их совокупности (твердое тело) определяют макроскопические физические свойства. С другой стороны, исследование макроскопических  свойств может дать информацию о природе междучастичных взаимодействий в решетке. 
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Напряжения в твердом теле в общем случае характеризуются тензором напряжений 
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. Индекс 
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 здесь относится к конкретному координатному направлению  силы (1 – вдоль оси 
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, 2 – вдоль оси 
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, 3 – вдоль оси 
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). Индекс
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, в  свою  очередь, определяет  координатное  направление нормали к площадке, на которую действует сила (рис. 4).


 Компоненты тензора 
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, действующие вдоль координатных осей,  называются  диагональными или нор-

мальными. Когда 
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Тензор напряжений определяется через термодинамические  характеристики кристалла:
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где 

[image: image2435.wmf]f


 – свободная энергия единицы объема кристалла; 
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В рамках линейной теории  упругости свободную энергию деформированного кристалла можно представить через 

[image: image2438.wmf]ij


u


:


                                              

[image: image2439.wmf]ij


ij


u


f


s


2


1


=


.                                                 (128)


Если компоненты вектора смещения 
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Тензор 
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 в общем случае несимметричен и по известной процедуре может быть представлен  в виде суммы симметричной 
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Деформации как таковые описываются тензором 
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Из формулы (127) следует, что если величину 
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[image: image2455.wmf]ij


u


, то в разложении должны отсутствовать линейные члены. С другой стороны, все слагаемые ряда должны быть скалярами. Если ограничиться членами второго порядка, то скалярными могут быть только два: 
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где 
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 – коэффициенты Ламэ.


Закон Гука для анизотропных материалов может быть записан в следующем виде:
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где  æ
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 – упругие постоянные кристалла.


Для кристаллов существует   в общем случае 36 коэффициентов æ
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где 
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 ( объем элементарной ячейки;  
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Каждый коэффициент æmn является мерой сопротивления  кристалла нагрузке, приложенной в направлении 
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Наиболее часто в расчетах встречаются модуль упругости Юнга 
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 При растяжении твердого тела его относительная  деформация 
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 для данного материала имеет одно и то же значение, т.е. является характеристикой данного конкретного материала. Величина 
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Используя коэффициенты æij ,  можно записать
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Упругие характеристики изотропных твердых тел можно выразить через коэффициенты Ламэ:
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Модуль объемного сжатия 
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Рассмотрим энергетическую сторону процесса деформации. Для этого в деформируемом теле  выделим куб, сторона основания которого равна 
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В результате перемещения исходных точек куба на  расстояние 
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причем 

[image: image2503.wmf]e


D


=


D


K


a


x


,  где 

[image: image2504.wmf]e


D


 ( деформация.
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Это работа, которая была затрачена на деформацию элемента объема в виде куба со стороной 
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Полная энергия 
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 определяется как интеграл от (148) по всему объему:
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При сдвиге за счет касательных (или скалывающих) напряжений происходит перемещение верхней плоскости  относительно нижней  (рис. 5).    При 
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   Рис. 5                         
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Соответствующая плотность энергии упругой деформации 
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  может быть оценена из соотношения
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Определение модуля упругости Юнга


Теоретическое определение упругих характеристик кристаллов представляет собой  актуальную, но весьма трудную задачу. Ниже будут приведены рассуждения, обобщение которых  позволяет решить данную проблему. Определим модуль упругости Юнга кристалла, используя для этого потенциальную энергию парного взаимодействия. Возьмем, к примеру, потенциал Леннарда – Джонса (59)


                                     

[image: image2528.wmf]).


(


)


(


6


12


3


3


-


-


-


=


r


r


B


A


r


U


                                    (152)


Для удобства индексы 
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Величину 
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С учетом этого
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Из (153) и (155) следует, что
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Рассмотрим линейную (вдоль оси 
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В результате действия сил расстояние между  атомами изменится от 
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Для ионных кристаллов величина  
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Введем относительную деформацию 
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Возникновение силы 
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, и поэтому в формуле (159) возможны значительные упрощения. Разложим  функции 
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 в ряд Тейлора в окрестности точки 0:
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Тогда 
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Подставим (161) и  (162) в (159):
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Для случая малых деформаций в формуле (163) пренебрежем слагаемым с 
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 запишется следующим образом:
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Напряжения 
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  могут быть оценены как 
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 – поперечное сечение цепочки атомов 
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. С учетом этого можно записать
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где
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Е – модуль упругости Юнга.


Выражение (165) представляет собой закон Гука. Определение модуля упругости Е как характеристики всего кристалла через потенциальную энергию парного взаимодействия является важным результатом теории твердого тела. Для ионного кристалла NaCl из формулы (165) можно получить 
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Па, что весьма близко к экспериментальному значению модуля упругости.


Для других кристаллографических структур используются более сложные модели взаимодействия атомов, учитывающие как  центральное, так и нецентральное взаимодействия. Нецентральные силы в таких моделях определяются (как указывалось выше) ковалентной связью. 


Если внешние силы 

[image: image2591.wmf]F


 являются сжимающими, то при сближении атомов в решетке возникают силы отталкивания. Чем обусловлено отталкивание атомов при их сближении? При малом отклонении атома от положения равновесия 
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 с достаточной степенью точности можно записать  выражение для действующей на него силы 
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где  
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Силы отталкивания, возникающие при сближении атомов или молекул в кристаллах (при этом происходит  взаимопроникновение электронных оболочек), обусловлены в основном резким увеличением кинетической энергии 

[image: image2597.wmf]k


E


D


 электронов. В системе  объединяющихся электронов большую роль в этом отношении начинает играть принцип Паули. С учетом этого для 
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 получено следующее выражение:
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где 
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 – плотности электронов свободных первого и второго  атомов.


4.2. Тепловые свойства твердых тел


Если различные части твердого  тела имеют разную температуру, то возникает поток тепла из более нагретых мест в менее нагретые. Причем этот поток направлен в сторону, противоположную градиенту температуры 
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где 

[image: image2604.wmf]W


 – плотность потока энергии; 

[image: image2605.wmf]K


 – коэффициент теплопроводности, численно равный количеству энергии, проходящему в единицу времени через единичное поперечное сечение образца, на концах которого создана разность температур в один градус (Дж/с·м2 ·оК).


Перенос тепловой энергии осуществляется двумя различными механизмами. Если в твердом теле имеется градиент температуры, то атомы, колеблющиеся с бóльшей амплитудой в более нагретой части, передают энергию атомам, колеблющимся с меньшей амплитудой и расположенным в менее нагретой части. Механизм передачи тепла, связанный с колебаниями атомов решетки, называется решеточным, или фононным, и определяется величиной 
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. Перенос тепла осуществляется также за счет движения электронов в металлах  и электронов и (или) дырок в полупроводниках. Такой  механизм теплопроводности характеризуется коэффициентом 
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. Суммарная теплопроводность  характеризуется  аддитивной величиной  К:
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Очевидно, что коэффициент 
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 тесно связан с упругими свойствами твердого тела. Механизм же теплопроводности, определяемый 
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, по понятным причинам связан  с электропроводностью вещества и соответственно с концентрацией  и подвижностью носителей заряда.


В рамках классической теории теплопроводности поле температур и плотность теплового потока 
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 описываются уравнением баланса тепла:
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и обобщенным законом Фурье:
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учитывающим также быстропротекающие нестационарные процессы теплообмена. В формуле (172) величина 

[image: image2614.wmf]t


 характеризует время релаксации этих процессов. Уравнения (171) и (172) предполагают отсутствие источников или стоков тепла. 


Для анализа тепловых свойств твердых тел в первую очередь необходим формализм для адекватного описания колебаний кристаллической решетки. При этом следует учитывать тот факт, что в результате  колебаний кристаллической решетки происходит обмен энергией между ионным остовом и электронной подсистемой. В результате этого в кристалле устанавливается термодинамическое равновесие, характеризуемое некоторой  температурой, которая определяет в свою очередь амплитуду колебаний атомов.


4.2.1. Фононы


Описание движения совокупности жестко связанных 

[image: image2615.wmf]N


 атомов представляет собой в принципе не решаемую задачу. В связи с этим вводится система так называемых нормальных, или  главных координат. Сущность такого приема рассмотрим на простом  примере цепочки взаимодействующих атомов одинаковой массы 

[image: image2616.wmf]m


 (рис. 8).
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                                                        Рис. 8


Положения равновесия атомов 1 и 2 определяются соответственно как 
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. Отклонения частиц от положений равновесия  обозначим  
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. Квазиупругие силы, действующие на частицы и притягивающие их к положениям 
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. Взаимодействие атомов  между собой может быть представлено силой 
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 (учтен 3-й закон Ньютона). Для первого атома запишем уравнение движения:
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Соответственно для второго атома
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Отклонения 

[image: image2630.wmf]x


 и силы, действующие на атомы, считаются положительными, если их направления совпадают с положительным направлением оси координат, и отрицательными – в противоположном случае.


Решение системы  дифференциальных уравнений (173) и (14) ищем в следующем виде:
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Подставляя эти выражения в уравнения (173), (174), получим систему уравнений для определения амплитуд 
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где 
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Из (176) получим корни уравнений
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Для случая корня 
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 отношение 
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Смещения 
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 можно теперь представить следующим образом:
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В таких координатах каждый из двух атомов колеблется с частотой, представляющей комбинацию частот 
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 и 

[image: image2652.wmf]2


w


.Однако можно выбрать такие координаты 
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 и 
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, в которых колебания каждого атома подчиняются  гармоническому закону с определенной частотой. Это и есть нормальные координаты, определяемые следующим образом:
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В нормальных координатах смещение 
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 происходит с частотой 
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, а смещение 
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 – с частотой 
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. Величины 
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 называются собственными частотами. Следует отметить, что  рассмотренная процедура представляет собой искусственный прием, однако его применение позволит весьма эффектно решить указанную в начале этого раздела проблему. 


Гамильтониан системы частиц в этом случае представляет собой сумму независимых гамильтонианов для каждой частицы:
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Из уравнения Шредингера
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легко получить известное решение для гармонического осциллятора:
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где 
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Полная энергия Е кристалла в нормальных координатах представляется суммой энергий гармонических осцилляторов, каждый  из которых колеблется с частотой 
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Этот результат трудно переоценить! Энергия сильно взаимодействующих  между собой атомов (ионов, молекул) может быть совершенно адекватно заменена суммой энергий не взаимодействующих друг с другом осцилляторов.


Как известно, у квантового осциллятора энергия 
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 (182) может изменяться на величину 
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. Согласно  правилам отбора, для квантового числа 
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 при передаче энергии 
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 решеткой носителям  заряда 
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. В этом случае говорят об излучении квазичастицы ( фонона ( с энергией 
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. В случае поглощения решеткой  энергии 
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 и говорят о поглощении решеткой  фонона. Фононы образуют фононный газ, в котором существует 

[image: image2677.wmf]i
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 фононов каждого сорта.


Введение фононов с формальной точки зрения позволяет  рассматривать твердое тело как замкнутый резервуар, наполненный газом фононов. При этом  фононы как частицы обыкновенного газа движутся от стенки к стенке, сталкиваясь между собой. Очевидно, что фонон может существовать только в решет ке и за ее пределы он не  «выходит». В рамках фононного формализма значительно облегчается рассмотрение многих физических  процессов и явлений в кристаллах.


Среднее значение энергии равновесного осциллятора 
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 описывается известной формулой
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Так как фононы являются Бозе-частицами, то их среднее число каждого типа определяется как
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Следует отметить, что в отличие от фотонов, переносящих импульс 
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, фононы как квазичастицы не обладают импульсом. Однако, приписывая фонону квазиимпульс, можно  рассматривать движение носителей заряда (электронов и дырок) в среде с сопротивлением как рассеяние их на фононах, т.е. описание может быть проведено на языке корпускулярных представлений.


В зависимости от соотношения фаз колебаний атомов в элементарной ячейке  колебания в кристалле подразделяются на акустические и оптические. Соответственно фононы также бывают  акустические и оптические. При акустических  колебаниях  смещения  двух  соседних  атомов  одинаковы,  т. е. происходят в фазе,  и поэтому ячейка деформируется как единое целое. При оптических колебаниях атомы смещаются в противоположных направлениях, в результате чего  в элементарной ячейке возникает электрический дипольный  момент. Расчеты показывают, что в первом приближении частоты оптических колебаний лежат в инфракрасной части спектра излучения.


При понижении температуры количество оптических фононов резко (по экспоненте) уменьшается. Это связано с тем, что при низких температурах тепловой энергии решетки не хватает для рождения элементарной порции колебательной энергии – фонона. Акустические фононы при этих температурах также рождены не все (опять же не хватает энергии), т.е. при понижении температуры имеет место «вымерзание» фононов. При высоких температурах число фононов  пропорционально температуре, а при очень низких температурах их количество уменьшается пропорционально  третьей степени температуры, как это следует  из теории Дебая. Порядок частоты колебаний  отдельного атома в решетке можно оценить  исходя из потенциальной  энергии парного взаимодействия. Если атом  представить в качестве осциллятора с действующей на него силой (164)
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где  
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то частоту его колебаний 
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 можно оценить из известной формулы:
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Формула (187) более соответствует  случаю колебаний атомов в двухатомной молекуле и поэтому следует положить 
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. Например, для ионного кристалла  NaCl 

[image: image2687.wmf](


)


Cl


Na


m


m


m


+


=


2


1


 и величина 

[image: image2688.wmf]n


 имеет значение 

[image: image2689.wmf]12


10


5


,


5


×


 Гц. Длина волны соответственно равна 
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4.2.2. Тепловое расширение твердых тел


Если колебания атомов имеют гармонический характер, то нормальные координаты являются  независимыми и каждой координате при этом соответствует определенный набор фононов. При распространении по решетке в этом случае  фононы между собой не  взаимодействуют и представляют собой идеальный Бозе-газ. Средние смещения атомов при их гармонических колебаниях равны нулю и тепловое расширение отсутствует.


Так, из (186) следует, что  потенциальная энергия взаимодействия 

[image: image2691.wmf]=


1


U


 

[image: image2692.wmf]ò


¢


=


dx


F


 выражается симметричным параболическим законом (рис. 9):
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Так  как  потенциал  
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 симметричен, то амплитуда   колебаний    атома   около   положения равновесия будет одинакова  для   всех   направлений  в  пространстве и поэтому  расширение твердого тела  при нагревании  в  рамках такой теории не будет иметь места. На самом деле потенциал парного взаимодействия 
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 (см. рис. 9) с ростом температуры становится  больше 
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                         Рис. 9                              низких  температурах реальный  потен-       


                                                                 циал хорошо описывается парабо-лическим законом и 
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). В связи с этим система атомов организуется так, что положение равновесия 

[image: image2699.wmf]a


 смещается вправо по оси 
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, что и приводит к расширению твердого тела при нагревании (при этом 
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Для учета несимметричности потенциала воспользуемся формулой (163), учитывающей второе слагаемое в разложении в ряд Тейлора:
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где 
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Очевидно, что среднее по времени значение  силы, действующей на атом, должно равняться нулю. Это связано с тем, что атомы в среднем не уходят на большие расстояния и систему можно приближенно считать квазиравновесной:
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Из (190) следует, что среднее смещение 
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Из закона равномерного распределения энергии по степеням свободы следует:
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Тогда среднее смещение 
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 может быть определено из формулы
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Приближенное значение коэффициента теплового расширения 
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   можно получить из соотношения
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Для кристалла NaCl, например,  значение коэффициента теплового расширения, рассчитанное  по формуле (194), составляет 
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, что близко к экспериментально определенному значению.


Таким образом, причиной теплового расширения твердых тел является ангармонизм колебаний. Осцилляторы (182), соответствующие нормальным координатам, также будут ангармоническими. При этом происходит  взаимодействие фононов и их рассеяние друг на друге. При столкновениях либо два фонона превращаются в один, либо один фонон превращается в два.


Для высоких температур коэффициент теплопроводности 
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где 
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 – постоянная величина; 
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 – масса атома; 
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 – скорость звука, определяемая из соотношения
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где 
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 и 
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 – скорости соответственно продольных и поперечных волн.


Определение коэффициента теплопроводности 
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, связанного с переносом носителей заряда, является более сложной задачей. Теплопроводность металлов, очевидно, значительно выше, чем у диэлектриков, по той причине, что в металлах перенос тепла осуществляется в основном электронами проводимости. Металлический образец  можно представить себе как резервуар, наполненный «двухатомным газом» – фононами и электронами. Перенос энергии сталкивающимися между собой  электронами и фононами из более нагретой части тела в менее нагретую представляет собой процесс теплопроводности. Электронная часть коэффициента теплопроводности 
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 в рамках  такой  модели может быть представлена следующей формулой:
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где 

[image: image2725.wmf]l


 – длина свободного пробега электрона между двумя столкновениями с фононами; 
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 – радиус поверхности Ферми.


Отдельным является вопрос о теплоемкости твердых тел. Решение этой проблемы было осуществлено, как рассказывалось выше, П. Дебаем на основе квантово-механических представлений. Удивление вызывал лишь факт малой теплоемкости для электронного газа в металлах. Ведь в рамках модели идеального классического газа теплоемкость электронов должна составлять 
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 (для одного моля), а суммарная теплоемкость должна быть 
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, чего не наблюдается в эксперименте. Эксперимент и последующий квантово-механический анализ показывают, что теплоемкость электронного газа 
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где 

[image: image2732.wmf]R


 – универсальная газовая постоянная, 
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 ( энергия Ферми (о ней см. в разд. 4.3).


Это связано с тем, что большинство электронов в металле в соответствии с принципом Паули не может  приобретать тепловую энергию 
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,  так как квантовые состояния, расположенные на величину 

[image: image2735.wmf]T


k


Б


 выше 

[image: image2736.wmf]F


e


, заняты. Однако при низких температурах вклад электронов в теплоемкость существенен:
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4.3. Электрическая проводимость твердых тел


Электрическая  проводимость  как  свойство   твердого  тела   проводить 


электрический ток делит все вещества в основном на три группы: металлы (хорошие проводники), диэлектрики (изоляторы) и полупроводники, проводимость которых лежит между проводниками и изоляторами. Важную роль  в механизме проводимости играют законы распределения носителей заряда по энергии в кристалле, или, как говорят, статистика носителей заряда. Как показывает анализ, эта статистика сильно зависит от температуры. Известные  статистики Ферми- и Бозе-газов элементарных частиц при повышении температуры переходят в распределение Больцмана. Следует отметить, что квантово-механические эффекты  приводят к проявлению специфических закономерностей в поведении больших коллективов частиц. Так, например, при начинающемся вырождении идеального Ферми-газа (при понижении температуры, но постоянной плотности) имеет место увеличение его давления по сравнению с его значением в обычном газе. Квантовая природа Ферми-частиц проявляется  здесь в появлении эффективного дополнительного отталкивания. При понижении  температуры Бозе-газа давление уменьшается так, как будто между частицами появляется некоторое эффективное притяжение. Для полностью вырожденного газа в металлах (при 
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) распределены по всем  возможным энергетическим уровням так, что полная энергия газа минимальна. При этом электроны  заполняют  уровни от наименьшей энергии до определенной наибольшей, величина которой  
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где 
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 – радиус Ферми-сферы в импульсном пространстве; 
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–  эффективная масса электрона.


Измерив теплоемкость 
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 (198) и оценив 
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. Если  оценить температуру Ферми 
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. Из этого следует, что электронный газ в металле до температуры  плавления находится в вырожденном состоянии. Таким образом, любой кусок металла при комнатной температуре является резервуаром, наполненным вырожденным квантовым газом со всеми его особенностями и свойствами.


 Как известно, распределение Ферми по квантовым состояниям имеет следующий вид:                                                       
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 – энергия частицы; 
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 – химический потенциал.
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 выражение (201) представляет собой ступенчатую функцию (рис. 10).
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  химический потенциал  совпадает с энергией Ферми.  И это  единственный  случай  их точ-


ного численного равенства. Во многих учебниках эти понятия смешивают из-за их близкого значения, хотя по своей природе они качественно различаются. В физике твердого тела химический потенциал часто называют уровнем Ферми, который зависит от температуры.


Понятия вырождения, слабого вырождения, сильного вырождения электронного газа связаны с соотношением температуры 
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Условие сильного вырождения
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При низких температурах свойства Бозе-газов качественно  отличаются от свойств Ферми-газов, так как  частицы с целочисленным значением спина не подчиняются принципу Паули.


4.4. Физические механизмы формирования электрического


сопротивления в металлах


При приложении электрического поля напряженности 
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 к металлу электроны испытывают действие силы 
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, которая приводит к их перемещению в направлении, противоположном полю. Такое движение  представляет  собой электрический  ток. С точки зрения квантовой физики здесь возможны два качественно  различающихся  случая.  Действие силы,  как известно, связано с увеличением скорости и импульса. В связи с этим действие электрического поля состоит в индуцировании переходов между состояниями 
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. Рассмотрим случай абсолютного нуля температуры. Тогда электроны, имеющие энергию Ферми, переходят  в область  состояний с более высокой энергией, если там есть вакантные  уровни. Освободившиеся  энергетические уровни заполняются  электронами из более низких областей.


До приложения электрического поля средний импульс электронов был равен нулю, так как для каждого состояния 
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 существовало также состояние 
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. При  приложении электрического поля такое «нулевое» состояние нарушается и при этом формируется некоторый средний общий для всей совокупности электронов импульс, который и представляет собой электрический ток. Такой процесс характерен для  металлов.


Если все возможные допустимые энергетические состояния в кристалле заняты, то никакие  переходы 
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 не могут иметь  места, так как появление на  заполненном электроном уровне с волновым вектором 
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 другого, точно такого же электрона невозможно в связи с  принципом запрета Паули. Поэтому  при приложении электрического поля ток в таком кристалле не возникает (до наступления пробоя). Эти кристаллы являются изоляторами, у которых ширина запрещенной зоны имеет большое значение. В грубом  приближении можно полагать, что металл является хорошим  проводником из-за того, что электроны в нем свободны, а изолятор – плохой проводник, потому что все его электроны прочно связаны в атомах. В изоляторах внешнее электрическое поле в силу  принципа Паули не может изменить общее «нулевое» состояние системы и поэтому ток в кристалле не течет.


При  абсолютном нуле все тела ведут себя либо как диэлектрики, либо как металлы. При повышении температуры электроны из валентной зоны  будут переходить в зону проводимости, преодолевая область запрещенных значений энергии (запрещенная зона 
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 порядка единицы электрон-вольт и меньше электропроводность обусловлена  движением электронов в зоне проводимости и дырок – в валентной зоне. Такие кристаллы с малой по сравнению с изоляторами шириной запрещенной зоны называются собственными полупроводниками. В микро- и наноэлектронике используются, как правило, примесные полупроводники, когда проводимость кристалла обусловлена электронами донорных или дырками акцепторных примесей. В полупроводниковых кристаллах может иметься ионный, гомеополярный и смешанный типы связи. Смешанный тип связи  находится между чисто ионной и чисто гомеополярной связью. Все эти виды связи  характеризуются, как отмечалось выше, степенью симметрии (или асимметрии)  расположения электронных  облаков между  взаимодействующими атомами. В металлах при температуре 
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 число электронов 
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,  участвующих в проводимости,  находится  в  интервале энергий 
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 над уровнем Ферми. Анализ показывает, что  порядок 
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 может быть оценен  из следующего соотношения:
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При комнатной температуре 
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 имеет порядок 1 % (
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Как показывает опыт, электрическое сопротивление реального металла 
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 (будем говорить об удельном сопротивлении) состоит из двух частей:
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где 
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 ( сопротивление, зависящее от температуры; 
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 ( остаточное сопротивление. При 
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 в большинстве случаев  сопротивление  
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 определяется величиной 
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 (исключение составляют сверхпроводники). Электрическое сопротивление в общем случае можно  трактовать как передачу  (потерю) импульса  от  движущегося заряда препятствию  при столкновении с ним (в случае сверхпроводимости куперовская пара, обладая минимально возможной  энергией, принципиально не может передавать импульса препятствию и поэтому  сопротивление отсутствует).


Пусть время, прошедшее между двумя столкновениями, равно 
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. Соответственно расстояние, проходимое носителем заряда между двумя столкновениями, обозначим через 
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   и  
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 ввиду огромного количества носителей и числа столкновений имеют значительный  разброс, то в дальнейших рассуждениях под 
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   и  
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 будем подразумевать их средние значения.


На промежутке между двумя столкновениями электрон приобретает дрейфовую скорость 
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Время между двумя столкновениями может быть оценено как 
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 (где 
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 – скорость теплового движения электронов). Тогда формула (205) примет следующий вид:
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Для металлов кинетическая энергия электронов на уровне Ферми есть  
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, а в полупроводниках та же энергия термически возбужденных электронов на дне зоны проводимости будет порядка 
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а для металлов
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Для средних температур 
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Вектор плотности тока 
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 определяется, как известно, соотношением
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где 
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 ( плотность заряда, равная 
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 ( величина заряда, 
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 ( концентрация носителей заряда).


Формулу (206) можно еще записать  в следующем виде:
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где 
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   называется подвижностью.


Величина  
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 характеризует миграционную способность носителей заряда в электрическом поле независимо от их концентрации. Плотность тока (209), следовательно, можно переписать следующим образом:
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где 
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 ( удельная электрическая проводимость:
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Проводимость металлов определяется в основном величиной среднего  свободного пробега электронов 
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 можно оценить, зная концентрацию рассеивателей  
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 и сечение рассеяния 
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, характеризующее вероятность столкновения электрона с препятствием 

[image: image2827.wmf](


)


(


)


1


-


S


=


S


N


l


. В первом приближении величину 
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 можно оценить размерами площади поперечного сечения рассеивателя 
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 – радиус сечения сферы, моделирующей рассеиватель).  Если предположить, что столкновение электрона происходит с каждым атомом, расположенным на его пути, то рассчитанная величина электропроводимости будет значительно меньше измеренной в эксперименте. Взяв в качестве примера медь 
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~4·10-10 м. Однако такая модель  неверна, так как взаимодействие электронов с ионами решетки уже учтено введением эффективной массы  
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 (см. разд. 3.2). В связи с этим величина свободного пробега 
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 будет определяться нарушениями кристаллической решетки (вакансии, междоузельные  атомы, их комплексы, дислокации, границы зерен и т.п.), что обусловливает 
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. Кроме того, температурные колебания атомов в узлах также являются причиной рассеяния. Как известно, амплитуда таких колебаний составляет  порядка 
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 будет определяться дополнительной площадью 
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, обусловленной тепловым движением. Средняя длина свободного пробега 
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где 
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 – концентрация атомов решетки.


Длина свободного пробега  
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 и время свободного пробега 
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 на языке теории вероятности могут быть истолкованы как  вероятность столкновения на единице пути 
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 и вероятность  столкновения  в единицу времени  
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. Если в кристалле механизмы рассеяния независимы (как, например, в нашем случае механизм рассеяния на тепловых колебаниях решетки никак не связан с механизмом рассеяния на дефектах структуры), то общая вероятность столкновения (рассеяния) 
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  будет суммой вероятностей для каждого отдельного механизма:
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Удельное сопротивление, как известно, обратно пропорционально удельной электропроводности:
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С учетом вышеизложенного
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Интерес здесь представляет  зависимость длины свободного пробега от температуры. В формуле для 
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 – среднеквадратичное отклонение атома от положения равновесия, связанное с тепловыми  колебаниями.  Согласно закону о равновероятном распределении энергии по степеням свободы
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где  
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 – постоянная внутриатомной силы (или  силовая константа).


Порядок  
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 можно оценить, зная частоту колебаний атомов 
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Например, для меди 
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. Такая величина силовой постоянной имеет место у пружины из мягкой стали.


Учитывая  вышеизложенное, получим выражение для 
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С учетом этого формула для 
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 перепишется следующим образом:
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где 

[image: image2868.wmf]1
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Таким образом, сопротивление металла пропорционально температуре. При низких температурах  оно в соответствии с экспериментом определяется  дефектами структуры.


Миграцию электрона в кристалле можно усредненно представить как движение в среде с сопротивлением, причем сила сопротивления пропорциональна  скорости движения:
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где 

[image: image2870.wmf]g


 – диссипативная постоянная, характеризующая потерю энергии электроном.


При усреднении по большому интервалу времени можно записать 
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откуда
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Так как согласно (205)   
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Из равенства 
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Таким образом, диссипативную постоянную 

[image: image2877.wmf]g


 можно оценить,  зная удельную проводимость материала,  концентрацию носителей заряда и эффективную массу.


С точки зрения квантовой теории электрическое сопротивление, связанное с рассеянием на тепловых  колебаниях атомов, можно трактовать как столкновение электронов с фононами. Как уже говорилось  ранее, фонон представляет собой квант колебательной энергии ионов в узлах  кристаллической решетки. Движение носителей заряда – электронов ( происходит  в поле ионов решетки, которое в связи с колебаниями также изменяется. Как следствие  этого, изменяется энергия взаимодействия электронов с ионами и соответственно энергия движения самих электронов. Это и есть электрон-фононное взаимодействие. При столкновении электрон изменяет свою энергию на величину энергии фонона 
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где 
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 и 
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 – частота и волновой вектор фонона.


При понижении температуры в фононной системе происходит  перестройка импульсной диаграммы, и наибольшее количество фононов имеет  энергию 
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.  Именно эти фононы  и определяют процессы электрон-фононного взаимодействия. Для того чтобы направление движения электрона  существенно изменилось, необходимо изменение его импульса на величину 
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, и поэтому изменение  траектории движения электрона может произойти лишь из-за  большого числа 

[image: image2886.wmf]p


n


 таких столкновений. Соответствующий анализ показывает, что 
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  (где 
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 – дебаевская температура). Несмотря на то, что при каждом  столкновении электрон практически не меняет  направления движения (слабое влияние на электропроводность), у него существенно меняется тепловая энергия. Это можно выразить на языке длин свободного пробега 
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 ( расстояние между двумя последовательными столкновениями, приводящими к изменению тепловой энергии, 
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 – аналогичное расстояние между столкновениями, приводящими к существенному изменению импульса, т.е.  направления движения).


Соотношение свойств  теплопроводности 
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 и электропроводности  
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 может быть описано следующим выражением:
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При комнатных и более высоких температурах большинство фононов имеют энергию порядка  
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. В такой ситуации каждое столкновение приводит к существенному изменению направления движения электрона и 
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. Тогда из формулы (226) следует закон Видемана – Франца:
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Для разных металлов величина 
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 имеет одинаковое значение 
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Следует отметить также, что перенос  заряда в металлах осуществляется электронами проводимости,  расположенными на поверхности Ферми, так как только они могут забирать у электрического поля энергию для движения. Это связано с тем, что над уровнями энергии, занимаемыми этими электронами,  есть разрешенные свободные состояния.


5. Введение в физику реальных кристаллов


Идеальный кристалл является чистой абстракцией и в природе не существует. Так, например, при любой отличной от нуля температуре в кристаллической решетке всегда существует определенное количество элементарных (точечных) дефектов, находящихся в термодинамическом равновесии с ней. Дефекты, как известно, существенным образом влияют на физико-химические свойства кристаллических тел, что определяется типом  и количеством структурных нарушений, а также процессами перестройки дефектно-примесной системы под действием внешних и внутренних факторов. Формирование дефектно-примесной системы заданного состава в кристалле с целью придания ему нужных свойств является в настоящее время самым приоритетным направлением  в физике твердого тела и составляет основу высоких технологий в микро- и наноэлектронике, материаловедении, космической технике, биофизике, медицине и других областях науки и техники. 


Дефекты кристалла принято классифицировать по числу измерений, характеризующих нарушение структуры. Точечные дефекты – вакансии и междоузельные атомы имеют  нулевую размерность; одномерными являются линейные дефекты – дислокации; границы зерен, дефекты упаковки, сама  поверхность кристалла – это двухмерные дефекты. К трехмерным  дефектам можно  отнести скопления точечных  дефектов, поры, трещины. В настоящем курсе лекций основное внимание будет уделено таким дефектам, как дислокации, понимание физической сущности которых представляет для студентов наиболее трудную задачу.


5.1. Дислокации и их свойства


Обширные исследования поведения различных материалов под действием внешней нагрузки показали, что пластическая деформация носит сдвиговой характер. Для кристаллов плоскостями  и направлениями сдвига (так называемые линии скольжения) в большинстве случаев  являются наиболее плотно упакованные плоскости. Хорошей аналогией здесь (для зрительного представления) являются сдвиги в колоде карт. Причем расстояния между  линиями скольжения составляют от 10-2 до единицы микрометра. Это четко определяется на поверхности кристалла, где выход «пачек» плоскостей происходит на величину 10-3 – 10-1 микрометра (речь идет  о пересечении плоскости скольжения с поверхностью и образовании   при этом определенного выступа). Пластическая деформация имеет пороговый характер и начинается после достижения внешней нагрузкой критического уровня 
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где 
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 – сила, соответствующая пределу пластичности; 
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 – угол между осью образца, вдоль которой действует сила, и нормалью к плоскости сдвига; 
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 – угол между направлением силы 
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 и вектором, определяющим направление сдвига (т.е. лежащим в плоскости сдвига).


Для объяснения свойств пластичности материалов в 1934 г. была предложена идея о наличии в кристалле особого рода дефектов,  называемых дислокациями. В  настоящее время их существование не подлежит сомнению и подтверждено огромным числом  экспериментов как прямого, так и косвенного характера. Как  будет показано ниже, дислокация сильно искажает кристаллическую решетку, что приводит, в свою очередь, к изменению физических и кристаллографических  свойств материала. Это сказывается на  дифракции  рентгеновского излучения и  электронов, электрических, оптических и магнитных свойствах, внутреннем трении, тепловых, механических  и других свойствах. По их изменению можно судить о плотности дислокаций в кристаллах. Величина плотности дислокаций 
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 (м-2) представляет собой количество дислокаций, пересекающих площадку 1м2 или суммарную длину дислокаций, в единице объема. Плотность  дислокаций является  тензорной  величиной 
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 характеризует направление линий дислокаций, а 
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 – направление векторов Бюргерса 
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Если дислокации распределены с плотностью 
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, то среднее расстояние между ними 
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. Среднее значение внутриструктурных напряжений 
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, обусловленных наличием дислокаций, имеет порядок 
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Для описания дислокаций как дефектов необходимо ввести величины, характеризующие изменение свойств кристалла, обусловленное этими дефектами. Краевую  дислокацию можно представить как край неполной плоскости, вставленной между регулярными плоскостями решетки (рис. 11).
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На рисунке значком                


обозначена   линия    дислокации, проходящая   по   краю «лишней» атомной полуплоскости  (за плоскость рисунка). Это направление будем характеризовать единичным   вектором 
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,   касательным к линии плоскости. Область цилиндра радиусом  
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   вдоль  направле-


                                Рис. 11                                   ния  

[image: image2920.wmf]x


r


  называется  ядром  дис-


локации. Если вокруг ядра  дислокации построить замкнутый контур AВСD и обойти его по часовой стрелке, то окажется, что его длина (периметр) меньше на величину модуля  вектора 
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 периметра  контура, построенного в идеальной  решетке (когда полуплоскость  является полной плоскостью). Направление 
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 зависит от направления обхода, и поэтому вектор 
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 (он носит название вектора Бюргерса) является аксиальным. Вектор 
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 называется еще невязкой контура Бюргерса.


Таким образом, дислокация характеризуется векторами 
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. Для краевой дислокации векторы 
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 перпендикулярны друг к другу. Плоскость, проходящая через векторы 
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 и 
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, называется плоскостью скольжения.


Вблизи дислокации решетка упруго деформирована,  причем  имеются как области растяжения, так и области сжатия. Деформациям подвергаются  также участки поверхности в местах выхода дислокации. В окрестности этих точек кристалл при помещении его в специальный травитель будет растворяться быстрее. Дислокационные ямки травления имеют правильную форму, отражающую симметрию расположения атомов на данной грани. На этом основан широко используемый метод определения плотности дислокаций по ямкам травления. В поле упругих напряжений вокруг дислокации формируется  дефектно-примесная «атмосфера», или «шуба».  Если «шуба» состоит из атомов, хорошо поглощающих определенную часть спектра, то дислокация становится «видимой». Это так называемый метод декорирования. В инфракрасном  микроскопе 
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 мкм) хорошо видны дислокации,  декорированные медью.


Наличие температурных градиентов при росте кристалла является причиной генерации дислокаций:
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где 
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 – концентрация рожденных дислокаций; 
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 – модуль вектора Бюргерса; 
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 – критическое значение градиента температуры; 
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 – линейные  размеры образца.


Кроме того, дислокации из затравки (маленький кристалл, с которого начинается процесс кристаллизации) «прорастают» через весь кристалл.


Дислокации в кристалле часто формируются путем его изгиба. При этом можно получить чисто линейные, одинаково направленные дислокации, параллельные оси изгиба:
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где 
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 – кривизна изогнутой кристаллографической плоскости, определяемая численно как 

[image: image2940.wmf]GD


t


/


2


s


.


Если кристаллографическая поверхность задана уравнением 
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, то её средняя кривизна 
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 определяется следующим образом:
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где 
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Здесь обозначения 
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 не  «перекликаются» с такими же обозначениями в настоящей работе и имеют смысл только для формулы (231).
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Общее определение вектора Бюргерса представляется в виде интеграла по замкнутому контуру (правый винт) вокруг линии дислокации (рис. 12):
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 – упругое смещение  среды в поле дислокации.
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В самом  общем  случае ориентация векторов 
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 может быть произвольной.  Если   векторы 
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 параллельны,   то дислокация называется  винтовой  и  в этом случае обход по контуру Бюргерса  из начальной точки в конечную приводит к «восхождению»  на одно межплоскостное расстояние (рис. 13).
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Повторяя обход по новому  конту-


ру,  мы поднимаемся еще на ступеньку 


выше и т.д. Такое движение напоминает  подъем   по  винтовой   лестнице.  Если   угол между векторами    
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 произвольный, то  дислокация  называется   смешанной. Вектор Бюргерса смешанной дислокации  может быть разложен на винтовую 
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 компоненты:
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 – единичный вектор нормали к плоскости скольжения. Направление вектора Бюргерса записывается с помощью индексов Миллера. Для краевой дислокации вводится символ  
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,  где горизонтальная черта – плоскость скольжения, а вертикальная изображает саму экстраплоскость.


Такой линейный дефект, как, например, цепочка междоузельных атомов, может начинаться и обрываться в любой области  совершенного кристалла, и при этом невязка контура Бюргерса равна нулю. Линия дислокации не может оборваться где-либо в регулярной области кристалла.  Если предположить обратное, т.е. линия дислокации может закончиться в какой-то точке кристалла, то необходимо констатировать, что невязка контура Бюргерса до плоскости, проходящей через эту точку, равна 
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, а  после – нулю, т.е. по одной стороне плоскости кристалл деформирован, а по другой – нет. Такая ситуация, очевидно, в кристалле иметь места не может.


В связи с этим существование дислокации ограничивается тремя возможными случаями:


( дислокация выходит на поверхность кристалла;


        ( дислокация замыкается сама на себя, образуя петлю;


        ( дислокация разветвляется на несколько дислокаций, образуя узел (или заканчивается в точке пересечения с другой дислокацией).


Из непрерывности линии дислокации следует постоянство вектора Бюргерса при смещении контура Бюргерса вдоль дислокации. Если длина вектора Бюргерса  равна одному межатомному расстоянию, то такая дислокация называется полной. Если невязка контура Бюргерса меньше межатомного расстояния, то дислокация называется частичной. Как правило, частичные дислокации получаются в результате расщепления полной дислокации. Это происходит в том случае, когда  энергия полной дислокации больше суммы энергий частичных (об этом  будет сказано ниже).


5.2. Теория дислокаций
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В качестве модельного представления кристалла как среды с периодической структурой рассмотрим систему плоскостей, перпендикулярных некоторой оси 
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Процесс восстановления структуры кристалла за счет сжатия верхней и растяжения нижней частей можно представить как наложение поля смещений 
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 – соответственно смещения верхней и нижней частей.


Как следует из процедуры деформации решетки, 
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. Исходя из этих условий определим явный вид функции 
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Образовавшуюся дислокацию охарактеризуем вектором  
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 – орты системы координат). Из начальных  условий и асимптотики поведения можно качественно определить ход изменения функций  
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  преимущественно в плоскости скольжения. С достаточной степенью достоверности  можно считать, что величина 
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 является синусоидальной функцией смещения 
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Константу 
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 найдем из закона Гука в предположении малости деформации:
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где  
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 –  расстояние  между   соседними плоскостями скольжения, определяющее амплитуду потенциального рельефа 
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Дальнейший анализ показывает, что
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где æ0
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Функция (239) в точности соответствует зависимости, построенной на рис. 16, и удовлетворяет асимптотическим условиям
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Предположим, что ширина дислокации характеризуется величиной 
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Параметр æ0 здесь снимает расходимость в начале координат. Для полного поля напряжений дислокации можно получить
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Знак (+) берется в случае 
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Для винтовой  дислокации компоненты поля напряжений будут иметь вид
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где 
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В полярных координатах эти формулы  запишутся следующим образом:
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Как следует из рассмотренного выше материала, энергию дислокации 
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 можно представить состоящей из двух частей: энергии упругой деформации, запасенной в верхней и нижней областях кристалла, и энергии несовпадения, которая обусловлена искажением связей в плоскости 
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где 
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  – доля вектора сдвига, на которую смещены атомные ряды 
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Периодически изменяющуюся энергию кристалла с дислокацией при ее перемещении в плоскости скольжения называют пайерлсовским рельефом кристалла. Он состоит из впадин и разделяющих их горбов. Напряжение 
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Индексы 
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  обозначают здесь краевую и винтовую дислокации.


Подставляя в эти формулы явные  выражения для æ0 и 
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Отсюда следует, что наиболее подвижными должны быть дислокации, которые имеют наименьшие векторы Бюргерса и лежат в плоскостях, для которых межплоскостные расстояния максимальны.


Основную проблему в теории дислокаций представляет собой  описание ядра, т.е. наиболее сложно искаженной части кристалла. Первую атомную модель ядра дислокации в 1938 г. предложили Т.А. Конторова и Я.И. Френкель.  В  этой   модели после разреза  кристалла и соответствующего  сдвига  (см.  выше)  нижняя   его  часть  представлена  синусоидальным   энергетиче-  
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.  В  этом  рельефе  расположено определенное количество атомов, на единицу большее, чем число  потенциальных ям (рис. 17) (
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 ( полуплоскости нижней части кристалла; 1, 2, 3, 4, 5 ( полуплоскости верхней части кристалла).


В ненапряженном состоянии расстояние между плоскостями равно 
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Рассмотрим закономерности движения  вдоль оси 
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 дефекта, представляющего собой два атома  в одной потенциальной яме. Для этого запишем потенциальную энергию цепочки из 
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а энергию  упругого взаимодействия 
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Тогда полная энергия 
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 такой цепочки будет
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Перейдем к смещению 
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 и запишем уравнение движения произвольного 
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Как уже отмечалось выше, нам необходимо найти решение 
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, описывающее движение вдоль оси 

[image: image3065.wmf]x


 двух атомов в одной потенциальной яме. Положим, что  
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Разлагая 
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 в ряды Тейлора, получим из уравнения движения:
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где 

[image: image3076.wmf]2


1


××


-


=


t


K


m


M


; 

[image: image3077.wmf]2


3


1


÷


ø


ö


ç


è


æ


-


=


u


u


M


m


; 

[image: image3078.wmf]2


1


3


÷


÷


ø


ö


ç


ç


è


æ


=


r


u


E


 – скорость звука; 

[image: image3079.wmf]r


 – плотность вещества, 

[image: image3080.wmf]2


2


dt


d


t


t


=


××


.


В наших рассуждениях
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Учитывая, что
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запишем выражение для полной энергии 
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 всей цепочки, содержащей дислокацию (модельно она представлена в виде двух верхних атомных плоскостей, крайние атомы которых находятся в пределах одной потенциальной ямы):
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Получив из (258) выражение для 
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  и подставив его в (262), в итоге получим                              
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где  
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Из формулы (263) следует, что движение дислокации со скоростью 
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 невозможно. 


Как указывалось выше, для преодоления потенциального барьера дислокацией необходимо преодолеть критическое напряжение Пайерлса  (см. формулы (251) и (252)). В рамках модели Френкеля – Конторовой такие напряжения характеризуются следующей формулой:
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В кристаллах часто реализуются ситуации, когда вектор Бюргерса не лежит ни в одной из плоскостей легкого скольжения (
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). Такие дислокации называются сидячими. Для винтовых дислокаций определенная плоскость, проходящая через вектор 
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,  может быть плоскостью скольжения. Возможные значения 
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 определяются формулой (265) в соответствии с симметрией решетки. Винтовая дислокация в отличие от краевой и смешанной может повернуть из одной плоскости  скольжения в другую, т.е. совершить поперечное скольжение.


В исключительно редких случаях линия дислокации представляет собой прямую линию. Как правило, на дислокации существуют особые точки. К ним в первую очередь следует отнести так называемые перегибы – участки линии дислокации, где она пересекает барьер Пайерлса. Бывают перегибы резкие и плавные (рис. 18). Поскольку  перегибы  являются  отрезками дисло-
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кации другой ориентации, то можно определить силу 
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 упругого взаимодействия двух перегибов, разделенных расстоянием 
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 на винтовой дислокации:
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Подобные выражения для силы взаимодействия имеют место также для краевой и смешанной дислокаций. Одноименные перегибы отталкиваются, а разноименные – притягиваются и стремятся аннигилировать.


Другим типом особой точки на дислокации является ступенька, которая представляет собой участок дислокации одноатомной длины, когда она (дислокация) переходит из одной плоскости  скольжения в соседнюю (см. рис. 18). Ступенька может также образовываться при условии, что векторы Бюргерса дислокаций не лежат в одной плоскости скольжения. Кроме того, взаимодействие перегибов на винтовой дислокации может привести к образованию ступеньки.

Очевидно, что под действием касательных напряжений дислокация перемещается в плоскости скольжения (скольжение дислокаций). Однако  есть еще один механизм  их перемещения – при этом дислокация выходит из плоскости  скольжения (переползание). Процесс переползания сопровождается образованием неравновесных  точечных дефектов.        


5.3. Движение дислокаций, их взаимодействие и коллективные эффекты


Силу, действующую на дислокацию, можно определить через работу, необходимую для пластической деформации. Сам процесс пластической деформации  может быть представлен как большое число элементарных  перемещений дислокаций, каждому из которых соответствует элементарная пластическая деформация 
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где 

[image: image3101.wmf]u


 – скорость движения дислокации.


Следует отметить, что пластическая деформация осуществляется  движением дислокаций разных  ориентаций 
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 и с разными  векторами Бюргерса 

[image: image3103.wmf]i


b


r


. Кроме того,  движутся они с разными скоростями 
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      Силу 
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, действующую на единицу длины дислокации и обусловливающую  ее движение, в общем случае можно записать в следующем виде:
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где 

[image: image3107.wmf]^
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 – тензор напряжений.


Проекция этой силы на плоскости скольжения и переползания является причиной консервативного  и неконсервативного движений.  Неконсервативное движение (переползание) сопровождается поглощением или испусканием точечных дефектов:
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где 
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 – единичные векторы нормалей к плоскости скольжения и переползания.


При отсутствии внешних напряжений, но при наличии неравновесной концентрации вакансий дислокация также перемещается по нормали к плоскости скольжения. Избыточные вакансии при этом присоединяются к краю линии полуплоскости. При переползании дислокации этот механизм играет  решающую роль,  и здесь действует так называемая  осмотическая сила.


По найденным полям упругих напряжений дислокаций можно найти упругую энергию тела с дислокацией, которая равна работе  
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 внешних сил, затрачиваемых на образование дислокации.


Для краевой дислокации эта энергия 
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 равна (в расчете на единицу длины)
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где 

[image: image3115.wmf]R


 –  расстояние от дислокации при поле, равном нулю (компенсировано полями соседей  
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Для винтовой дислокации
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Для смешанной дислокации 
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Полная энергия дислокации включает также энергию ядра дислокации, т.е. энергию  атомов в трубке радиусом 
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. Анализ показывает, что эта энергия ( порядка  1(2 эВ на одну атомную плоскость. Основная часть энергии дислокации сосредоточена в ее упругом поле и составляет порядка 10–15 эВ на одно межплоскостное расстояние. Таким образом, полная энергия дислокации 
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. Эта  величина  называется еще линейной энергией, или энергией линейного натяжения дислокации. Важным свойством дислокаций является их термодинамическая неравновесность  в кристалле в отличие от возможных термодинамически равновесных концентраций вакансий и  междоузельных атомов. Это связано с тем, что даже небольшой участок дислокации длиной в 5 межатомных расстояний имеет энергию порядка 50 эВ. Такая энергия значительно превышает энергию тепловых флуктуаций, и в термодинамическом равновесии кристалл дислокаций не содержит. Поскольку дислокации создают напряженно-деформированное состояние кристалла, то между ними возникают упругие силы взаимодействия. В результате этого в зависимости от характеристик дислокаций возможно их притяжение или отталкивание.


Для винтовых дислокаций:
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Как следует из формулы (274),  сила взаимодействия является центральной. Винтовые дислокации притягиваются, если 
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, и отталкиваются, если 
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. Энергия взаимодействия (на единицу длины) двух параллельных краевых дислокаций с произвольными векторами Бюргерса 
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, может быть представлена следующим образом:
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Компоненты силы взаимодействия можно получить из соотношения 

[image: image3130.wmf]в


U


F


Ñ


-


=


r


r


:


                                             

[image: image3131.wmf]2


2


2


2


2


2


1


)


(


)


(


)


1


(


2


y


x


y


x


x


b


Gb


F


o


x


+


-


-


=


n


p


;                                (276)


                                             

[image: image3132.wmf]2


2


2


2


2


2


1


)


(


)


3


(


)


1


(


2


y


x


y


x


y


b


Gb


F


o


y


+


+


-


=


n


p


.                              (277)


Под действием силы 
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 вторая дислокация движется консервативно в соответствующей плоскости, а под действием силы 
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 взаимодействие равно нулю. При 
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, что соответствует отталкиванию дислокаций, а при 
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 – что соответствует притяжению. Следовательно, линии 
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 являются положениями неустойчивого равновесия. В точках 
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 равновесие устойчиво. В случае разноименных векторов Бюргерса все направления сил меняются на обратные.


Существуют два типа устойчивых конфигураций взаимодействующих дислокаций:


( типа стенки для одноименных дислокаций;


( шахматное расположение для разноименных дислокаций.


Для чисто винтовых дислокаций устойчивые конфигурации отсутствуют. Как следует из формулы (274),  разноименные дислокации всегда притягиваются,  а одноименные – отталкиваются. Винтовые дислокации могут образовывать устойчивую конфигурацию в том лишь случае, если имеется два набора дислокаций, отличающихся направлением осей, а следовательно, векторов Бюргерса.


Взаимодействие дислокаций возможно не только на больших расстояниях через дальнодействующие поля, но и при их непосредственном соприкосновении (дислокационные реакции). Тем не менее результат такого взаимодействия часто определяется изменением энергии дальнодействующих полей напряжений. Следствием  такой реакции  является объединение нескольких  дислокаций в одну или расщепление одной дислокации на несколько. Направление  реакции, по которому пойдет процесс, определяется критерием Франка, учитывающим изменение дальнодействующих полей напряжений:
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Согласно выражению (278), энергетически выгодно расщепление дислокации с вектором 
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 на дислокации с векторами 
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. Если справедливо выражение (279), то выигрыш в энергии достигается при объединении дислокаций с векторами Бюргерса 
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 в дислокацию с соответствующим вектором 
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. Если линия дислокации близка к поверхности, то часть ее поля напряжений обрезается. Дислокации взаимодействуют с поверхностью, стремясь либо выйти на поверхность, либо расположиться в направлении, перпендикулярном поверхности. «Всплывание» дислокации на поверхность наблюдается экспериментально. Как уже известно, поверхность тела, содержащего дислокацию, должна быть свободна от напряжений, а поскольку поле дислокации является дальнодействующим, то, вообще говоря, кристалл должен быть  бесконечно большим, чтобы напряжения на его поверхности были близки к нулю.


Пусть дислокация расположена вблизи поверхности (и параллельна ей). В таком случае она должна создавать на поверхности напряжение. Такая ситуация возможна лишь в том случае, когда на указанную поверхность действуют другие тела, чего на самом деле нет. Для  разрешения такого парадокса предполагается, что в кристалле создается еще одно поле напряжений, уравновешивающее  на  поверхности  поле  напряжений  дислокации.  Это   новое поле создает силу, перемещающую дислокацию к поверхности, что приводит к уменьшению энергии кристалла (так как уход термодинамически неравновесного дефекта – дислокации – из объема есть энергетически выгодный процесс). Силу взаимодействия дислокации с поверхностью в рамках такого подхода можно модельно представить, если на таком же расстоянии  от поверхности (в «вакууме») поместить мнимую дислокацию обратного знака (с 
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), так называемую дислокацию изображения.  Разноименные дислокации притягиваются, и, следовательно, дислокация в кристалле подвержена действию выталкивающей силы. 


Две взаимодействующие между собой дислокации, разделенные расстоянием 
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 и имеющие разные знаки (разноименные), называются дислокационным диполем  с плечом 
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. Диполь может аннигилировать путем встречного переползания дислокаций. Разноименные  дислокации, имеющие одну плоскость скольжения, притягиваются друг к другу и аннигилируют. Разноименные винтовые дислокации аннигилируют, даже если они не лежат в одной плоскости скольжения.


5.4. Многоуровневая модель формирования дефектов


Как  уже  указывалось  ранее,  деформация  твердых  тел осуществляется 


путем движения дислокаций (см. формулу (267)). Такое движение, как правило, сопровождается размножением дислокаций по ряду  механизмов. Однако чисто дислокационный механизм обеспечивает деформацию в узком интервале напряжений. Если начальные стадии деформации представляют собой линейное перемещение дислокаций (ламинарное течение дислокационной жидкости), то дальнейшее увеличение нагрузки приводит к развитию соответствующих неустойчивостей и нарушению ламинарности, что связано с формированием поворотных моментов, действующих на элементы среды. Особую роль здесь начинают  играть коллективные эффекты в системе дислокаций. Это связано с тем, что энергия взаимодействия дислокаций пропорциональна квадрату их плотности, а собственная энергия – первой степени плотности. Из этого следует, что при некоторой критической  плотности 
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(1013-1015 м-2 для  металлов) перемещение отдельной дислокации становится невозможным и такая совокупность взаимодействующих дислокаций  приобретает свойства автономного дефекта другого уровня (дисклинация). И теперь уже этот дефект  будет определять дальнейшее поведение кристалла. Можно также предположить, что при росте концентрации дисклинаций и «включении» взаимодействия между ними при их критической концентрации начнется формирование дефектов следующего уровня – диспираций и т.д.


При рассмотрении таких процессов следует учитывать масштабные уровни, на которых развиваются указанные трансляционно-ротационные процессы. При росте нагрузки процесс деформации захватывает все большее количество уровней. Первым в этом отношении  можно назвать так называемый мезоскопический уровень (0,1 – 1,0 мкм). Здесь взаимодействие дислокаций уже начинает существенно влиять на пластические свойства кристалла. Но, с другой стороны, дислокаций еще недостаточно и по их перемещению нельзя проводить усреднение, переходя к континуальному приближению. Длины пробега дислокаций могут превышать размеры этого уровня, в связи с чем объемы с такими размерами обладают необычными как для дискретной физики (кристаллы), так и для механики (континуальная физика) свойствами. При увеличении деформации захватываются десятки и сотни мезоскопических уровней и происходят качественные изменения.


Следует отметить, что на всех уровнях деформация идет так же, как и на микроуровне – путем зарождения и движения дефектов. На микроуровне такими дефектами являются дислокации, которые можно классифицировать как дефекты первого порядка. Средой, в которой они создаются,  является идеальный кристалл (рождение из «вакуума»). Дефекты второго порядка – дисклинации, имеющие, кроме трансляционных, еще и поворотные сдвиги, создаются из среды связанных между собой дислокаций. Дислокационное поле, порождающее дисклинации, является  как бы  «перенормированным вакуумом». Как уже отмечалось выше, на поле взаимодействующих дисклинаций возможна генерация дефектов третьего порядка – диспираций.


Появление дисклинаций связано с развитием дислокационной неустойчивости, причем их появление  требует определенного пространственного масштаба. Это связано с тем, что масштаб ротаций требует достаточно большого количества «участников» процесса деформации для  реализации поворота. 


Зарождение дефектов нового  уровня на поле сильно взаимодействующих дефектов предыдущего уровня (коллективные  эффекты) в кристаллах должно приводить к появлению нового качества у кристалла как единого целого, аналогично явлению фазового перехода. Дислокации являются физической причиной появления картанова кручения, а дисклинации приводят  к появлению кривизны Римана – Кристоффеля. В этой связи  кристалл с дислокациями обладает  метрикой Эвклида, а кристалл с дисклинациями, приводящими к появлению осей симметрии 5-го и 7-го порядков, запрещенных в мире бездефектных кристаллов, представляет собой начальную стадию  процесса перехода кристалла в аморфное  состояние.


Дисклинации


Простейшие модельные представления дислокаций и дисклинаций основаны на разрезе (мысленном) определенных геометрических фигур (например  полых  цилиндров)  и  смещении  и  сдвиге  границ  (плоскостей) разреза 


друг относительно  друга. Поля  напряжений,  возникающих при этом в окру-
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жающем материале, рассчитываются в рамках континуальной теории упругости (рис. 19).


На рис. 19 представлены несколько возможных вариантов сдвигов и смещений краев разреза относительно друг друга. Смещение плоскостей  I  и II вдоль оси  
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 (рис. 19, а)  соответствует образованию краевой дислокации, смещение в направлении оси 
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  приводит к образованию винтовой  дислокации (рис. 19, б). Сдвиг плоскостей  I и II относительно друг друга  на определенный угол (рис. 19, в) соответствует образованию дисклинации кручения, а разворот берегов разреза на угол 
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 (рис. 19, г)  представляет собой формирование клиновой  дисклинации.


Мощность дисклинации (аналог вектора  Бюргерса) определяется формулой
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где 
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 – вектор поворота.


Если края разреза одновременно сместить на вектор 
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 и подвергнуть взаимному повороту на угол 
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, то получившийся дефект в материале будет представлять собой одновременно и дислокацию и дисклинацию.  Разрывы векторов поворота 
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 и смещения 
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 на противоположных берегах разреза могут быть представлены следующим образом:
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Индексы I и II , как и прежде,  относятся к противоположным берегам (плоскостям разреза):      
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Формулы (282) и (283) следуют из соотношений:
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 – тензор деформации.


Образование дисклинации можно представить как реакцию матрицы на удаление части материала кристалла (рис. 20) и сведения краев ОА и ОВ друг к другу. В данном конкретном случае удален  90-градусный сегмент АОВ. Это так называемая 90-градусная клиновая дисклинация. Она вносит в кристалл новое качество: ось симметрии  4-го  порядка  преобразуется в поворотную ось третьего порядка. 60-градусная  клиновая дисклинация приводит к образованию  в кристалле с осью 6-го порядка оси симметрии 5-го порядка.
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Энергия дисклинации 
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 (в расчете на единицу длины) на много порядков больше энергии дислокации:                                             
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где 

[image: image3174.wmf]R


 характеризует размеры кристалла.


 Движение дисклинаций, так же как и дислокаций, носит как консервативный характер (скольжение без поглощения или испускания точечных дефектов), так и может быть неконсервативным (переползание с участием точечных дефектов).


ЛИТЕРАТУРА


1. Ансельм А.И. Основы  статистической физики и термодинамики. – М.: Наука, 1973.


2. Блохинцев Д.И. Основы квантовой механики. – М.:  Наука, 1976.


3. Бонч-Бруевич В.Л., Калашников С.Г. Физика полупроводников. – М.: Наука, 1977.


4. Вопросы теории дефектов в кристаллах: Сб. научных трудов. – Л.: Наука, 1987.


5. Квасов Н.Т. Загадка движения (Мир и его описание человеком) //Человек. Общество. Мир. 1997. №7. С. 92-112.


6. Киттель Ч. Статистическая термодинамика. ( М.: Наука, 1977.


7. Киттель Ч. Введение в физику твердого тела. – М.: Наука, 1978.


8. Кристи Р., Питти А. Строение вещества: введение в современную физику. – М.: Наука, 1969.


9. Наркевич И.И.,  Волмянский  Э.И.,  Лобко С.И.  Физика  для  втузов:   В 2 т. – Мн.: Выш. шк., 1992. 


10. Нелаев В.В. Многомерное моделирование имплантационных процессов в технологии микроэлектроники методом молекулярной динамики и в континуальном приближении: Дис. … д-ра физ.-мат. наук. – Мн.: БГУИР, 2001.


11. Никаноров С.П., Кардашев Б.К. Упругость и дислокационная неупругость кристаллов. – М.: Наука, 1985.


12. Савельев И.В. Курс общей физики: В 3 т. – М.: Наука, 1987. 


13. Суханов А.Д. Лекции по квантовой физике. – М.: Высш. шк., 1991.


14. Фейнман Р., Лейтон Р., Сэндс М. Фейнмановские лекции по физике: В 9 ч. – М.: Мир, 1976. 


15. Хирт Дж., Лоте И. Теория дислокаций. – М.: Атомиздат, 1972.


16. Шпольский Э.В. Атомная физика: В 2 т. – М.: Наука, 1974. 


Св. план 2006, поз. 66 


Учебное издание


Квасов Николай Трофимович


ЛЕКЦИИ ПО ФИЗИКЕ


Редактор Т.Н. Крюкова 


Корректор Е.Н. Батурчик

Подписано в печать 16.03.06.
Формат 60х84 1/16.


Бумага офсетная.
Гарнитура «Таймс».


Печать ризографическая.

Усл. печ. л. 9,88. 
Уч.-изд. л. 9,6. 


Тираж 150 экз.


Заказ 649.


Издатель и полиграфическое исполнение:  Учреждение образования 
«Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники»


Лицензия на осуществление издательской деятельности №02330/0056964 от 01.04.2004. 


Лицензия на осуществление полиграфической деятельности №02330/0131518 от 30.04.2004.


 220013, Минск, П. Бровки, 6

� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







� EMBED Equation.3  ���







Рис. 1
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BBEJIEHHUE

«Ecnu 6 pesynemame kakoti-mo mMupogou Ka-
macmpoghvl 8ce HAKONNEHHble HAYYHble 3HAHUSL
OKA3AMUCH Obl VHUYMONCEHHLIMU U K 2PAOYWUM
NOKONEHUAM JHCUBLIX CYWeCms nepeuia Obi moJib-
KO 00Ha ¢hpasza, mo Kakoe ymeepiicoeHue, cocmas-
JIEHHOE U3 HAUMEHbUe20 KOIUYecmea clo8, npu-
Hecno Obl Hauborbuyo ungopmayuio? A cuumario,
Ymo 5Mmo - AMOMHAsL 2Unome3sa (MONCHO HA38AMb
ee He sunomesou, a )akmom, HO MO HUYE20 He
MmeHsiem): Bce mena cocmoam uz amomos — ma-
JIEHbKUX meiey, KOmopvle Haxo0amcsa 6 decnpe-
DbIGHOM OBUIICEHUU U NPUMAUBAIOMCA HA He-
001bUX PACCMOAHUAX, HO OMMAIKUEAIOMCA,
ecnu 00HO U3 HUX NIIOMHee NPUNCAMb K OPY20MY.

B oonou smoti ¢hpase, xax vl yoeoumecs, co-
0epIACUMCST HeBePOSIMHOe KOJIUYLeCmB80 UH@OpMa-
yuu o mupe, Cmoum Judb NPULOHNCUMb K Hell He-
MHO20 8000PAdCEHUS U YYMb COOOPANCEHUS .

P. ®eitnman

JlaHHBIM KypC JIEKIIUI — WILTIOCTPAIUs TOr0, KaKk «HEMHOTO BOOOpPaKEHUS U YyTh
COOOpaKEHMS» YUEHBIX MPUBEIHN K CO3[JaHUI0 TEOPUU TBEPAOIO Tesa, Oa3upyromencs
Ha 3aKOHAX B3aUMOJCHCTBHUS JBUKYIIMXCS aTOMOB, M KaK B3aMMOJICHCTBYIOIIHUE ATO-
MBI C X CHEIU(PUISCKUMU XapaKTEePUCTUKAMU 00pa3yroT PU3NYECKUEe CBONCTBA KOH-
JIEHCUPOBAHHOT'O COCTOSIHUS. DTOT MaTepHall peKOMEHAYETCSA CTYJIEHTaM TEXHHUYECKUX
YHUBEPCUTETOB, U B TIepBYI0 ouepend cryneHTam BI'YUP, rne ¢usuka ssnsercs 6a3o-
BOI aucuuiuinHoi. Oco0oe BHUMaHHUE B JIEKLUUAX YAESETCS IVIABHOM 3a/laye TEOpUU
TBEPJIOrO TEJa: CBA3ATh MOBEJACHHUE B3aMMOJICHCTBYIOIIMX ATOMOB HA MHKPOYPOBHE C
MAaKpPOCKOITMYECKUMHU CBOMCTBAMHU TBEP/IBIX TEI.

[lepBoouepenHoii 3aaueid ObLIIO MPEACTaBUTh HauOosee 3HAYMMBIE JIEKIIUHU T10
HEPEJISITUBUCTCKOM KBAaHTOBOM MEXaHMKE M CTaTHUCTUYECKOM (u3uke. 311ech Bceraa
BO3HUKAIOT TPYAHOCTH, TaK KaK BECbMa HEMPOCTO U3JIOKUTh OCHOBBI 3TUX OO01acTei
(Gbu3MKK B TEYEHUE OJIHOTO CEMEeCTpa, KOorja HaJ0 OCTAaHOBUTHCS HE TOJBKO Ha (op-
MaJbHOM CXEME€ TEOpUHU, HO U €€ MPUMEHEHHH B PA3JIMYHBIX O0JACTAX HAYKH U TEX-
HUKHU. YTIPOUIEHUS, UHOT/Ia AAIOLINE BO3MOKHOCTh 3pUMO, «HA MAJIbLIAX» U3JI0KHUTh
HEKOTOPBIE IMOJIOKEHHSI KBAHTOBOW MEXAHUKH, B JJAHHOM CIIy4ae HEMPUEMIIEMBI, TAK
KaK BBIMTYCKHHKHU HAIIIETO YHUBEPCUTETA B CBOCH MPAKTUKE OYIyT UMETh JEJO C MPH-
Oopamu U yCTpOCTBaMU, pabOTAONIMMHU HAa KBAHTOBO-MEXaHMYECKUX MPUHIIUTIAX.

Tem Oosiee, 9TO B COBpEMEHHOM, OypHO pa3BuBaromielics HHOOPMATHKE TPSICT
3pa KBAaHTOBBIX KOMITBIOTEPOB, U MTOCTENIEHHO [IUBWIN3AIMSA [IEPEXOJUT HA TEXHUYE-
CKHE YCTPOWCTBA, B KOTOPBIX «CTPOUTEIBHBIM KUPIUYUKOMY SIBISICTCA HEOOJbIIas
rpyIiia aTOMOB, a TO ¥ caM aToM (HAHORJIEKTPOHUKA). 3/1ech 0e3 3HAHUS MPUHITUIIOB



KBaHTOBOW TEOPHUH MPOCTO HE 00oiTHCh. Kpome TOro, KBaHTOBast TeOpus J1aeT Hanbo-
Jee OOIMiA B3TJISA] HA YCTPOMCTBO BCETO MUPO3JAHUS, U 3aKOHBI KJIACCUYECKON (hu-
3UKH MOYXXHO pacCMaTpuaTh KaK YacTHbIC CIy4au WM NPUOIUKEHUS ITOU TEOPHUHU.

B paznen, mocBsIIEeHHBIN CTATUCTUYECKON (PU3UKE, BIEpPBbIC BBEJCHA JICKIIHS 110
OCHOBHBIM UJIEIM, COCTaBJISIFOIIIUM CYTh COBPEMEHHOM TEOPUH KPUTHUECKHUX SIBIICHUMU.

B stux nexuusix, Beipaxasch ciioBamu P. deitnMana, «...s 6y0y pacckazvléams,
Kkak ycmpoena Ilpupooa, Ho eciu 6am He HpaABUMCs, KAk oHA ycmpoera, 3mo Oyoem
Mewiams  gauiemy nOHUMaruoo. Ou3uKy HaAyduiucy pewams 3my npoodiemy: OHU Nno-
HAIU, YMO HPABUMCS UM Meopus Uiu Hem — HeadxdcHo. Baowno opyzoe — oaem u
meopusi NpeoCKA3aHus, KOmopble COo2NACYIOMCs C IKCnepumenmom... Tym ne umeem
3HAYeHUs], XOpoula U meopus ¢ QUI0COPCKOU MOUKU 3peHUsl, 1eeKa Ay OJis NOHUMA-
HUsl, be3ynpeyHa iu ¢ MOYKU 3peHust 30pagoco CMuICIA ...»

S 6marogapen FHO.M. CaBwioBoii 3a BHUMaTEIbHOE ITPOUTCHHUE TEKCTA JICKITUN 1
MOJIE3HBIC TUCKYCCHUH, YTO MPUBEJIO K CYIIECTBEHHOU MepepadoTKe OTACIbHBIX pa3fie-
JIOB.

Yacre |

KBAHTOBAS MEXAHUKA

N CTATUCTHYECKASA OUSUKA

KBAHTOBAS MEXAHUKA
1. IlpeanocbUIKU CO31aHNsI HOBOM TEOPUU MUKPOMHUPA

To, 4TO YETOBEUECTBO Y3HAIIO O 3aKOHAX MPUPOABbI 10 XX BEKA, HOCUT HA3BAHUE
Kiaccuueckod (usumku. OHa JaeT KOJIMYECTBEHHOE OIMUCAHUE MPHUPOJIBI HA MaKpO-
CKOIIMYECKOM YPOBHE, KOTJa MHUKPOCTPYKTYPY MAaTE€pPUM MOKHO HE YUYUTHIBaTh. B
KJIACCUUECKON (Pu3MKe MaTepusi Mpe/ICTaBieHa JBYMsI HE CBS3aHHBIMU MEXIYy cOOOM
dbopmaMu: BEIIECTBOM, COCTOSIIIMM U3 JUCKPETHBIX YACTHII, OMUCHIBAEMBIX ypaBHE-
HUsIMA HBIOTOHA, M1 HENMPEPBIBHBIM AJIEKTPOMArHUTHBIM H31y4YEHUEM, ONMCHIBAEMbIM
ypaBHeHUsMU MakcBeria. EnuHoe onucaHwe npupojibl, COTJIACOBAHHOE C YHHUBEP-
CaJIbHBIM MPHUHIIUIIOM aTOMH3Ma HA MUKPOYPOBHE U BMECTE C TEM NPUBOASAIIEE K Ka-
YECTBEHHO PA3JIMYHBIM MAaKpOCKOMUWYECKUM (opMaM MaTepuu, ObUIO JOCTUTHYTO B
paMKax KBaHTOBOM (PM3MKH — OJHOTO W3 BEIMYANUIIUX JTOCTHKEHUH 4YeIOBEYECKOTO
pasyma B XX Beke. Co3qaHHe KBAHTOBOM MEXaHUKHM HAYaJIOCh C PEUIECHUS ABYX IpPO-
OJIeM: TTOCTPOEHUSI TEOPUU PABHOBECHOT'O TEIJIOBOTO M3JIYYEHHSI a0CONIOTHO YEPHOTO
TeJIa U UHTEPIIPETALMU JIMHENYAThIX CIIEKTPOB U31y4YEHUs ATOMOB.



CornacHo 3aKOHaM KJIACCUYECKOW CTaTHUCTHYECKON (PU3MKH, BO BCAKON CHCTEME,
HAaXOISIENUCS B COCTOSSHUHA TEPMOJUHAMUYECKOTO PABHOBECHS, SHEPTHUS pacupeaess-
€TCsl PABHOMEPHO I10 BCEM CTETEeHSIM CBOOOBI. [I0CKONBKY y 2JIEKTPOMAarHUTHOTO TIO-
JISl YUCIIO CTENEeHe cBO0OAbl OECKOHEUHO BEJIUKO, TO OTCIOJIA CIIEI0BaJl MapaioKcallb-
HbIIl U HE COOTBETCTBYIOIIUM AKCHEPUMEHTAM BBIBOJI, UTO CHCTEMa 4YacTUl] (UMEIO-
nasi BCerja KOHEYHOE YUCJIO CTENEHEeW CBOOOJbl) HE MOXKET HAaXOJUThCS B PaBHOBE-
CHH C JICKTPOMArHUTHBIM MOJIEM.

C apyroi CTOpOHBI, OYEBUIHO, YTO PABHOBECUE MEXKAY U3JIYUYCHUEM M BEIIECT-
BOM JIOJDKHO OBITh €CTECTBEHHBIM (haKTOM, TaK KaK yCTaHOBJIEHO, UYTO IMPHU IMOBBIIIE-
HUM TEMIIEpaTypbl HHTEHCUBHOCTh M3JIyuyeHMs pacteT. Eciu, Hanpumep, paBHOBECHE
HapyIICHO W TEJIO H3JIydYaeT dHEPruu OOJbIle, YeM IOIJIONIAeT, TO 3TO MPUBOIUT K
MOHWKEHUIO TEeMIEpaTyphbl Tela (BHYTpPEHHsS dHEprus yMeHblnaetcs). [loHmkeHue
TeMIIEpaTypbl MPEKPATUTCA B TOT MOMEHT, KOTJla U3Jlydyaemas M Iorjomn@aemMas dSHep-
ruu OynyT paBHbBL. U, HA000POT, €CIK TeJI0 U3IIydaeT YHEPTHH MEHBIIIE, YeM ITOTJI0IAa-
€T, TO 3a cueT OOJBIION MOTJIOMAeMOM YHEPTUHU €T0 TeMIlepaTypa OyJaeT Bo3pacTaTh.
[ToBeilIEHHE TeMmepaTypbl MPEKPATUTCS, KOTAA OISITh K€ M3JydaeMasl U IOrjolae-
Masi SHEpPTuM cpaBHstOTCs. J[Jisi aHamu3a 3Toil MpoOIeMbl U PACCMOTPEHUSI UICTOPUH €€
pELICHUST BBEAEM COOTBETCTBYIOIIME DHEPrE€TUUECKUE XAPAKTEPUCTHUKU IOJS, U3IIY-
YaeMOI'0 BEIICCTBOM.

N3nmydatenbHyI0 CITOCOOHOCTH Tella Vo, T ONPEIEINM CIICYIOLUM oOpazom:
dRa),T 0

do

rae dR, t — NOTOK YHEPIUH, UCIIyCKAeMBblld €IUHHLIECH TOBEPXHOCTH T€JIa B UHTEPBa-

T, T =

Jie 4acToT d .

DHepreTuyeckas CBEeTUMOCTb Ry, TNpeacTaBisomas co0oil MOTOK SHEPruu, 1c-
MyCKAaeMbIil €IMHUIICH MOBEPXHOCTH M3IIYYAIOIIETO Telia M0 BCEM HAMpPAaBIICHUSM, B
CBOIO OY€pe/Ib MOKET OBITh OmpeaesieHa Ghopmytoi

0
RT = Il’a),TdC!). (2)
0
HOFJ’IOHIaT eJIbHAasl CIOCOOHOCTD Tena o o,T OoNIpCACIIACTCA N3 COOTHOLICHUA
Ao,
QT =~ €)
do,,

rae d®P, — NOTOK JJIEKTPOMArHUTHOW DHEPIUH, NAJAIOIIMNA HA DJIEMEHTAPHYIO IUIO-
manky; d®; — 4acTb 3TOr0 NOTOKA, MOTJIOMIEHHAs TEIOM. 3€Ch OISITh K€ Peub HJIET

0 MOTOKAaX 3JEKTPOMArHUTHBIX BOJIH, YACTOTA KOTOPBIX JIEKUT B MHTEPBAJIE OT @ [0
o+do.

Ecnu Teso MoiHOCThIO MOTJIOMIAET BCIO MAJANOILYI0 Ha HEro 3HEPrui0, TO OHO
Ha3bIBacTCs aOCOJIOTHO YepHbIM. B oaToM ciyuae o, 7 =1. Ecnu ) 7 =ar <1, 10

Te0 Ha3bIBaeTcs cepbiM. Kupxrodom ObuT TOy4eH 3aKOH, YCTAaHABIMBAIOIINKI CBSA3b
MEXTy U3ITy4aTeIbHON U MOTJIOMIATEIbHOW CIMOCOOHOCTSIMU Tea:



Tw,T

Cow, T
rae ¢oyHkuus @(w,T) He 3aBUCUT OT HPUPOABI Tella U SIBISAETCS YHHUBEPCAIbHOMN

=¢(o,T), 4)

(yHKIMEH 4aCTOTBI U TEMIIEPATYPBI.
Jli1s1 abCOIIOTHO YEPHOTo Tena (aw’ r=1 Rp= R'T) cnpaseanus 3akoH Creda-

Ha — bonpimana:
- 4
Ry = [p(0,T)dw =0T, (5

0
rae kodddunuenT o HaszpiBaeTcs noctosHHoNW Ctedana — bombimaHa, YHCIIEHHOE

3HAY€HUE KOTOPOU paBHO 5,7-10_8 Bt/ (M2 -K4). Jlns ynoOcTBa paccykJIeHUil BBe-
JIEM TJIOTHOCTh dHEPTUH n3nyueHus: u(7') u ee ceKTpaibHyr0 KOMIOHEHTY u(w,T):

u(@.T) :gmw,n, ©)

IJI€ C — CKOPOCTh CBETA.
JKCHEePUMEHTAIbHAS 3aBUCMMOCTD u(@,T) OT 4acTOTHI NpUBeaeHa Ha puc.l.

u(v,T)

251074 . I =200&
4 TP ;=250K
210 14 T3 =3006

) =117610%
N WD =147104
-.,_w’(g) 1764104

—1 6L b/
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51017
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OpaHaKo COBEPIIEHHO HEMPOCTHIM OKa3aJ0Ch TEOPETUYECKHU OLICHUTh MIOBEICHUE
CIIEKTPAJIBHOW IUIOTHOCTH 3HEPTUM B 3aBUCUMOCTH OT 4acTOThI. [IepByro MOIBITKY B
3ToM HampasiieHud B 1893 r. mpeanpunsan B.Bun. OH nokasai, 4To paBHOBECHYIO
CIIEKTPAJIBHYIO IIOTHOCTh JHEPTMM M3JIyYEHUS MOXKHO IIPEIACTABUTH CIEAYIOLIUN
byHKIIHECH:

3
u(@.T) =4%f(§j ™

@
rae f (?] — (DyHKIIMS 4aCTOTHI U TEMIIEPATYPHI.

N3 310t popMyIIsl clieryeT Tak Ha3bIBaeMbI 3aKOH cMelieHus Buna:
T-4, =b, (8)

rae A, — JUIMHA BOJIHBI, HA KOTOPYIO IPUXOANUTCS MAKCUMYM CIIEKTPaIbHON ILIOTHO-

CTH u3nyuenus, b =29- 1073 m-K.

Takum 00pa3om, Mpu yBETUYCHUH TEMIIEPATYPhl MAKCUMYM CIIEKTPaIbHOM TUIOT-
HOCTH DHEPTUU U3IIYUYCHHs CABUTACTCS B CTOPOHY 0oJiee KOPOTKUX BOJIH (WK B Oosee
BBICOKOYACTOTHYIO o0OsacTth crekrpa). Hcxoas u3 TeopeMbl O PaBHOBECHOM
pacrpeielIeHuy SHEPruu MO CTENEHSM CBOOOJIBI B CUCTEME CTOSYMX DJIEKTPOMATrHUT-
HBIX BOJH B 3aMKHYTOM 0Obeme, Pasneid u J[PKUHC MONY4YWIIU SIBHOE BBIPAXKEHUE IS
u(w,T):

2(02

ic 3

u(w,T)= kgT, 9)

-23

rae kg — nocrosHHasa bosbnMana, paBHas 1,38-10 JLx/K. Tlpn HU3KKX YacToTax

TeopeTuyeckas 3aBucuMocThb u(w,T')(9) xoporio cornacyercs ¢ skcnepuMeHToM. Oji-

HAKO MPHU BBICOKUX YACTOTaX HAOIOJIaeTCs CYIECTBEHHOE pasjinyue B TOBEACHUU
HKCTIIEPUMEHTAILHON M TEOpPEeTHYeCKOM 3aBUcUMOCTed (cMm. puc.l). JleMcTBUTENBHO,
corjlacHO 3akoHy Panes—/[»kuHca npu @ — oo BenuwduHa #(@,7T) CTaHOBHUTCS OECKO-

HeuHoH. B OKCIICPUMCHTC K€ CIICKTpaJIbHAA INIOTHOCTD DHEPTHUH U3JIIYUCHHUSA NOCTUTA-
€T MakKCUMyMa IIpH V =V, , a 3aTCM Ha4YHHACT YGBIBaTB, CTPCM:ACH Ha OCCKOHEYHOCTH

K Hym0. Takas mapagokcajgbHas CHUTyallds MOJy4YWia Ha3BaHUE «YJIbTPAPHUOIECTOBOM
KaTacTpoQb».
[TpaBwibHBI BUx QyHKIMH #(@,T), TTOTHOCTHIO COBHAJAIONICH C AKCTICPUMEH-

toM, B 1900 1. monyunn M. Ilnank. Pazmbiiuisis Hag mpoOieMol «COCTHIKOBKIY CTe-
neHed cBOOOIbI TBEPJOTO TENA U AIEKTPOMATHUTHOTO IMOJIS, ITUM TEJIOM M3Ty4aeMo-
ro, Il;mank B35 3a ocHOBY mnoaxon Panes u [[)kuHCa B MOAEIBHOM IPEICTABICHUU
BOJIH B 3aMKHYTOM oObeMe. OJIHaKO B Ka4eCTBE Cpe/IHEN DPHEPruu KojieOaHusI BMECTO
KJIACCUYECKOI0 3HaUeHUs k ;T OH NMPENIOKNIT HEUTO COBCEM HECIBIXaHHOE U TPYIHO
npeactaBumoe. Emy cnoBo (14.12.1900 r.): «Paccmompum pacnpeoenenue suepeuu U
mexncoy N ocyunnamopamu ¢ wacmomotul v. Eciu cuumams, umo U moodicno Oenumo
becnpedenbHo, Mo B03MONCHO OECKOHeUHOe YUCI0 pacnpedenenutl (M TOTJa BOSHUKACT
npobiema, 0603HaueHHas B Havasne 3toro pazaena — H.K.). Mer nonacaem oonarxo —u



amo CylM@Cl’l’lG@HHbllZ MOMEHM 6CEX HAUUX GbZI{MCﬂeHMﬁ, —ymo U cocmoum u3 enojine
onpe()eﬂeimoeo Yucjia KOHEeYHblX pPABHbIX yacmeti. Mol Uucnoibzyem mupoeyro KoOH-

cmanmy h=6,55-10_27 opr-c¢ (B HacTosIee BpeMs MPUHITO 3HAUYCHHE

h= 6,626-10_27 apr-c — H.K.). Oma xoncmanma, ymuooicennas na obviunyto uac-

MOmy OCYULIAMOPA V , Odem dJIeMeHm IHepeUU 8 9p2ax ...»

Kak Bcerja, HCKITFOUUTENBHO SICHO, TIOCTICIOBATEIBHO U IETATHHO HOBYIO, €IIIe HE
c(hOPMHUPOBABIIIYIOCS TEOPUIO aHATU3UpyeT A. DiHIITEHH (peyb, MPOU3HECCHHAsT Ha
81-M coOpanuun oO0IIeCTBa HEMEIIKMX €CTeCTBOMCIBITaTeNne B 3anpnoypre, 1909 r.):
«... Tax kak s He mo2y npednoiazams 3my meopuro 0OWEU3BECMHOU, 5 XOUY 8 Kpam-
Kol hopme coobuums camvle HeoOX00UMble C8e0eHUs O Hell.

Brympu nonocmu ¢ memnepamypou T Haxooumcs uznyuenue onpeoeieHHo20, He
3a8UCUMO20 OM NPUPOObl meia cocmaesa. B edunuye obvema nonocmu Haxooumcs Ko-
JIUYeCcmeo usiyienus pdv, wacmoma Komopozo Jjexcum medxicoy v u v+dv. 3adaua

3aKnouaemcs 6 mom, 4umoowl naumu p kax yukyuro v u 1. Eciu 6 nonrocmu Haxo-
OUMCs INEeKMPUYECKULl pe30Hamop ¢ cOOCMEEHHOU 4acmomou VvV, U He3HaAYumeib-
HbIM 3amMyXanuem, mo 31eKMpOMACHUMHASL Meopusl U3YUeHUs NO360JISIeN 8bIYUCTUMD
CPEOHIOI0 NO 8pEeMeHU IHEPSUIO E pesonamopa kax @yukyuio p(v, ). bracooapsa smo-

My 3a0aua ceooumcs k onpeodenenuto E xax ¢ynkyuu memnepamypwi. Ho nocneounss
3a0aua, 8 c6o ouepedsb, ceooumcs K credyioweu. Ilycmov 6 norocmu HAxXoO0Umcs
ouenb mMHo2o N peszonamopos ¢ uacmomoii v, . Kax 3aeucum sumponus smoii cuc-

membl pe30HAmMopo8 om ee SHepeuu?

Ymobwi pewiums 3mom éonpoc, Ilnank npumensem odouee cOOMHOULEHUE MeHCOY
SHMpONnuel U 8epOSIMHOCMbIO COCMOSIHUS, 8blgedeHHoe borbymanom 8 e2o ucciedosa-
HUAX no meopuu 2azos. B obwem ciyuae smmponus pasna kInW, 2oe k — ynueep-
CanvbHas nocmosiHHas u W — eeposmHocms paccmampusaemozo cocmosiHus. Oma
BEPOSIMHOCMb UBMEPSEMCS YUCTOM KOMNAEKCUL, M.e. YUCIOM, KOmopoe YKa3vlieédaem,
KAKUM KOJIUYeCMBOM PA3IUYHBIX CNOCOD08 MOJICHO Dealu308amv paccmMampueaemoe
cocmosiHue. B ciyuae ynoMsaHymoi vluie NOCMAHOBKU 80NPOCA COCMOSIHUE CUCEMbL
PE30HAmMOpo8 Onpeodeisiemcs ee NOJHOU dHepeuell, Mmaxk 4mo uHmepecyiouull Hac 60-
ApOC 21acum: CKOIbKO PA3HbIX CNOCoO08 pacnpedeieHus dHepeuu medxcoy N pe3oua-
mopamu npu 3a0aHHOU NOJHOU IHep2UU MOodcem cywecmeosams? Ymoowvl Havimu 3mo
yucno, Ilnank oenum noaHyo dHepeuto Ha pasHvle nopyuu eeaudunol & . Komnnexcus
onpeoensiemcs mem, 4mo YKazvl8aemcs, CKOAbKO NOPYULL & NPUXOOUMCS HA KAAHCObILLL
pe3oHamop. 3amem onpedensiemcs: KOIUUecmeo makux pacnpeoenenutl, 0arouux 3a-
OAHHYIO NOJHYIO SHepeuro, U npupasHusaemcs W . 3amem u3 3axona cmewenus Buna,
8b1800UMO20 MePMOOUHAMUdeckum nymem, Ilanx 3axmouaem, ymo HeoOX00UMO No-
noxcums £ =hv, npuuem h o3nauaem uucno, Hezagucumoe om Vv . Takum cnocoboom
OH HAXOOUM C80H0 (POPMYIY USTYUEHUS, NOOMBEPIHCOECHHYIO BCEMU BbINOJHEHHbIMU 00
CUX NOP ONbLIMAMU.

Teopus [Inanka sedem K caedyiowemy npeononodcenuro. Eciu uznyuarowuii pe-
30HAMOp 8 CAMOM Oejle MOdHCem UMemb MONbKO 3HAUeHUs IHep2ull, Kpamuvie hv, mo

10



Hanpawueaemcs npeonoiodCeHue, 4mo usiydeHue UCnycKaemcs u no2iouaemcs 6o-
00ue MoIbKO KBAHMAMU C MAKOU SHEpeUeiD.

B cBoeit HoGeneBckoit peun, nponsneceHHol B Ctokronpme 11 mexadbps 1911 r. B.
Bun noguepkuBan: «... Ilnanxy npunaonedxcum 3aciyea 68e0eHusi 8 meopuio HOGblX
eunomes, KOmopuvle 0aom Ham 803MONCHOCMb U30eicamsv HeobX00UMOCmU NPUHA-
Hus 3axona Panes (umeetrcs B Buny 3akoH Pames—JIxunca — H.K.). Ilocreonuii ons
OJIUHHBIX BOJIH, HECOMHEHHO, 8ePeH, U NPAGUIbHAS OPMYIA UZTYUEHUs. O0NHCHA, 60
8CAKOM Cllyuae, umemv mMaxyio hopmy, umoowl 0151 ONUHHLIX B0JIH OHA NEPexoouid 6
Gdopmyny Panes, a ona kopomkux — 6 OaHHblll MHOIO 3aKoH. [Inank nosmomy coxpamsi-
em 6 Kavecmee UCXOOHOU MOUKU pacnpeoeierue 3Hepeul no CmeneHsam c80600vl Cuc-
memvl. Ho on nodsepeaem smo pacnpeoenenue sHepeuu 00HOMY 02PAHUYEHUIO, 860031
3HaAMeHUmYyo 2unomesy 00 1eMeHmax IHepeUun. no Mol cunomese 3Hepaus He ooaa-
oaem Heo2paAHUYEeHHOIO 0eIUMOCbIO, A MONCEM PACNPEOeNSIMbCs TUlb 8 HEKOMOPbIX
oasee HeOenUMbLX KOAUUeCmaaxy».

Utak, «lInank 66en nonamue eapMOHUYECKO20 OCYULIAMOPA C YACMOmMOoU @ OJis
npeocmaenenusi COOCMEEHHO20 KOoNeOaHus, Uiu Moovl, INEeKMPOMASHUMHO20 NOJISL C
yacmomou @ 8 nonocmu. Ocyunisimop ciedyem acCoyuuposams ¢ 1eKmpoMacHUum-
HbIM nosiem, a He co cmenkamu norocmuy (Y. Kurrens).

Mpe1 He Oynem o0CyX1aTh 3/1eCh TPAaBOMOYHOCTh BBeAeHUsI M. IlnankoM Tepmo-
TUHAMAYECKON TEeMIepaTyphl i OMHUCAHMS CTATUCTUYECKOTO PACTIPEICICHHS T10
DHEPTUSM COBOKYITHOCTH MO/ DJICKTPOMArHUTHBIX KOJICOAHMIMA.

Kak cnenyer u3 BBIIICIPUBEACHHBIX IIUTAT, YHEPTHS TAKOTO OCITMILIATOPA (HaXo-
JSIIETOCS BHYTPH MOJIOCTH) OTIPEACIISETCS LETbIM YUCIOM A :

E, =neg,, (10)
rne n=0,123,.., g, =how, h= Zi’ @ =27V, &, — KBAHT DHEPIUMU.
T

3anumeM B O6IH€M BHUAC BBIPAKCHUC TJIA CHGKTpaHBHOﬁ IJIOTHOCTH SHCPI'UH TC-
IIJIOBOT'O U3JIYUCHUS:

rae p, — IJIOTHOCTb YHCJia OCHUJUIATOPOB B 3aMKHYTOM 06T)eMe, E - CpeaHssa SHEP-
I'mAa OCHHUIIIATOPA. BeHI/II'II/IHy Pgp MOXHO OLIPCACINTb U3 TCX COO6pa}KeHI/II71, YTO 4YHC-

2 @
70 Kojebanuii B uHTepBaie dk (rae kK =— — BOJHOBOE YHCJIO) IMPOMOPIIMOHAIBHO
c

A7k dk U, KpOME TOr0, CYIIECTBYIOT JIBa HE3aBUCUMBIX KOJEOaHUs, pa3Iuyaroinecs
nossipu3anuent. Mcxons u3 3Toro nonydeHo

2
2w
Po="73" (12)
e
Torna Beipaxkenue st u(@, 1) IepenuIneM CIeayOIIM 00pa3om:
2
u(m,T):z%E. (13)

7ic

11



Ecnu cpeHIO0 SHEPTHI0 OCIMIUIATOpAa £ OMpeAeNuTh ¢ TOUKU 3PEHUS KIIaCCUISCKOM
cratuctuyeckol gusuku (a oHa paBHa kgl ), To u3 (13) momyuum 3akoH Panes —
Jlxunca. CpeHIOI SHEPTUI0 TAaKOTO OCHMJUIATOPA OMPEAETUM C YIeTOM TOTO, UTO B
PAaBHOBECHOM COCTOSIHMM paclipejiesieHne Mo KoJieOaHui (OCHMIISTOPOB) MO 3HAYe-
HUSIM 3HEPruM noAuuHsercs 3akoHy bonbsimana. I Torna BepositTHOCTH W), TOrO, 4TO
SHEPrusi OCUUIIIATOPA UMEET 3HaueHue £, , MOKET ObITh 3allicaHa Kak

Ei’l El’l i

w,=e *6T|ve k5T | (14)
n

Cpennee 3nadeHre £ ompenennM Mo U3BECTHON (GopMyIie TEOPUH BEPOSATHOCTEH

E=YW,E, . (15)
n
[Toacrasnss B (15) Beipakenue (10) u (14) nmonyuum
= ho
£ e 'w
k5T 4

B xoneunom utore c¢ ydyerom (16) cnekTpasibHasi IIOTHOCTh SHEPTHH PABHOBECHOTO
TerioBoro uanydyenus (13) 3anumiercst B BUe cieayromend Gopmybr:

3
2hw 1
7[03 ho
ekl _|

DT0 BBIpaXEHHE Ha3bIBaeTCs 3aKOHOM [ImaHka aJis paBHOBECHOTO TEIJIOBOTO HU3JIyde-
HUSL.
[Tpu Manbix yacToTax, Korjna hw << kgT , 3akoH Ilnanka (17) nepexoaur B 3a-

KoH Panes — Jlxxunca (9). Ilpu Gonpmmx yacrorax, koraa hw >> kgl , n3 GopMyJibl

(17) cnenyer
ho

3 .
u(a),T)zzh—a;e kgT (18)

e
YTO XOPOIIO COTJIACYETCS C IKCIIEPUMEHTOM.
Kpowme Toro, u3z ¢popmyiel [Tnanka cnenyrot 3akon Credana — bonbimana, 3akoH
cmeleHust Buna, a Taxoke onpeaensiercs nocrossHaas Credgana — bonpimana.
Beenenne M. [ImaHKOM KBaHTa DHEPIUU &, U CIEAYIOIIAs U3 3TOrO JUCKPET-

HOCTb YPOBHEH SHEPIHH OCHWLIATOPA ObLIO PEBOIIOIMOHHBIM IIaroM B (pusuke. «H 5
oymaro, — niucan Brnocienctsun M. Ilnank, — umo we cauwkom Odanexo 3axoancy, ym-
8epaHCOas, YUMo Mot SUNome30u 3a10ceH GyHoamenm 0 HOBOU Meopuu, KOMopou
CYIHCOEHO NPOJIUMb HOBBLU C8em HA YACMHOCMU NPoYeccos 8 mupe moaekyn». He «ua-
CTHOCTH TMPOILIECCOB B MUPE MOJIEKY» OcBeTUIa Benukas unaes M. Ilnanka, — oHa na-
Jla JIFOJIIM COBEPILIEHHO HOBOE BHUJICHUE YCTPOWCTBA MaTEpPUAILHOIO MHUpPA U SIBUIACH
0a30 JIs1 HOBOTO BUTKA Pa3BUTHUS [IUBUIIU3AIUU.
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[IpobGnema WHTEpHpeTAlMK JIMHEWYATHIX CIEKTPOB BOCXOAUT K 1885 r., xorma
baneMep mokasai, 4To JUIMHBI BOJTH A W3BECTHBIX B TO BPEMS CHEKTPAIbHBIX JTUHUI

aTOMApHOTO BOAOPO/Ia MOTYT OBITh ITPEACTABIECHBI (HOPMYJIIOM

n2

n® —4
rae B —HekoTopas MOCTOsTHHAS.
[Toznuee Punbepr nepesanucan 3Ty 3aKOHOMEPHOCTh B CIIEYIOIIEM BUJIE:

1 4(1 1
1_4(1_ 1) 20
A 3(4 nz) 20)

A=B

, n=3,4,5, ..., (19)

1 .
Oo6o3Hauast yepe3 y OOpaTHYIO JJIMHY BOJIHBI 7 CBSA3aHHYIO C YacTOTOW V depes

CKOpPOCTb CBCTA ¢, V =cCy , II0JYyYUM COOTHOIIICHHC

1 1
P =R'(———J, 1)
22 n2
WA
R R
= . (22)
22 n2

Putuem ObUTO MOKa3aHO, YTO HE TOJILKO cepusi bambMepa, HO U Apyrue cepuu
CHEKTPaJIbHBIX JIMHUM aTOMHOTO BOJOPOJAa MOTYT OBITh MpeACTaBieHbl o0uIeil (op-
MYJIOU

(23)

n—n'>1; T,, — Ha3pIBaeTCs TepMOM. DTa (HopMyJa 3alUChIBAECTCS €UIE B CIEAYIOEM

1 1
V:R[ > ——ZJ (24)

n n

BUJIE:

R u R' Ha3bIBalOTCS MOCTOSSHHBIMK Puadepra, R =cR'; R = 3,288-1015 ¢l
Cepun 006pa3yroTcsi B COOTBETCTBUU € (23), (24) cneayromum odbpazom (tabdi.1):

Tabmmma 1

Cepust n' n
Jlalimana 1 2,3,
banemepa 2 3,4,
Purna — [Mamena 3 4,5,
bpoakkera 4 5, 6,
I1pynma 5 6,7,
Xombppu 6 7,8,

®opmyna (24) BelpakaeT 3aKOH, Ha3bIBAEMbI KOMOMHAIMOHHBIM MPUHIIUIIOM.
OH HaxoaMUTCS B PE3KOM MPOTUBOPEUUU C OCHOBHBIMU TMOJOKEHHUSIMHU KIIACCHYECKOMN
MEXaHUKU M DJEKTPOJUHAMHUKU. JIeHCTBUTENBHO, ABMKYIIUNUCS BOKPYT siApa dJEK-
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TPOH, UMCS HOPMAJILHOC YCKOPCHUC a,, NOJDKCH TCPATb HA HU3JTYUYCHUC JDHCPIUO &,

OTIpeIEIIEMYIO COOTHOIICHHEM
2
de 2 e
ez ¢ 22, (25)
dt 3 dre,c® ¢

rape e — 3apsaa JJICKTpOHAa, &, — JJICKTPHUYCCKasl IMOCTOsHHAsI (HC IMyTaTb C KBAHTOM

sHepruu B ¢popmyiie (10)). B pesynbrate Takux moTeph dHEPTUM JICKTPOH 00s13aH 3a
OYEHb Majio€ BpeMs ymacTh Ha AJIpo, Yero Ha caMoM jelie He Habmogaercs. CTtporoe
penieHune 3Toi nmpoodieMbl OBIJIO HAMIEHO B paMKaxX KBAaHTOBOM Teopuu Ha 0a3e ypas-
Henus Llpeaunrepa.

XVIII u XIX BB. ObuIM 03HAaMEHOBAaHBI TPUYM(DATLHBIMU B3JIETAMU BOJHOBOM
Teopuu cBeta. PasHooOpasHbie siBiaeHUS MHTephEpeHINH U AUPPAKIIMA MOTJIH OBITH
OOBSCHEHBI TOJIBKO Ha OCHOBE BOJHOBOIO MOAXOAa W Trumnore3a HproToHa (KOTOpHIi
«TUTIOTE3 HE M3MBIILISL)) 0 KOPIMYyCKYJSIPHON TIPHUPOAE CBeTa ObLIa HAZONTO 3a0bITa.
N tonbko B 1905 r. anis oObsicHeHus siBieHus: Gororddexra npuiioch BHOBL 00pa-
TUTHCS K HIOTOHOBCKOM myee. Kak m3BecTHO, GoTOdPDEeKT (BHENTHUI) 3aKIF0YAETCs
B UCITyCKaHUH PSAJOM BEIIECTB JIEKTPOHOB MPH BO3JCHCTBUU CBETA, MAJAIOIIET0 Ha
noBepXHOCTh. Habmronaromuecs: 3aKOHOMEPHOCTH ATOr0 (PU3UYECKOTO SBJICHUS B
MPUHITUIIE HE MOTYT OBITh OOBSCHEHBI C TOYKH 3pEHHUS BOJIHOBOW Teopuu cBeta. [Ipu
COCTaBJICHUH 3aKOHA COXpaHeHUs >Hepruu s hotoddpdexra A. DUHIITEHH Tpearno-
JIO’KHJI, YTO CBET MOTJIOIIAETCS M U3TydaeTcsi KBaHTaMu /i . [Ipyu 3TOM CMBICIT KBaH-
TOBOM TE€OPUU CBETA COCTOUT HE B TOM, UTO PACHPOCTPAHSIOLIANCS CBETOBOM IOTOK
HaJI0 pacCMaTpuBaTh KaKk pod YAaCTHI], KaKAasl U3 KOTOPHIX UMEET SHEPTUIO /i U UM-
nynbe hik , a B TOM, 4TO OOMEH SHEPTHEH U UMITYJIbCOM MEXY BEIIECTBOM M CBETOM
SBJIIETCS MTPOLIECCOM T'€HEPAILIUU U TOTJIOICHUs KBAaHTOB cBeTa. B ciyuae hoTtorddex-
Ta PHEPrUsl MOIJIOLIEHHOIO BEIIECTBOM KBAaHTA CBETA /i HMJIET HA COBEPLIECHUE padOThI
BBIXOZIa A 2JEKTPOHA U3 BEIECTBA U COOOIIEHNE eMy KHHeTH4YecKoil sHepruu 7, (A.
OWHINTEHH):

ho=A+T,. (26)

B 1922 r. A. KoMnToH, paccmMaTpuBasi pacCesHHE PEHTIC€HOBCKOIO HM3ITy4YEHUs
Ha DJIEKTPOHAX, JUIsl UHTEPIPETALMN PE3YJIbTATOB SKCIEPUMEHTA MPEANOI0KUI, YTO
KBaHT M3JIyYEHUS! PACCEUBAETCS Ha AJIEKTPOHE LIETUKOM, KaK B CIy4ae CTOJKHOBEHUS
JBYX OWJIBSIpAHBIX 1IapOB. PaccesiHne peHTreHOBCKUX Jydel OCYIIECTBIISUIA B BEIllE-
CTBaX, TJIe JIEKTPOHBI cIab0 CBsI3aHbI C saApoM (mapaduH, rpadurt). B sTom ciyyae
npy OOJIBIION PHEPrUM KBAHTA PEHTTEHOBCKOIO HM3IyYEHMs MO KpailHeW mepe uis
BHEIITHUX JJICKTPOHOB WX DHEPrUed CBSI3U MOXHO MpeHeOpedb M paccMaTpuBaTh Kak
CBOOOJTHBIC MOKOSIINECS YACTHUIIBI.

JIJ1s TaKOM CHUCTEMBI MOYKHO 3aIlUCaTh:

Py +Pe=DPy+ P (27)
E,+E,=E, +E, (28)
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Tae Py, Pe— COOTBETCTBEHHO MMIIYJIbChl KBaHTAa M3JIYYCHHSI M DJICKTPOHA;
E,, E,— COOTBETCTBYIOIINE JHEPruH. BemmanHel 0e3 ITPUXOB XapaKTEPU3YIOT

CUCTEMY JI0 CTOJIKHOBEHHSI, IITPUXOBAHHbBIE, COOTBETCTBEHHO, MIOCIIE CTOJIKHOBEHHUSI.

Pemast coBmectHo ypaBHeHus (27) u (28) ¢ yueTom peiasiTuBUCTCKUX d(DPEKTOB,
A. KoMnOTOH mOSTy4ns1, 4TO TIPU PACCESTHUN PEHTTC€HOBCKOTO M3JIYYSHHS Ha DJIEKTPOHE
MIPOUCXOIUT U3MEHEHUE JTTUHBI BOJHBI A :

A= n2 @ (29)

mec
rac O — yroja MCxKAy UMITYJIbCOM HCXOJHOT'O U PAaCCCAHHOI'O KBAHTA. 9TH OIIBITHI SB-
JLIIOTCA TIPAMBIM IMOATBCPKACHHUCM HAJIIMYHWA Y KBAHTA PCHTICHOBCKOI'O H3JIYUCHHA

IS ~- hw . .
uMmIynbca p =hk, rae k =—rn, 1 — eJUHUYHBIA BEKTOpP, HAIPaBJIECHUE KOTOPOTO
C

COBIIAJIa€T C HAMPABJICHUEM JBH)KCHUS KBAHTA.

OnHako Kak COBMECTUTH KOPITYCKYJISIPHBIE MPEICTABICHHS O CBETE C BOJHOBBIM
XapaKkTepoOM €ro pacHpoCTPAHEHHUs, KOTOPOE OCOOEHHO SIPKO MPOSIBISIETCS MPU UH-
tepdeperiu u qudpakuun? Tak Kak BOJIHOBOW MOJXO]T HE MO3BOJIIET OMUCATh KOP-
MYCKYJISIPHBIE CBOMCTBA CBETA, a OMUCAHKUE JIBHKEHUS (POTOHA KaK YaCTUIBI HE MOXKET
WCIIOJIB30BAThCS JIJIST PACCMOTPEHUS MHTEpPepeHnn U qudpakinun, B GyHIaMEHT HO-
BOI1 TeOpUH HEOOXOIUMO MOJIOKUTH KAUECTBEHHO MHBIC TIOHATHSA U KaTeropuu, Ha Oa-
3€ KOTOPBIX BO3MOKHA HEMPOTUBOPEUMBAs MHTEPIPETALMS PE3YJIHTATOB KCIEPUMEH-
TOB. «M ecnu smu NOHAMUS NOKANCYMCS HENPUBLIYHLIMU, A 68 HEKOMOPBIX CIYYASX
oadxice abCypOHbLIMU, MO MO HUKOUM 00pa3oM He O0dCHO cmywambv Hac. IasHoe,
umooOvl NPeoCcKa3anusl meopuu Co8NAOAIU ¢ IKCNepUMeHmom. Beowv ne cmywaem owce
Hac makoe noHsmue, KaKk nioOmHOCMb HAceleHus 8 cmpawne, pasHas, Hanpumep, 29,3
yejnoeeka Ha Keaopamuuli Kunomemp. Mvl e cmooicem 8pazymumensHo 00bACHUMD,
umo makoe 29,3 uenogexa, Haxoosawuecs Ha IMOM KEAOPAMHOM KUiomempe, makx
KaK uzuueckoeo cmulcia sma eenuduna He umeem. Ho enasnoe mo, umo eenuuuna
29,3, yYMHOCEHHAs: Ha naowjadb 8ceti meppumopuul, n0380asen NOaAY4Ums KOJau4ecmeo
JI00e€l, NPOACUBAIOWUX 8 IMOU CMpaHe, Ymo umeem nojiHe onpeodeleHHbll puzude-
ckuu cmoieay (P. @elinman). Y Takux NpUMeEpOB MOKHO NMPUBECTH JTOCTATOYHO MHO-
ro.

KopnyckyiisipHO-BOJIHOBasE MpUpoJa cBeTa Obula HE €AMHCTBEHHBIM CIOPIIPH-
30M, KOTOpBIM Mpupoja mpernojHecia yenoBeky. Eie Oosee cepbe3Has mpobiema
0003HauMIach MPU ONMUCAHUU JIBHKEHHSI MUKpodacThll. [IoHsTHE YacTUIIbI CUATATIOCH
HE3bI0JIEMBIM U TIOTOMY MPOOJIEMBI C OITMCAHUEM €€ JIBUIKEHHS OKa3alHuch 0ojiee YemM
CTPAaHHBIMU W HEOKUJIAHHBIMU. J[BI)KEHHME YaCTHUI M UX CUCTEM B KJIACCUYECKOU (u-
3MKe, KaK U3BECTHO, OMUChIBaeTCs 3aKkoHOM HbroToHa:

ZF‘I =ma, (30)
i

2 —
~ . _ . d“S
rae F; — CUiIbl, I€UCTBYIOIIME HA TEJIO; d — YCKOPEHHE, a = —
dt
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Pemast 3to nuddepeHumnansHoe ypaBHEHHE, Mbl MOJIYYHM, B YaCTHOCTH, TPacK-
TOPUIO JBUKEHHS YACTHUIIBI, T.€. MOCIEA0BATEIBLHOCTh TOUEK, IPOXOJUMBIX IPU JBU-
xeHnn. OJHaKo TaKOW MOJXOJ OKa3aJicsi HE YHUBEPCAIbHBIM W HKCIEPUMEHTHI MOKa-
3bIBAIOT, YTO MPU YMEHBIICHUU PAa3MEPOB ABIKYIICHCS YaCTUIBI €l HENb3s MPHUIH-
caTh OMPECIICHHOE MOJIOKEHHUE B MPOCTpAaHCTBE. PaccMOTpuM B CBSI3U  C 3THM
JBMKCHHE MHUKPOYACTHIl Yepe3 JIBe ONM3KO PACIONOXKEHHBIE HIENN B DKpPaHe W Mpo-
aHAJIM3UPYEM UX JalibHElIIee moBeAeHue (puc. 2).

[Tyctb, Hampumep, 3IEKTPOHBI HCITYC-
KAlOTCSd UCTOYHMKOM S U IOCJIE IMPOXOXK-
D' JNeHUWs BYX, UMCIOIIUXCS B dKpaHE MIenei
A wn B, mornomarTtcs (GOTOIIACTHHKON
P. bbuto oOHapy»)eHO, 4TO B pe3yJIbTaTe
HOTJIOUIEHHs] OOJIBIIOrO YMCia YacTHUI] Ha
IUIACTUHKE P BO3HHMKAeT AUQPAKIMOHHAS
’ KapThHa |, COBEPIICHHO HE IOXOXKas Ha
2 KapTHUHY 2, KOTOpas BO3HUKAaeT Ha (poTo-
P 1 2 TJACTHHKE, KOrJla CcHaudajga 3aKpbIBAIOT
Puc. 2 menb A, a3areM Ha TO e BpeMsl — IIeJb
B

(2" — 3akpsita menb B, 2" — 3akpeita meinb A4).

YMmeHbIas AOHKHBIM 00pa30oM MHTEHCHBHOCTh MCTOYHHKA, MOKHO YOEIUThCH,
9T0 TU(PAKIIMOHHBIE TIOJOCH 00pa3yroTCsl B pe3yibTaTe MOCIEI0BATEIbHBIX YAapOB
OTJIENBHBIX YACTHII, KaXK/asi U3 KOTOPBIX MOTJIOMIAETCS B ONpPEACTICHHONW TOUYKE Iia-
ctuaku P. Kpome Toro, oka3piBaeTcs, YTO YMEHBIICHHE WHTEHCUBHOCTH MCTOYHUKA
HE M3MEHSET XapakTepa MU(GPaAKIIMOHHON KapTUHBI, TOATOMY UCKIIOYACTCS BIIHMSHHE
JaCTHUIIBI, TIPOXOASAIIEH Yepe3 OJHY IIeNb, HAa YaCTHILY, MIPOXOSAIIYI0 Yepe3 BTOPYIO
111 (Sh11:%

Ecnu Obl 4acTUIBI TIPEACTABIISIIN COOON MBMKYIIUECS TOYKH, KaKIas U3 KOTO-
PBIX TOJDKHA MPOUTH MO0 uepes meinb A, 1ubo uepes mienib B (Ho He uepe3 00e 1iie-
U cpasy), TO Torjaa AudpakuroHHas KapTHUHA, BO3HUKAIOIAs MPU NPOXOKICHUH
PaBHOTrO YHKCJa YACTHUI] Yepe3 KKIYI0 U3 Iielell, He 3aBucena Obl OT TOro, OTKpbITa
WIN 3aKpbITa B 3TO BpeMs jApyras mensb. CienoBaTenbHO, KOT/Ia OTKPBITHL 00€ e,
MBI JIOJDKHBI MCKIIOYUTh BO3MOXKHOCTH TOTO, YTO YACTHUIlA, IPOXOJS CKBO3b JKpaH,
oOnagaer onpeneaeHHbIM nojoxenueM (mbo A, mubo B). C npyroi cTOpoHsl, oye-
BUJTHO, YTO Ka)/1as 4acTUIIA MOMaAaeT B ONMpEACICHHYI0 TOUKy MmiuacTHHKU P . Takum
00pa3oM, MBI MOKEM JIMIIb 3aKITI0YNUTh, YTO YaCTHUIA HE UMEET OMPEIEIIEHHOTO MOJIO-
KEHHsI, 32 UCKIIOYCHUEM TEX MECT, I/I€ PACIOJI0KEHBI SKCIIEPUMEHTABHBIE YCTPOH-
cTBa Jis ee peructpanuu. OTcroa CiIeIyeT, YTO MPOXOKIACHUE YaCTHIIB CKBO3b IIEIH
A u B dKkpaHa ecTb BOJHOBOH Tporiecc. B 3Toil cBsI3WM MBI HE B COCTOSIHUHU JaXKe
npecKa3aTh, yepe3 Kakylo MMEHHO IIeTh TPOXOIUT JaHHAas YaCTHIIA, TaK KaK B MECTE
PacToIOKEHHU PKpaHa OHA HEe UMEET OTpeielIieHHOro TojokeHus. Koneuno, ecnu me-
PEABUHYThH IUIACTUHKY HEMOCPEACTBEHHO K 3KpaHy, TO MOXKHO 3KCIIEPUMEHTAIBHO
yOeIuThCsl B TOM, UTO JIaHHAs YacTHIla MPOLUIa Yepes3 3Ty, a He Yepe3 APYryro IIEb.
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OpHako 3TO U3MEHHT Halle dKCHEPUMEHTAIBHOE YCTPOMCTBO U BOCHPENATCTBYET Ha-
Ot IeHNI0 TU(PPAKITMOHHBIX TI0JIOC, T.€. Pa3PYUIUT caMo SIBJICHHUE TUDPAKIIIH.

Takoe moBezeHHE MHKPOYACTUIl BO BCEX TOHKOCTSAX AHAJIOTUYHO IUGPaAKIUU
BOJIH HA IIEJISAX, U B CBsA3M € 3TuM Jlyn ne bpoins B 1923 1., OCHOBBIBAsICh HA €UHCT-
B€ MPHUPOJbI B MUKPOMUPE, NPEJIOKUI pacCMaTpUBaTh ABUKYILYIOCS MUKPOUYACTHULLY
KaK HEKYIO BOJIHY |/, paCIpOCTPaHSIOLIYIOCS B IPOCTPAHCTBE U BEIYIIYIO ce0sl B CO-

OTBCTCTBUU C TAKUM (BOHHOBBIM) CTaTyCOM:
i(ot—kx
w(x,0) = Ce' @R, 31)
rac C — HCKOTOpPAas KOMIIUICKCHAsA ITIOCTOSHHAA,

h ho A

I7Ie @ — 4acToTa BOJHBI € bpoilnid; k — BOJHOBOE 4MCIIO; £ — SHEprus 4acTHULIbL; p

: (32)

— ee UMITYJIbC; A — JJIMHA BOJIHBI Jie bpoiis.
®opmyibl (32) mpeAcTaBiISiOT cOO0M CBsI3b MEXKy BOJIHOBBIMU (@, k) U KOpITyC-

KyJsipHbIMU (E, p) XapaKTepUCTUKAMHU MPOIECCa PACIPOCTPAHEHUS YACTHUIBI.

PeBoumoninonHas rumnote3a jie bpoins B ckopom Bpemenu (1927 r.) Obina Oiie-
CTSIIIEC TTOATBEPKICHA B MHOTOYUCIICHHBIX SKCIIEPUMEHTAX M0 TU(PpaKIIMy MUKpOYac-
TUI] (DJIIGKTPOHOB, aTOMOB, Mojekyin) JlaBucconom, [[xepmepom, TapTakoBCKHUM,
Tomconom, IlIteprom, Octepmanom u Ap. OmHako mpoOieMa KOPITyCKYISIPHO-
BOJIHOBOTO Jyallu3Ma OKa3ajgach BeCbMa HEOOBIYHOW JUIS TPATUIIMOHHOTO BOCIIPH-
STHSL.

st BeIsicHeHUs1 Oosiee TIyOOKMX 3aKOHOMEPHOCTEH, CBS3aHHBIX C BOJIHOBOM
npupozoit mukpoyactuil, A.J[. CyxaHoB mpejiaraetr mpoBecTu 0osiee moapoOHOe Co-
MOCTABJICHUE OIBITOB MO AU(PPAKIUU C OJAMHOYHBIMH DJIEKTPOHAMU U C TMOTOKOM
«OJIMHAKOBBIX» 3JIEKTPOHOB: «/[0 cux nop mvl CpagHUBAIU UL 8ePOSAMHOCIU NPO-
X0JHCOEHUSL OOUHOUHBIX IJIEKMPOHOS Yepe3 PA3IUUHbLE Well 8 YelloM, N0 CYWecma) He
80a8asACL 68 Oemanu ux pacnpeoeienus no 9Kpamy. Imoeo oKazaiocb 00CMamouHo,
ymoobsvl YOeOumuvcsi 8 Mmom, Ymo CnoCcOOHOCMbIO K uHmep@epenyuu obaadaem oaxjice
OOUHOUHBLUL IIeKMPOH. Bmecme ¢ mem, ouesuOHO, Ymo cam no cebe 0OUHOUHDIU
INEKMPOH He 8 COCMOSHUU 0AMb HA IKPAHE YEeLOCMHYI0 OUPPAKYUOHHYIO KAPMUHY,
ub0, CO2NACHO NPUHYUNY AMOMU3IMA, OH 8ce20a pecucmpupyemcs aokaioro. OOHaxko
npu  OIUMeNbHOM HAON0O0CHUU OOHAPYHCUBAECMCS NOJIHOE COOMBEMCMEUe MeHcoy
pacnpeoenenuem 6epoamuHocmeti NONAOAHUS HA  IKPAH OOUHOUHBIX DJIEKMPOHO8 U
pacnpeoeieHuem ducesl NONABUIUX HA IKPAH IJIEeKMPOHO8 8 NOMOKe «O0OUHAKOBHIX»
anekmporos. [looobnoe coomeemcmsue, pasymeemcs, He CIY4aiHo. 30ect 3aKnoyueHd
enyookas usuveckas udes, KOMOpyw Mvl paHblle He noduepkusaiu. Bonnoswvimu
ceoticmeamu 001a0aem Kaxicowvlil IIeKMPOH, HO dMU CEOUCMBA NOMOMY U HOCAM 8e-
POSMHOCMHBLL XapaKkmep, Ymo OHU OMpadicaom e20 NPUHAOIEHCHOCIb K COBOKYNHO-
cmu (aHcamoo) «0OUHAKOBLIXY deKmpoHos. [loamomy 0nsa  Oonee Haz2isa0HO20 NPO-
ABNEHUSL  BOJIHOBBIX CBOLCE OOUHOUHO20 IIEKMPOHA HeoOX0OUMO NPO8OOUMb HA-
oodenus Hao ecem ancamonem. Tem camvim 6oanbl Oe bpotinsi 00Ho8pemeHHO s1615-
IOMCS XAPAKMePUCMUKOU U OOUHOYHO20 IIEeKMPOHA, U AHCAMONS «OOUHAKOBLIX»
91eKMpOHO8. B onvimax no ougpaxyuu Hawa y8epeHHOCmMb 8 «0OUHAKOBOCIUY
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8cex OOUHOYHBIX DJIEKMPOHO8 ObLIA OCHOBAHA HA MOM, YMO MU IIEeKMPOHbI CReyl-
AILHO OMOUPATUCH UIU «NPUSOMABTUBATUCHY K UMepenuto. [Ipakmuuecku smo dena-
JIOCb ¢ NOMOWbIO MAKPOCKONUYECKO20 YCMPOUCMEA, BblOeNABUE20 IIeKMPOHLL C
oounaxkosvimu uzuueckumu xapaxmepucmuxamu (E u p). Ilocie maxoco ombopa

KadicOblil 0OUHOYHDILL 2JIEKMPOH CNOCOOEH NpOoA8UMb HA ONblme JUllb me C80UCmad,
KOMOPbIMU OH NOMEHYUAIbHO 001a0aem KaK YjleH OnpeoesieHHbIM 00pa3om npuzo-
MOBNEHHO20 AHCAMOA «OOUHAKOBBIXY IJLEKMPOHOB.

3amaueit HoMep OJMH TENeph CTANI0 CO3/IaHue HU3NKO-MaTeMaTH4Ieckoro (Gopma-
JN3Ma, ¢ TIOMOIIIBI0 KOTOPOTO 0Ka3ajl0Ch Obl BO3MOKHBIM OMTUCAHUE CTOJIb HEOOBIYHO-
ro MoBeJIeHUs] MUKpodacTull. HaM Hy>XKHO BBIBECTH ypaBHEHHE, JOMOJHUB KOTOPOE
HAaYaJIbHBIMUA M TPaHUYHBIMU YCIOBUSIMHU JJI1 BOJIHOBOM (PYHKIUU (7 ,t), MBI MOTJIU

Obl MOJYYUTh Pa3BUTHE (PU3MUECKOTO COCTOSHHS MHUKPOOOBEKTa B MPOCTPAHCTBE U
BPEMEHH.

2. YpaBuenue lllpennnrepa

Ectb 1 apyroit cnoco6 onucaHus ABUKEHUS YAaCTHUIbl B MPOCTPAHCTBE, OTINY-
HeIit ot (30)? PaccmoTpuM aHcaMOJ1b, COCTOSIINN U3 N YacTHII, U JIJIS €T0 ONHUCAHUS
BBe/IeM KOH(UTrypaunoHHoe 3N —MepHOe MPOCTPaHCTBO. B Takom mpocTpaHCTBE CO-
CTOSIHME Bcero ancaMmOis OyJeT mpeacTaBieHo u3olOpaxkatouieil Touko. Ilycts 3Bo-
JIOLMUS JAHHOM CUCTEMBI, HAaXOJAILIEHCs BO BHEIIHEM mojie U, MpOUCXOJUT B Teue-
HUE ONPEJEICHHOTO BpeMeHNn 7. Pa3o0beM 7 Ha MHTEpBalbl, pa3JeICHHbIE MOMEH-
TaMH BPEMEHHU t;, tp, 13, ... (B Ipenese — 0eCKOHEYHO Maible MHTepBaibl). Kaxmo-

MYy MOMEHTY #; B KOH(UIypalluOHHOM IIPOCTPAHCTBE OYyJI€T COOTBETCTBOBATH TOYKA,

X2 1 =) _zO 2O 0) - (1)
pakTepusyemast pamgmycoMm-BekTopoM r = =\, 1, i, L, Pyl

3pecs 7 — 3N —MEpHBIN BEKTOp. «l'a3» Takux ToueKk OyAeM XapaKTepu30BaTh HUX

IUIOTHOCTBIO W (YMCIIO TOYEK B €MHULE 00beMa KOH(QUIYPALMOHHOTO MPOCTPAHCT-
Ba). BeposTHOCTE dW TOro0, UTO CHCTEMA YaCTHIl HAXOIUTCS B IeMEHTe o0beMa dV
TaKOr'0 MIPOCTPAHCTBA, MOKHO (POPMAJIBHO MIPEICTABUTH KaK
dWw =wdV (33)

rae dV =dx|dy\dzy -dx,dyydzy...dxydy ydzy, w — onpenenser IOTHOCTb BEPOST-
HOCTH.

CranMoHapHOE TEYEHHE TOYEK «Tra3a» B JTOM CIIy4ae MOXKET OBITh OINUCAHO
OOBIYHBIM YPABHEHUEM HEIIPEPBIBHOCTH

M) L Gy =0, (34)
ot
rae
JFEH=w{F 00, (35)
~ . - . 0 _ O
U — 3N —MepHasg CKOpOCTb, j — IUIOTHOCTh MOTOKA «Ta3a»y, V =eé, —+ ey, —+

Y ox oy
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. L/ X .
+e, P €x, €y, €, —OpThl CHCTEeMbI KOOPJNHAT.
Benmunna w(7,t) kak 00bI9HO HOpMHpYeTCs ycioBueM |[w(7,0)dV =1.
V

N3BeCTHO, YTO PaCHpPOCTPAHEHUE DJIEKTPOMATHUTHBIX BOJIH B CPEAE XapaKTepH-
3yeTcsl BOIHOBBIMHE yPABHEHUSMHU JUIS BEKTOPOB E U H . B yacTHOCTH, IS BEKTOpa
E B cBOGOIHOM IPOCTPAHCTBE 63 HCTOUHHKOB MOYKHO 3aITHCAT:

02 E(#,1)
or?
I€ Ug— CKOPOCTh JIEKTPOMArHUTHOM BOJHBI B cpene; A — omneparop Jlamnaca. MH-

~USAE(F,1) =0, (36)

TEHCUBHOCTh 3 3JIEKTPOMATHUTHOTO NOJISl, KAK M3BECTHO, IPONOPIUOHANbHA £ - E*
S~F. B (37)
1€ 3B€3/I04Ka 03HAYaeT KOMIUIEKCHOE CONPSKEHHUE.
Benuuuna w B popmyne (33) takke xapakTepu3yeT WMHTEHCUBHOCTh YHCIIa U30-
OpakaroIlKMX TOYEK B MPOLIECCE IBONIOIMH CUCTeMbI YacTull. [loaToMy o aHanoruu c
(37) mpeicTaBMM BEIMYMHY W Kak v -y, rae QyHKUUS w OyJeT XapaKTepU30BaTh

aMIUTUTYZly BEpOSTHOCTU Pa3BUTHS CUCTEMbl N TO4YeK B KOH(UTypamoHHOM 3N -
MEPHOM IMPOCTPAHCTBE C TECUCHUEM BPEMEHHU.
[TonpiTaemcst Tenepb ONPEACIUTh YPaBHEHUE ISl i , KOTOPOE OIMHUCHIBAIO ObI IB-

OJIIOIMIO Y/ B MPOCTPAHCTBE M BO BPEMEHHM AHAJIOTMYHO TOMY Kak ypaBHeHHE (36)

OITUCBIBAET pa3zButTue E(r,t). [Ind 3TOro mpeacTaBuM CKOPOCTh U B CIEAYIOLIEM BUIE:

GoAvIm Y 4 Y¥_ Vv | (38)
* %
w Vi ooy
C yuerom (38) mI0THOCTH MOTOKA ; (35) MOXKHO IIE€PENNCATh KaK
J= AW VY —yWyT). (39)
[Toncrasnss (39) B (34) nosyuum
aa—‘é’mAwq)w:o, (40)

rJ€ BeJIMYUHBI A 1 © TPEACTOUT ONPEICIIUTh U3 JOMOJIHUTEIBHBIX YCIOBUM.

B nmanpHEeMImMX pacCyXICHUSX OTPAaHHUYUMCS CIIy4aeM JBUXKECHUS OJHOW YaCTH-
bl (N =1) Teneppb yke B TPEXMEPHOM JEKAPTOBOM IIPOCTpPaHCTBE. B 3TOM cutyamnuu B
paMKax JaHHOTO (hopmanu3Ma cieayeT MPEeArOoI0XKUThb, YTO BeIUYMHA W(F,t) pac-

npejeiieHa Mo ONpeAcICHHOMY 00beMy M B ONMCATEIIFHOM OTHOIICHUW YacTHIlA KaK
OBl «pa3Ma3aHay 10 MPOCTPAHCTBY (TPACKTOPHS KaK TaKOBasi OTCYTCTBYET).

Taxum oOGpa3oM, BO3MOXKHBI JIBa CIIOCOOa ONMMCAHUS JBMIKCHHS YacTHIl: C II0-
mombio ypaBaeHur (30) u (40), kaxa0e U3 KOTOPBIX HanOoJee aJeKBaTHO B 3aBUCH-
MOCTH OT KOHKPETHBIX YCJIOBUM 3a/laud. B3aMMOOTHOIIEHUS MEXKIY STUMH JIBYMS
MOAX0JaMU MOKHO MPOUJITIOCTPUPOBATH HA MPUMEPE B3AUMOCBSA3U MEXITY T€OMETPH-
YEeCKOM (JTy4eBOil) M BOJIHOBOM ONTHUKOM P ONMKUCAHUU PACTIPOCTPAHEHUS CBETA.
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B BOJIHOBO# OINTHKE CBETOBOE IOJIE MPEACTaBIICT cOO0N BOJIHOBOM Mpoliecc U
ONMCBIBAECTCSI BEKTOPAaMHU HANPSHDKEHHOCTEH 3JIEKTPUYECKOr0 M MAarHUTHOIO IIOJIEH,
KOTOpPBIE B CBOIO OUYEpEb MOXKHO ONPENEIIUTh U3 ypaBHeHUM Makcsemna. B reomer-
PUYECKOMN K€ OINTHUKE IPEATOIIAraeTCs, YTO CBET PACIPOCTPAHAETCS IO CTPOrO OIpe-
JEJIEHHBIM TpaeKTopusaM. [lepexon OT BOIHOBOM ONTHUKHA K T€OMETPUYECKON OCYILECT-
Bisiercs B ipeaene A — 0 (A — ajauHa CBETOBOW BOJHBI). AMIUIMTYAY dJEKTPUUYECKO-

rO MOJISL B 3JIEKTPOMArHUTHON BOJIHE Bo3bMeM B Buze E = E,e'? . Tak xak nepexon k

I€OMETPUYECKON OINTHUKE CBA3AaH C MEPEXOJOM K MajbIM JUIMHAM BOJIH, TO 3TO COOT-
BETCTBYET yBEJIMYEHMIO (a3bl ¢. B reomerpruueckoil onTuke, KpoMe TOro, pacupo-
CTpaHEHHE CBETA OCYILECTBIISIETCA B COOTBETCTBHUM C mpuHIUIoM depma, Korga pas-
HOCThH (pa3 B HAYAITHHOW M KOHEYHOUN TOYKaX MUHUMAJIbHA.

Bo3sBpamasce k npobiaemMe onucaHus JBUKEHUS YacTHI] B IPOCTPAHCTBE, CIENy-
€T OTMETHUTD, YTO B KJACCUYECKON MEXAHUKE OCHOBOIIOJIATAIOIIUM B 3TOM OTHOLICHUHU
ABJIACTCS IPUHIMUII HAUMEHBIIEr0 JEHUCTBUS, KOIa PEajJbHOW TPACKTOPUEHN Tella sIB-
JSIeTCS Ta, BAOJb KOTOPOM BEJIMYMHA JEUCTBUS S MUHUMAalbHA (AHAJIOTHYHO [ pa3-
HOCTHU (pa3 B FTEOMETPUUECKOH OITHUKE).

12
S = [Ldt, (41)
n
L=T-U, (42)
rae L — ¢ynxnus Jlarpanxka, T — KMHeTHYeCKas SHeprusi, U — NOTeHLMalIbHas SHEPIUs.
L sBnsiercs pyHKIMEH 0000IIEHHBIX KOOPAUHAT ¢ , CKOPOCTEN ¢ 1 BPEMEHH 1 .

Eciin B MOMEHTBI BpEMEHH ] U f) CUCTEMA MUMEET OINPEACICHHbIC IOJIOKEHNU,
1 2

XapaKTepU3yeMble€ COOTBETCTBEHHO ¢ U ¢5 (B IE€KAPTOBOM IIPOCTPAHCTBE ITO MPOCTO

X1¥1Z],» X2¥2Z22 ), TO ICTUHHOE JIBUKCHHUE MEKAY YKa3aHHBIMU €€ IOJ0KEHUAMU Oy-

JeT TAKUM, YTO BEJIMYMHA S NPUMET MUHHUMAJBHOE [l JAHHBIX YCJIOBUU 3HAUYCHHE.
Kpome Toro, nsmeHenune AEUCTBHS Il MEXAaHUYECKOM CUCTEMBI MIPU €€ CMELIEHUH BO
BPEMEHHU OMpeeIsieT ee NoiaHyto sHepruto H =T +U (H — ¢ysHkius amMmunbToHa):
S __n. 43)
ot
Benmnunna S wumeer pasmepHocTh neuctBus (Jk-c), Takyro K€ Kak U MOCTOSHHAs
[Inanka, xapakTepusylomuiasi B ’TOM OTHOIIEHUH MaclTaObl MUKpomupa. i mpous-

BOJIBHOM CHCTEMBI OTHOIICHHE % OIIPCACIIACT CTCIICHD HpI/I6J'II/DKeHI/I${ €C K MHKPO-

(S > 1) nnmm makpococtrosauto (S >>1). Conocrtapisisi ycJIOBUE MUHUMU3AIUU Pa3HO-

ctu Qa3 B ciyyae npuHuuna depma (reomeTpuyeckas ONTUKA) U MUHUMU3ALUU JEH-
CTBUA B Clly4ae NPHUHIMIA HAUMEHbBILETo JEHCTBUS (MEXaHUKa JIBUKYILEWUCS YacTH-
bl ), MO>KHO MPEANOJIOKUTh CAEAYIOMNNA BUA PyHKIMN B ypaBHeHUH (40):

S

il

w=Del, (44)
rac D — nocrostHHasg BEJIMYUHA.
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OTO mpeanoyiokKeHUe B MEPBYIO OYepellb Oa3upyeTcs Ha OMUCAHHOM B pasi. |
BOJITHOBOM XapakTepe MoBeaeHus] MUKpoudacTull. Kak Oy/ieT mokasaHo HUKe, BETUIHHA
v (44) ectb BoHOBas (PYHKIIMS KBa3UKIacCUYeCKor pusnueckoi cucreMbl. OHa «pa-

0oTaeT» B paMKax ACHCTBHS MPHUHIIMIA COOTBETCTBUS, YTBEPKIAIOIIETO COBMAJCHUE
pe3yIbTaTOB KJIACCMUECKOTO0 U KBAaHTOBOT'O ONUCAHUN B OMPENEICHHBIX 00JacTIX Iie-
pekpoiTus. Bo3pactanue S 31ech mpeanoiaraer nepexojl K KJIacCHYeCKOMY OIHca-
HUIO JIBUXKEHHUSA 0 TPAEKTOPHUH, YTO B CBOIO OYepeqb cooTBeTcTBYeT A — 0 mpu me-
pexoae K reOMETPUYECKON ONTHKE.

[Toxcrasinsis (44) B ypaBuenue (40), mpu onpeieIeHHBIX JOMYIICHUSIX MOTyYuM

a=-". o-1y. 45)
2m h
C yuerom (45) ypaBuenue (40) MOKHO 3amucath B OKOHYATEIHHOM BapUaHTE:
- 2
VYD T NG UG D). (46)
ot 2m

Takoe ypaBHEHUE Il OMMMCAHUS JIBMKEHUS MUKpOYacTUIl B 1926 r. nmpeasioxui
O. Upeaunrep. B aToM ypaBHeHuu BojHOBas GyHKIUSA w(7,t) (aMIUTUTyAa BEPOSIT-
HOCTH, BEKTOP COCTOSTHUSA, I -PYHKITUS — C STUMHU HA3BaHUSIMU OHA BCTPEYACTCS B JIU-
TepaType) XapakTepusyeT (PU3MYecKoe COCTOSHHE MHKPOCKOIHMYECKOW CHCTEMbI (ee

SHEPTUIO, UMITYJIbC, MOMEHT MMITyJIbCa, ciiuH). KBagpar ee MOMyNs y -y €CTh ILIOT-
HOCTb BEPOSITHOCTH OOHAPYKUTh YACTHUILY B JAaHHOM TOUYKe MpocTpaHcTBa. Takoil cra-
TYC Y/ ONPEACISIET €€ CBOMCTBA KOHEYHOCTH, HENPEPbIBHOCTH U OJHO3HAYHOCTH.
Cpa3zy cienyer OTMETUTB, YTO «BBIBO» ypaBHeHus lllpenuHrepa, MpuBeICHHBIN
B JIAaHHOM pasfielie, sIBIsIeTCs TOJBKO WUTIOCTpalued Ipyroro (BOJHOBOr0) crocoba
OIMCAHUS IBUKECHUS YaCTHILI.
VYpasuenue lllpennnrepa MoKHO TaKkKe MPEICTaBUTh CIETYIOIIUM 00pa3oM:

VD . (47)
ot
rae H — OmepaTop MOJTHON SHEPTUH, UK onepaTop ['aMuiIbTOHA:
2
H:T+U:—h—A+U(F,t). (48)
2m

A

W3 ypaBuenus (47) cnemyeT, 94TO JAEWCTBHE omeparopa H Ha BOJHOBYIO (YHKIIHIO
IIPUBOJUT K €€ U3MEHECHUIO BO BPEMEHU U MO3TOMY MOKHO 3aIUCaTh

a=inl (49)
ot
To ectb oneparop H ectb OIeparop CIBUra BO BPEMEHHU.

O cymHOCTH OTepaTOpOB KaK MaTEeMaTUYECKUX OOBEKTOB M UX CBOMCTBAx OyjaeT
paccka3aHo HUXKE.

Ecnu oneparop I'amunbTOHa HE 3aBUCUT OT BPEMEHU, TO 3aKOHOMEPHOCTU IBHU-
YKEHUSI aTOMHBIX YaCTUL[ MOTYT OBITh MOJYYEHBI U3 PEIICHUS CTAllMOHAPHOIO YypaB-
Henus Llpenunrepa. [{ns storo nepenuuiem ypaBHeHue (47) s OIHOMEPHOrO CIIy-
qas:
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ih% = H(x)p(x,1). (50)
[Ipu »TOM BO3MOKHO pa3/iefIieHUe MePEMEHHBIX BOJIHOBOU PyHKIMH W/ (X,1):
y(x,t) =w(x)f(). (1)
[Toacrasnsas (51) B (50), nonyyum:
d t
L0 gro); (52)
ﬁw(x) = Ew(x)- (53)

VYpaBaenue (53) ecTb ypaBHEHHE Ha COOCTBEHHBIE (DYHKIIMU M COOCTBEHHBIC 3HA-
YeHUs oreparopa ['aMuIbTOHA W HA3bIBAETCs CTAIlMOHAPHBIM ypaBHeHueM lllpennn-
repa. Eciau 0603HaunTh coOCTBEHHBIE (DYHKIMM Yepe3 i/, (X), a COOCTBEHHBIE 3Haue-

HUs uepe3 E,,, TO BbIpa)KEHUE IJIs1 BOJHOBON (QyHKUIUU W/, (X,f) C y4E€TOM PELICHUS

ypaBHeHus (52) OyaeT uMeTh BUJT

E
—i— "y

v, )=y, (x)e " . (54)
Takum 00pa3zoM, COCTOSHUS C ONpENEICHHBIM 3HaUE€HHEM dHepruu E, rapmo-

. E
HUYECKHU 3aBUCAT OT BPEMCHH C HaCTOTOU @y = Tn Takue COCTOSIHUSL Ha3bIBAKOTCS

cranoHapHbiMU. Hroke OyneT mokazaHo, 4TO 3TH COCTOSIHUS («YUCTHIEY» COCTOSIHUS)

OMUCHIBAIOTCS OPTOTOHAIBHBIMUA COOCTBEHHBIMU (PYHKIIUSIMU OTI€paTOpa H , 1o xoto-
peIM (Kak IO OpTaM CUCTEMbI KOOPJIMHAT) MOXHO PA3JI0KUTh JIt000€e (MTPOU3BOIBHOE,
«CMEIIIAHHOE») COCTOSTHUE CUCTEMBI.

Tak xak ypaHenue (50) nmuHENHHO, TO €ro of0IIee pelmeHne MOXKeT ObITh Mpe-
CTaBJIEHO KAaK CYIEPHO3ULUS CTAIMOHAPHBIX COCTOSTHUN:

E
—i— 1y

l//(xal():Z‘,Cn‘//n (x)e H -, (55)
n
IJle aMILIUTYAbI ¢,, ONPEIEIAI0T Yepe3 HadalbHyo QyHKIuo w(x,0):

*
= [y (x,00p, (x)dx . (56)
C napyroil CTOpOHBI, CTAallMOHAPHBIE CO-
CTOAHUS OHpCI[eJII/IM KaK TaKu€ COCTOAHUSA, B
KOTOpBIX IIJIOTHOCTH BepOSITHOCTI/I ITOJIOKCHU A

*
4acTulbl (¥ -¥) W IUIOTHOCTh TOKA BEPOSTHO-

. ih o ow’™
(t//* s

CTH j = ———
2m Oox ox

BpEMEHHU (XOTA caMa aMIUIUTyAa BEPOATHOCTH
(54) ot BpemeHU 3aBUCUT rapMOHHUYECKH). B ka-
4ecTBE (PU3NYECKOro MpPUMEpPA CTALMOHAPHOTO
COCTOSIHUSI CUCTEMbI BO3BMEM JIBa COCTOSHUS

HC 3aBHUCAT OT
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1
H
Ocb H
cummempuu H MoJeKkyibsl ammuaka CH 4, n300pakeHHbIE
H Ha puc. 3. Cocrosinue 1, Korga MoJeKysia a3zora
V2 BBEPXY,
H
2

Puc.3

OIMCBIBAETCS] BOJTHOBOM (DyHKIMEN /| M MPEJCTaBIsAET OO0 epBoe CTallMOHAPHOE

coctosinue. CocTosiHue 2, Korja MOJIEKyJia a30Ta BHU3Y, COOTBETCTBEHHO OMUCHIBACT-
Cs1 BOJIHOBOM ()yHKIIMEN /7 M MPEACTABIAET COOOM BTOPOE CTALIMOHAPHOE COCTOSTHUE.

[Tpou3BOIBHOE COCTOSTHUE MOJIEKYJIBI I MOXKET OBITh MPEJCTaBICHO B Oa3uce CoCTosI-
HUW 1M o Kak

W =cy ey, (57)
Ie ¢] U ¢y — B O0IIEM KOMIUIEKCHBIE, 3aBUCAIINE OT BPEMEHM MHOXHUTEIU U, KaK

OyZeT MmoKa3aHO HUXKE, XapaKTePU3YIOIIHe BEPOSITHOCTh KAXKIOTO U3 COCTOSTHHMA. U3
(57) cnemyet, 9TO MPOM3BOJBLHOE (HYU3UUECKOE COCTOSHUE MHKPOCHUCTEMBI 1Y MOMKET

OBITH IIPECTABICHO CYNEPIIO3ULNEH CTAlMOHAPHBIX COCTOSHUN /| U ) C BECOBBIMHU
MHOKUTENIAIMU €| U Cp (IPUHLHUII CYTIEPIIO3ULINHN).

OOpatumMcs enie pa3 K aHAJIOTHsIM U3 BOJHOBOM onTHKU. CTallMOHApHOE ypaBHE-
nue peaunrepa MoKHO niepenucaTh CleIyOIIM 00pa3oM:

Ay (x) +;—T(E -U)y(x)=0. (58)

C fpyroif CTOPOHBI, PACIPOCTPAHEHHE DIEKTPOMArHUTHON BomHBI f = A(x)e ' B

cpene ¢ K03h UIIMEHTOM MPEJIOMIICHUS 7 OTMHUCHIBACTCS COBEPIICHHO aHATOTUYHBIM
o ¢opMe ypaBHECHHEM:

AA(x) + k% A(x) =0, (59)
rne k=nk,; k, — BOJIHOBOE YHCJIO OHJIGKTPOMAarHUTHOW BOJHBI B BAaKyyMe;
k A
n= = 70 . CpaBuuBas (58) u (59), MOXHO, B OIIPE/IETICHHOM CMBICTIE, CKa3aTh,
o

yto ypaBHeHue [lIpennnrepa onucbiBaeT pacpoCTpaHEHUE aMILUTUTY bl BEPOSITHOCTEH

- E-U
w(r,t) B cpene ¢ Kod(pGUIMEHTOM TPEIOMIICHHUS 7 = o) ¢ «IIpenomsroniuey

CBOMCTBA CpeAbl ONPEAEIISIOTCSA 34€Ch IOTEHIUAIBHOM dHepruen noss U(x).
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Ha ceromHsmHuii 1eHb KBaHTOBAas MEXAaHMKA JAJIEKO OTOLLIA OT TOM «CBHIPOW»
dbopmel, koTopas umena Mecto B 20-30-x rogax XX cronetus. OHa MpeICTaBISIET CO-
0ol cTporo popmMalin30BaHHYIO CUCTEMY, 0a3UPYIOIIYIOCS HA BBIIIEIPUBEICHHBIX IO-
JoxxkeHusix. TeM He MeHee KBaHTOBas MEXAaHUKA MOJIHOCTBbIO COXpaHWIa CXEMY KJlac-
CUYECKOH (PM3UKHU C €€ TIOHATUSIMHU COCTOSIHUSI M JUHAMUYECKUX TIEPEMEHHBIX, TIPH/IaB
UM, OJIHAKO, KQU€CTBEHHO HOBBIN CMBICI.

3. MaTtemaTn4yecKkue OCHOBAHHS KBAHTOBOM MEXaHUKH

[TpenmMeT KBAaHTOBOW MEXaHUKH KaK TEOPHH COCTOWT, B YACTHOCTH, B MpECKa3a-
HUM Pe3yJbTaTOB (QU3MUECKUX U3MEPEHUH, KOTOPBIE MPOU3BOIATCS HAJlT MEKPOCKOTIH-
YECKUMH CHCTEeMaMH. B 3TOM cMbICIe caMu M3MEPEHHS MOKHO pacCMaTpuBaTh Kak
HEKHE Ollepaluu, TPOU3BOJAUMbBIC HaJl (GU3UIECKUMU OOBEKTAMU JJIsl TIOJTyYCHHS WH-
dbopmarnmu 00 Ux coctosHuU. B sKcriepuMenTe mpoiieaypa noiydeHuss HHGOpMAaIHH O
(bU3HMYECKOM COCTOSIHUM OOBEKTA 3aKIIF0UACTCs B JEHCTBUU U3MEPUTEIHHOTO TTprdopa
Ha MCCIICTyEeMYI0 CUCTeMy. B omucaTenbHOM MOJX0/ie KBAHTOBOW MEXAHHWKHU ITOT XKe

A

MPOIECC TIPECTABISIETCS NEHCTBUEM COOTBETCTBYIOIIETO onepaTopa F Ha BOJHOBYIO
bynkuuo y(7,t), IPEACTABISIONIYI0 00BEKT U XapaKTEPHU3YIOUIYI0 ero (U3HYecKoe

coctosiHue. Takum obpazom, mpubdbopy

B DKCIIEPUMEHTE COOTBETCTBYET OIEpPaTOp
B TeOpuH, a (HPU3UIECKOMY OOBEKTY COOT-
BETCTBEHHO (YHKIMA (WM BEKTOp) CO-
[Ipu6op - O6BEKT crosiuusa y(7,t). Ha puc. 4 nmpeacrasieHa

CXeMa TaKoro COOTBETCTBHSI.
% % PesynpTaTom BO3A€CTBUSL omepaTtopa

DyHKIIA F na BonmHOByIO (yHKIUIW0O W(7,t) OymyT
Omneparop - COOCTBEHHBIC 3HAUCHUSI [ 3TOTO Oormeparo-
COCTOSIHUS
pa, MOJTy4YeHHBIC MIPH PEIICHUN
Puc. 4 ypaBHEHHsS Ha COOCTBEHHbIC (DyHKIHUU |

COOCTBCHHEIC 3HAUYCHHUS:

Fy(#F,t)=Fy(r,t). (60)
OnpeneneHue 3HaYEHUN TOJHOM 3HEPruu £ MUKpPOCUCTEMBI MBI YK€ BHJIEIM Ha
npumMepe cranuoHapHoro ypaBHeHus Llpenunrepa (53), koTopoe 1o cyTH sBISETCS
ypaBHEHHEM Ha COOCTBEHHbIE (DYHKIIMU U COOCTBEHHBIE 3HAUEHHUS OIIEPATOPA MOITHON
sHepruu / (oneparop I'aMuiabTOHA, WM TAMUIIBTOHUAH).

Cxema, puBeICHHAS Ha pUC. 4, ABIIIETCS BCETO JIMILIb HAMVISAHONW HIUTFOCTPALMEH
HEOOXOMMOCTH MPUBJICYEHHS B TEOPETUUECKYIO CTPYKTYPY KBAaHTOBOW MEXaHHUKH Ta-
KHUX MaTeMaTHYeCKUX OOBEKTOB, KaK ONepaTopbl U, KOHEUHO ke, He OTpaxaeT Iiy0o-
KOT0 (PM3UYECKOTO CMBICIIA, 3aJI0KEHHOTO B UX CYIIHOCTH.

Tak kak u3MepeHue pa3auuHbIX (PU3UUECKUX BEITUUYNH, XapAKTEPU3YIOIIHUX aTOM-
HBIE CUCTEMBI, OCYIIECTBIIACTCA Pa3IuYHbIMUA IPUOOpamMu (3a4acTyr0 HECOBMECTUMBI-
MU MEXAy cO0O0M), TO B ONMUCATEIbHOM OTHOIICHUH KaXA0W (PU3NUYECKON BEINYUHE B
KBAaHTOBOM MEXaHUKE COMOCTABISETCA CBOM, M300paxkaromuii ee oneparop. 1 tenepn
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TEOPETUUYECKOE OMpe/eieHUEe HYKHON (U3MUECKONW BEIWYUHBI OCYIIECTBIACTCS IO
W3BECTHOW TPOLIEype MOTydeHUs] COOCTBEHHBIX 3HAYEHHUI ATOTO orepaTopa U3 ypas-
HEHUS Ha COOCTBEHHBIC (DYHKIIMHM M COOCTBEHHBIC 3HAUCHMUSI.

3.1. MHoromepHble JJMHEHHbIE IPOCTPAHCTBA ONIEPATOPOB

JInHEerHOe NPOCTPAHCTBO OIPEAEISETCS KAaK COBOKYIIHOCTh MAaTEMATUYECKUX
00BEKTOB W, (®,1, ¥,..., HA3BIBAEMBIX BEKTOPAMH U TOTUYMHSAIONIMXCS CICAYIOIIUM yC-

JIOBUSIM:
— CYMMOMU JIByX BEKTOPOB ¥ U (» HA3bIBAECTCS BEKTOP 77, IPUHAICIKAIIUN STOMY

MHOXXECTBY, YTO 0003HAYAETCS KaK i + @ =17

— IPOU3BCACHUCM KOMIIJICKCHOI'O YHCJIa & Ha BCKTOP (¢ HA3BIBACTCA BCKTOP W
9TOTI'0 K€ MHOXXCECTBA, 4TO 0003HayvaeTcsd Kak V=ap,

— JUISL TFOOBIX BEKTOPOB I/ + @ = @ + I/ ;

— CyllecTBYET HyJieBo# BekTop 0, Takoil uto w +0 =y ;

— JUISl KQXKJI0T0 BEKTOPA |/ CYIIECTBYET MPOTUBOIOJIOKHBIA BEKTOP (—), TaKON
ato ¥ + () =0;

-ly=y; a(fy)=afy; alp+y)=ap+ay;

— BEKTOPSHI I/, @,..., ¥ HA3bIBAKOTCS JIMHEWHO HE3ABUCUMBIMHU, €CJIM PABEHCTBO

ay+ Po+.+yy=0 (61)

CIIPaBCAJINBO TOJbKO TOr'Jd, KOrga BCC YHUCJIa Ol,ﬂ,...,]/ PaBHBI HYJITO,

— CKAJLIPpHOC TPOMU3BCACHUC BCKTOPOB TPCXMCPHOI'O ACKAPTOBA IMPOCTPAHCTBA
OIIPCACIIACTCA KaK

G-b)= \aﬂz?\ cos(d - b);
(a-b)=(b-ay
(@-a)=0; a-(fb+y)=p(a-b)+y@-ey (62)
(G-d) =0 TomnbKo B ciydae a = 0;
— B 1 —MEPHOM MPOCTPAHCTBE BEKTOPOB
n
(@ V)= PrY1+ 00+t Wy = 20 Vi S (63)
i=1
— B CHCTEME BEIECTBEHHbIX QYHKIMU f](x), 5 (X),..., f}; (X),... IPH yCIOBHUH, YTO

UHTErpajg oT 3TUX (YHKUHUA B KOHEYHOM WJIM OECKOHEYHOM MHTepBalle a < x<b, a
TaKKe UHTErpasl OT UX KBAJpara CyLIECTBYIOT, CKAIIPHOE IIPOU3BEIECHUE ONPEIEIIACT-
s Kak
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CkansipHoe MpOU3BEACHUE ONpEeAeisieTcs AJisi BBEACHUS B JIMHEMHOE MPOCTPAHCTBO
METPUYECKUX COOTHOLLICHUMN.

B kBaHTOBOI MeXaHUKE, KaK MPABUIO, UCIOIB3YIOTCA 0€CKOHEYHOMEPHBIE MPO-
CTPAaHCTBA, & UMEHHO TaKWE, KOTOPHIC SIBJISIIOTCS 0000IIEHUEM 71 -MEPHOTO IBKIIU0BA
IPOCTPaAHCTBA JIsi OECKOHEUHOMEPHOTO ciydas (n =o0). Takue mpocTpaHCcTBa Ha3bl-

BalOTCs IpocTpaHcTBaMu [ minoepra.

[TpoctpanctBo ['muibOepTa 3aaHO MPH YCIOBUU BBIMOJHEHHUS CICAYIOMIUX Tpe-
OOBaHMIL:

— MPOCTPAHCTBO BEKTOPOB ¥,(,7,... JIUHEHHO B COOTBETCTBHU C BBEICHHBIMHU

BBIIIIC TTOJIOKCHHUSIMU;
— IIPOCTPAHCTBO OECKOHEUYHOMEPHO (1 —> ©);

— B IIPOCTPAHCTBC OIIPCACIICHO CKAJLAPHOC ITPOU3BCACHUC

o0
LS
(0-w)=2 0 v, (65)
i=1
ECIH @, /... — OECKOHEYHOE MHOYKECTBO KOMILIEKCHBIX 9UCEN @ = {@], 02 100 Pj 5.} 5

— JUI1 MHOXECTBa KOMIUIEKCHBIX (DYHKIIMM, KBaJpaTUYHO HUHTETPUPYEMBIX Ha
BCEM MHTEPBAJIC U3MEHEHHUS IEPEMEHHON

(pv) = [@" Oy (x)dx, (66)

pu4yeM :
(p,ay + pn) =a(py)+ B(en).

3.2. J/IuneiiHble CAMOCONPSIZKEHHbIE OIIEPATOPbI

Omnepatop F' mpexacrapisieT coOOM MPaBUIIO, COTIACHO KOTOPOMY KaKIOMY BEK-
TOPY JAAHHOTO MPOCTPAHCTBA ¥ CTABUTCS B COOTBETCTBUE BEKTOP ¢ ITOTO K€ MPO-

A

CTpaHCTBa (I:“ v =) . llpu neiictBun oneparopa F Ha (pyHKUUIO ¥ MHOLAA MOTyYa-
€TCs CUTyalus, Korjaa

Fy=Fy, (67)
rae I’ — xakoe-To uncio. Ecau npu aTom QyHKUMSA Y yIOBIETBOPSET YCIOBHUSIM KO-

HEYHOCTH, OJTHO3HAYHOCTHU U HENPEPBIBHOCTHU, a TAKIKE KBAJPATUYHO UHTETPUpPYyEMaA
2

o0

[lw(x)] dx<oo, (68)

—00
TO |/ Ha3bIBaeTCAd COOCTBEHHOW (hyHKIMEH omeparopa F,a F — ero coGCTBEHHBIM
3HAUYEHHUEM, COOTBETCTBYIOIIUM COOCTBEHHON (yHKIMH . Eciu mpu BBIMOTHEHUH
cooTHoleHus (67) U yCIOBUM KOHEUHOCTU, HEMPEPHIBHOCTH U OJTHO3HAYHOCTHU I/ YC-
JIOBUE KBAJPAaTUYHON MHTETpUPYyeMOCTH (68) TeM He MeHee HE BBINOJHSAETCA, TO ¥/
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A

Ha3bIBaeTCa 0000UIEHHON cOOCTBEHHOHN (yHKUMEW oneparopa [, a /' — TOukol He-
IPEPBIBHOTO CIUIOIIHOTO CHEKTPa 3TOr0 ONEpaTopa.

B kBaHTOBOI1 MexaHHWKe ypaBHEHHUs Ha COOCTBEHHBIC (YHKIIMU U COOCTBEHHBIC
3HAYEHUs — 3TO, KaK MpaBuiio, quddepeHunanbuble ypaBHeHus. Pemenus 3tux ypas-
HEHUN CYHIECTBYIOT JIMIIb MpU M30paHHBIX 3HAYEHUSIX NapameTpa F U o0pa3yroT
JUCKPETHYI0 COBOKYITHOCTb 4YMCENl (JUCKPETHBIM CHEKTp COOCTBEHHBIX 3HAYEHUN).
O/HaKoO BCTpEYArOTCsl CUTYyallMH, KOTJa CIIEKTP COOCTBEHHBIX 3HAUEHUN HENPEPHIBEH.
Oto0 OyneT NoKa3aHO HUXKE Ha KOHKPETHBIX MPUMEpPAX.

3azaun 0 HaXOXACHUM CIIEKTPOB OIIEPAaTOPOB YHEPTUH, UMITYJIbCA, MOMEHTA UM-
MyJibCa, MPOEKIMI MOMEHTa UMITyJIbCa, CIMHA YacTHUIIbI 00pa3yloT (pyHIaMEHT KBaH-
TOBOM MEXAHUKHU. B KBaHTOBOM MEXaHMKE IMPUMEHSIOTCS JIMHEHHBIE CaMOCOIIPSKEH-
HbI€ onepaTopsl. OnepaTopsl, yAOBIETBOPSIOLIUE TPEOOBAHUIO

F(ay +cypr)=c(Fy) +c(Fys), (69)
HA3bIBAIOTCA JII/IH@IZHBIMI/I, rac Cl ) C2 — KOMIIJICKCHBIC YHUCJIaA.

A A A

Cymmoii onepatopoB F m S HazpBalOT omneparop P =F +S§, KOTOpbIA KaxXI0H
GyHKUIHUU COCTOSIHUS (BEKTOP COCTOSIHUS) CTABUT B COOTBETCTBUE QYHKIMIO Fy + Sy .

~ A

[IpousBenenueM omnepatopoB [ m S HaswBaeTcs omeparop R = FS, yIOBIETBO-
PAIOLNN PABEHCTBY

Ry =F(Sy). (70)
Cnez[y €T OTMCTUTDB, YTO B O6IJ_ICM CJIydac IMPOU3BCACHUC OIICPATOPOB HCKOMMYTATUBHO!
FS # SF . (71)

Oneparop K = FS — SK Ha3bIBaeTCs KOMMYTATOPOM 3THX OIIEPATOPOB.

3akoH JuHeHHOCTH (69) oTpakaeT PyHIaMEHTAIbHBIN MPUHITUI (PU3UKU - TIPUH-
IIUIT CYTEPHO3UIIMU: TIPU CIOKEHWW BHENTHUX BO3JECHCTBUNA WX PE3YJIbTAThl TAKKE
CKJIAJIIBAIOTCHI.

A

Jlst moGoro auHEHHOTO onepaTtopa F MOXHO MOCTPOUTH COMPSHKCHHBIA ¢ HUM
/\+ o
omeparop F' 1o ciuenyroriei popmye:
® 2 Ak
Jv" Fodx = [(Fy) pdX . (72)

dX =dxjdxy... — pneMeHTapHbIi 00bEM NPOCTPAHCTBA; 3BE3M0YKOM, KaK OOBIUHO,
0003HAaYCHBI KOMITJIEKCHO-COTPSKCHHBIC BETUIHHBI.

B ToM ciydae, korja omneparop, CONpsKEHHBIN ¢ JaHHBIM, COBITAJIaeT ¢ HUM, OH
HA3BIBACTCS CaMOCOTPSHKEHHBIM, WM 3PMUTOBBIM (110 UIMEHHU (PPAHITY3CKOTO MaTeMa-
tuka 1. Dpmura).

C yderom Takoro TpeboBaHus BeIpakeHue (72) MepenuieTcs CleayomuM oopa-
30M:

* al k
j v FodX = j (Fy)* pdX . (73)
BaxHbIM CBOMCTBOM 3PMHUTOBBIX OINEPATOPOB SIBJISETCS TOT (PaKT, 4TO UX COOCT-
BCHHBIC 3HAYCHUA ABJISKOTCA I[GI\/JICTBI/ITGHBHBIMI/I qucJiamMu. 3T0 KpaﬁHe BaXHO, TaK KaK
OHCPIUA, UMITYJIbC, MOMCHT HUMIIYJIbCA, CIIMH YaCTHUIbI JOJI’KHBI BbIPAKAaTbCA I[CﬁCTBH-
TCJIIBHBIMHU YHUCJIaMH, 6y,[[y‘-II/I CO6CTB€HHBIMI/I 3HAYCHUAMHAU COOTBGTCTBYIOHII/IX onepa—
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TopoB. Kpome Toro, gyHIaMeHTaIbHBIM CBOWCTBOM JIMHEHMHBIX CaMOCOMPSHKEHHBIX
OTIepaTOPOB SBISIETCS TO, YTO MX COOCTBEHHBIE (PYHKIIMM B3aWMHO OPTOTOHAJIBHBI.
OTO 3HAYWT, 4TO CKAJIPHOE MpoU3BeleHue ABYX QyHKuuMid f,,(x) u f,(x) (64)

YJOBJIETBOPSIET CIIEIYIOUIEMY PABEHCTBY:

(fm (¥) [ (x))=0 mpum=n. (74)
Eciu kpome 3TOro BBITIOTHSETCS €111€ U PABEHCTBO
(fn()Jn (X)) =1, (75)
TO Takue (PYHKIIMHM HA3bIBAIOTCS OPTOHOPMHPOBaHHBIMU (ycnoBue (75) ecTb ycioBue

HOPMHUPOBKH).

Cnydaercs Tak, 4TO OJHOMY M TOMY € COOCTBEHHOMY 3HAY€HHUIO omeparopa F
COOTBETCTBYET HECKOJIbKO COOCTBEHHBIX (PyHKUMH. Takas cuTyalus Ha3bIBaeTCs BbI-
poxknienneM. CoOCTBEHHBIE (PYHKIIMU B 3TOM CiIy4yae, CTPOTO TOBOPs, HE OYIIyT OpPTO-
TOHaJIbHBIMHU.

Hcxomast u3 pacCMOTPEHHBIX CBOMCTB COOCTBEHHBIX (DYHKIIHM JIMHEHHBIX CaMOCO-
NPSDKEHHBIX OMEPaTOpPOB MOXKHO CHOPMYIHMPOBATH BaKHEiIIee MOJOKEHUE KBAHTO-
BOIl MEXaHMKH: €CJIH CIEKTP ONepaTopa IUCKPETHBIN, TO MO €ro COOCTBEHHBIM (yHK-
UM i/, MOXHO Pa3JI0KUTh JHOOYI0 IpyTryro (QyHKIHIO COCTOSIHUS, KOTOpas yJOBJIe-

TBOPSET YCIOBUSAM HHTETPUPYEMOCTH KaK caMa, TaK M ee KBaJpar.
w(x)=cy1(x)+crpr(x)+...+ ¢y, (x). (76)

Brimie npuBoauics Gpusndeckuii mpuMep MOJICKYJIBI aMMHUaka, Korja Jr00e ee mpo-

U3BOJIBHOE COCTOSIHAE MOXHO Pa3JIOkKUTh 110 IBYM Oa3UCHBIM Y| U Y/, . [Ipuuem

cy =W pdX . (77)
B cnyuyae HenpepsIBHOrO ciekTpa cymMMupoBaHue B (76) 3aMEHSIETCSl HHTErPUPOBAHNU-

eM.
Bo3bmem dacTHBIN citydail BOJTHOBOM (pyHKIMM i B ypaBHeHUU (53) Kak coOCT-

BEHHOW ()YHKIIMU Omeparopa MOJHOW dHEPTUU H, rue COBOKYNHOCTb COOCTBEHHBIX
3HaueHui E mpeacraBisieT cOOOM SHEPreTUYeCKHil cuekTp cucreMbl. C ydyeToM BbI-
HICTIPUBEACHHBIX PacCyX ACHUN C(HOPMYIUPYEM €€ OCHOBHBIE KauecTBa:

— BoJIHOBass (GyHKIMS W/(7,t) €CTh BEKTOP COCTOSIHUS, XapaKTepU3yIomui Ghusu-

YEeCKHE MapaMeTpbl CUCTEMBI (SHEPTHIO0, UMITYJIbC, MOMEHT UMITYJIbCA, CIIUH);
— BOJIHOBAsI PYHKITUS JJOJKHA OBITh KOHEYHOM, HETIPEPHIBHOW, OJTHO3HAYHOM;
o %
— KBaJpaT MOJYJISA BOJHOBON (DYHKIMH I/ | =W €CTh INIOTHOCTh BEPOSITHOCTH

O0OHapYXUTh YAaCTHILY B ONPEACIEHHOM MECTE IMPOCTPAHCTBA;
— BEPOSITHOCTH W OOHApyXHTh YaCTHUILy B HEKOTOPOM KOHEUYHOM 00BeMe O’ OTl-
penemnsiercst popmyroin
W)= [ w(F)dxdyd:. (78)
o
Ecnu yactuia HaxonuTes B mpefenax o0bema V', To HHTErpaj 1o BceMy 3ToMy o0be-

My OT W €CTh BEPOSTHOCTD JIOCTOBEPHOI'O COOBITHS
[wW(F)dxdydz =1. (79)
v

dopmyna (79) npencrasinser co0o0il ycioBre HOPMUPOBKH BOJTHOBON (YHKITUH.
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Ecnu cucrema B 0THOM COCTOSIHUM ONHUCHIBAaeTCs (PyHKIMEH /|, a B IpyroM COCTOsI-
HUM — BOJHOBOM (QyHKIMEH Y5, TO PU3NUECKOH PearbHOCThIO 00IaJaeT TAKXKe CO-
CTOSIHUE I =C|y/] + CoW) . DTO, KaK yKe OTMEUAIOCh BBIIIE, €CTh MPUHIUI CyepIio-

3ulMK. B knaccuueckoil M KBaHTOBOH (pU3MKE MPUHILIMI CYNEPIIO3UIIMN UMEET OJJUHa-
KOBYIO (DOpMY, OJTHAKO MO COJAEPKAHMIO 3/IECh UMEIOTCS BECbMa CYLIECTBEHHBIE pa3-
Ju4usi, Ha 4To 0cobeHHo oOparan BHuMmanue I1. Jlupak (moapoOGHee cM. CIIUCOK JIUTE-
paTyphl).

[TycTb cucTeMa HaXxOJUTCSI B COCTOSTHUH, ONMCHIBAEMOM BOJHOBOM (hyHKIMEH W (X), U
B pe3yJibTaTe MPOBEACHHOTO U3MEPEHUS MEXaHHMUECKON BeIMYMHBI F ObLTO OOHapy-
KEHO 3HaueHue F = F, . KakoBa BEpOSITHOCTb (Ha equHMILy 00beMa) w(F),) MOIy4uTh

3T0 3HaueHue? Mcmonb3ys MPUHLKN CYNEPHO3UWIUU U pasiaras y(x) mo opToro-

HaJIbHBIM COOCTBEHHBIM (YHKIUSAM oriepatopa F
w(x) :ch‘//n (), (80)
n

MOJTYIHM
2
w(Fy) =le,| . (81)

B ciyuae HenpephsIBHOTO CrieKTpa COOCTBEHHBIX 3HAUCHHI cymMmupoBanue B (80) 3a-
MEHSETCS UHTETPUPOBAHUEM:

v (x) = [c(F)y(x, F)dF, (82)
HO C TEM K€ pe3yJIbTaTOM
W(F ) =|e(F)*. (83)

3aBepiias TeMy O BOJHOBOM (YHKIHMHM KaK COOCTBEHHOW (PYHKIMU JTUHEHHOTO
SPMHUTOBA oOmepaTopa (PHEPruu, UMIYJIbCa, MOMEHTa HMIYJIbCa, CIUHA, MPOSKIINU
MOMEHTa UMITYJIbCa), CIEAyeT OTMETUTh €€ BaXXHYIO POJIb B ONPENEICHUHN CPETHUX
3HAYEHUHN ATUX BEIMYMH, KOTOpPbIE (CpeIHUE 3HAUCHHMS) OLICHUBAIOTCS IO Pe3yibTa-
TaM JKcrepuMeHTa. B kinaccuueckoil MexaHuKe MpU U3MEPEHUN KaKOW-TU00 BEIHYHU-
HBI MBI TIOJTy9aeM ONpEIeJICHHOE YMCII0, XapaKTepusyrollee ee 3HadueHue. Ecim co-
CTOSIHUE CUCTEMBI HE MEHSICTCS, MBI TIPH Ka)KJIOM U3MEPEHUHU MOTydaeM OJTHO U TO XKe
3HaueHue. «B keanmosou mexanuke, — nuuet 1. upak, — ...3axonom npupoovt s6-
JIlemcsi Mo, YMo ecliu ONblm NO8MOPAMb OONbULOE YUCIO PA3, KAXCObIU pe3yibmam
Oyoem noayuer 6 onpeoeieHHoU 00Je om 00we20 Yucia ciyiaes, maxk Ymo umMeemcs
onpeoenenHHas 6eposImMHOCMb NOJYYEHUs OAHHO20 pe3yibmama. Omy eposmHOCb U
0yoem evluuciams meopus». llpu 3TOM npesrnonaraeTcsi, 4To CUCTeMa BCe OTO Bpe-
Ms HaXOJIUTCS B 3aJJaHHOM COCTOSIHUH. «H3 9moeo ciedyem, 4mo OUHAMUYECKOoU ne-
PEMEHHOU 8 KBAHMOBOLL MeXAHUKe, 8000uje 2080psl, Helb3s NPUNUCAMb ONPeOeleHHO-
20 3HA4eHus, HO 8ce20a MONCHO NPUNUCAMb ONPeOeNeHHYI0 BepOsIMHOCb NoaYYe-
HUsL OGHHO20 pe3yibmama npu usmepenuu A pasz useecmua 6eposimHoCcmy, Mo Modic-
HO 8bIYUCIUMb CpeOHee 3HaueHue KOHKpemHou ¢usuueckou eeaudurwvl». COOTBETCT-
BYIOIIIME PacUeThl MOKA3bIBAIOT, UTO €CJIM BOJHOBAS (QYHKIIMS HOPMUPOBAHA K €IUHU-
ne (cm. yenosue (79)), To cpenHee 3HaueHue F m060ii (pU3HUeCcKOi BETHINHBI, KOTO-

pOil COOTBETCTBYET orepaTop F , MOKHO ONpeneauTh o Gpopmyiie
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F=[y"Fyax, (84)

rie X — COBOKYIHOCTbH IEpEeMEHHBIX. Jl0Ka3aTeIbCTBO 3TOTO BhIPAKEHUS MPUBEICHO
B [IUTUPYEMOU JINTEPATYPE.

["'oBopst 00 omeparopax, MPEACTABISIONINX U3MepseMble (PU3MUECKHEe BEITUYHHEI,
HEO0OXO0IMMO YIIOMSHYTh 00 yCIIOBHSX, KOTJla HECKOJIHPKO MEXaHUYCCKUX BEIUYMH MO-
TyT UMETh (2 MOTYT U HE UMETh) OJJHOBPEMEHHO OmpeiesieHHbIe 3HaueHus. Kak moka-

A

3bIBACT COOTBETCTBYIOIIMI aHAIN3, €CJIM onepaTopbl F U L uMeroT 001ire coOCTBEH-

Hble QYHKIIUU, TO KOMMYTaTOpP K Taxux OTIEPaTOPOB PABEH HYJIHO:

K=FL-LF =0. (85)
B sToMm citydae cOOTBETCTBYIOIME AMHAMUYECKUE NIEPEMEHHBIE UMEIOT OJTHOBPEMEH-
HO OIpEAENICHHbIE 3HAaueHUsA. MaKCUMalbHOE YHCIO HE3aBUCHMBIX OJIHOBPEMEHHO
U3MEPEHHBIX HaOJI01aeMbIX 00pa3yloT COBOKYIIHOCTb, Ha3bIBAEMYIO IMOJIHBIM Ha0O-

poMm HaOmroaeMbix. Ecim uMeeT MecTo MpOoTUBOMOJIOKHAs cuTyanus, T.e. K #0, To
JUHAMUYECKUE TIEpEeMEHHbIE, N300pakaeMble OneparopamMu, He MOTYT ObITh OJHOBpE-
MEHHO M3MepeHBl. Tak, HalmpuMmep, OonepaTopbl KOOPAMHATHL X(),Z) W TPOCKIUH

umIyiasca p( f)y, p,) HE KOMMYTHPYIOT MeXay coO0oi, M MOITOMy JHOO Of-

HA W3 HUX HMEET ONpEJCIICHHOe 3HAUCHHE U TOTIa ipyrasi Oy/JeT HeomnpeaeseH-
HOM, 7100 00€ OAHOBPEMEHHO MMEIOT HEKOTOPYIO CTENECHb HEOMPEIeICHHOCTH. DTy
CTEIEeHb HEOIPEJEICHHOCTH MOXKHO OIIEHUTh U3 TaK Ha3bIBAEMOT'O COOTHOIICHUS He-
ONPENEIEHHOCTEMN, YCTAHOBJIEHHOTO B. I'eitzenbeprom:

Jady @) 22 (86)
V@ar?) - Jap, 2y =2, (87)
Jaz?) ap.? >>h (88)

UYepra 03HaYaeT yCpEeIHEHUE IO COBOKYITHOCTH M3MepeHnid. COOTHOLIEHUE HEOIpEe-
neHHocted ['elizeHOepra ompenenser BEpXHUU Mpeliesl TOYHOCTH, KOTOPOTO MOKHO
JIOCTUTHYTb, OJJTHOBPEMEHHO M3MEpSsl, HAIPUMEP, KOOPJIMHATY X U UMIIYJIbC p . DTOT

MIPUHIMI €CTh CJIEIACTBUE MCIIOJIb30BAHUSA B KBAHTOBOW MEXAHUKE «CTapbhIX» KJIACCH-
YEeCKUX MOHATHH.

4. Puzuko-MaTeMaTu4ecKuil popMaIu3M KBAaHTOBOM MEXaHUKHU

B ocHoBe 3T0T0 (hopManu3Ma JIeKUT TPUHIUI CYTEPIIO3UIINH, B paMKax KOTOPO-
ro (hU3MYEeCKOe COCTOSIHUE CHUCTEMbl OMHMCHIBACTCS TAKUMU MAaTEMaTUYECKUMU OOBEK-
TaMU, KOTOPbIE CKJIAJIbIBAsICh U YMHOXAsICh HA KOMIUIEKCHBIE YHCIIa, JAlOT B UTOTE Be-
JUYUHBL TOro ke poja. C yd4eToM BCEro BBINIEPACCMOTPEHHOIO0 MaTepHalia 3TOT
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IPUHITUI MOKHO PACKpPBITh B BHUJIE Psifa (PyHIaMEHTAJIbHBIX TMOJIOKEHUH, Kak (op-
MaJbHYI0 CXeMY KBaHTOBOW MEXaHUKH.

l. ®usznyeckoe COCTOSHHE KBAHTOBOM CHCTEMBI OIHMCBHIBACTCS BEKTOPAMH CO-
cTostHul w(7,t), 3aJJaHHBIMK B TIpocTpaHcTBe [ miibOepra.

2. JIJist TeOpeTUYECKOM OLICHKU 3HaueHUs (PU3UUECKUX BEJIMUYMH B KBAHTOBOUW Me-
XaHUKE KaXIO0W JUHAMHUYECKOM TEPEMEHHOW CTaBUTCS B COOTBETCTBUE JIMHEHHBIN

SPMHUTOB Omeparop F', AECUCTBYIOIIMM B MPOCTPAHCTBE BEKTOPOB COCTOSIHUW, U CO-
CTaBJISIETCS YpaBHEHHWE Ha COOCTBEHHBbIC ()YHKIIMH M COOCTBEHHBIC 3HAYCHHS HTOTO
oreparopa:
Fy=Fy. (89)
3. CoBOKYITHOCTh COOCTBEHHBIX 3Ha4eHUH omneparopa F: F, F,, F3,..., 1o-

JYYEHHBIX NpU peuieHuu ypaBHeHUs (89), TOXIEeCTBEHHa COBOKYMHOCTH BCEX BO3-
MOKHBIX PE3YyJbTAaTOB U3MEPEHUN MEXAaHUYECKOW BeIMYUHBI [, n300pakeHHOU orme-

paropom F'.

4. Cpennee 3HaueHue F BenwuuHBI F', m300paxaemMoil oneparopoM F', ompee-
asiercst o popmyiie
—_— * A
F= J.l// FydX . (90)
[Ipy 3TOM BEpPOSATHOCTH MOJIYYUTh IPU U3MEPEHUH OMPENEIICHHOE 3HaueHue [
KBaHTOBOW CHCTEMBI, HAXOMSILENUCA B COCTOSIHUM ¥/, OLEHUBAETCS KaK KBaApaT MOJY-
Js COOTBETCTBYIOILIEH MPOEKIMH BEKTOpa i Ha OpT Oa3uca COOCTBEHHBIX BEKTOPOB
omneparopa F .
2
°; (91)

w=‘cn

o0

*

Cn = J“/’n‘ﬂdX .
—Q0

5. Jloist onepaTopa KOOPAMHATB X M MMITYJbCa p, CYIIECTBYIOT MEPECTAHOBOY-

HBIC COOTHOLIICHM !

~

xpy — pyX=ihl (92)
rac j i— C,HHHHQHBIﬁ o1IcparTop.

6. Jlmnamuka 1r000H KBAaHTOBO-MEXAHHYECKON CHCTEMBI, HAXOJAIICHCS B CO-
CTOSIHMH, OIKMCHIBAEMOM BEKTOpPOM /(7 ,t), ONpenensieTcs TaKk Ha3bIBA€MbIM JIHHAMMU-

YCCKUM IIOCTYJIaTOM KBAaHTOBOM MEXaHUKMU:

dFF_OF [ p -

—=—+|H,F|, 93

a e L] R
rae [ﬁ ,ﬁ ] — kBaHTOBBIE CKOOKHU [lyaccona:

[11.F ]=—(Fr1 - F). (94)
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BBenenune kBaHTOBBIX ck00OK IlyaccoHa mo3BoJisieT ONUChIBaTh JUHAMHUKY KBAaHTOBO-
MEXaHUYECKOM CHUCTEMBI COBEPILIEHHO AHAJIOTUYHO KJIACCUUECKOM (PU3HKE, TOJIBKO JUIs
YCPEIHEHHBIX 110 OOJBIIOMY YHCIIy U3MEPEHUN BETNYNH:

F= j v (X)Fy (x)dx. (95)

—o0
dF

Ecnu e 0, TO AaHHas TUHAMUYECKAasl MEPEMEHHas SBJISETCS MHTErPajioM JBUXKe-

HUS, T.€. COXPAHSIETCS] BO BPEMEHH.

B KBaHTOBOM ME€XaHHMKE CYIIECTBYET HECKOJIbKO CIOCOOOB BBEJECHUS 3aBUCHUMO-
ctu oT BpeMeHu. B nmoaxone Hlpeaunrepa, HanpuMep, OT BPEMEHH 3aBUCAT BEKTOPBI
COCTOSIHMM (MM BOJIHOBBIE (DYHKILIMHM), ONEpaTopbl IPU 3TOM CUUTAIOTCS CTAl[MOHAp-
HbIMU. JI[MHAMUKa BEKTOPOB COCTOSIHMI B ATOM CJIly4ae OIMCHIBACTCS YpPaBHEHHEM
Hpenunrepa. MokHO OCTPOUTH TEOPHUIO, B KOTOPOH CO BPEMEHEM MEHSIFOTCSI Ollepa-
TOPBI, & BEKTOPHI COCTOSIHUN TOCTOSIHHBI. DTOT MOAXoJ npemioxun B. ['eitzenOepr.
CymectByeT Takxke (opMain3M, B paMKax KOTOPOTO U ONEpaTopbl, U BEKTOPHI CO-
CTOSIHMS 3aBUCSIT OT BPEMEHM. DTO TaK Ha3blBaeMasl KapTHHA B3aUMOJEHUCTBUS, MPE-
noxennas I1. Tupakom.

Bce Tpu moaxona gpusnuecku 3KBUBAJICHTHBI M B 3aBUCUMOCTH OT OTPEACTICHHBIX
YCIIOBUI MCHOJNB3YIOTCS MPHU PEIICHUU Pa3IMYHbIX 33/7a4 KBAHTOBOM (PU3MKH, KOT/Ia B
KauecTBe 0a3uca BHIOMPAIOTCS COOCTBEHHBIE BEKTOPHI ONMEPATOPOB JIMOO KOOPIUHATHI,
AM00 UMITyJIbCa, TUOO MOJHON SHEPTUU.

5. OnepaTopbl KBAHTOBOM MEXaHUKHU

OBoJtonus 1000 KBAHTOBO-MEXAHHUYECKOM CHUCTEMBbI B IPOCTPAHCTBE U BpeMe-
HU OmpeJeseTcs KOOpAuHaTO x (B OAHOMEPHOM Ciydae), UMIYJIbCOM p, MOMEH-

TOM HMITYJIbCA L v monHoit sHeprueit £.
Ecnu BekTOp cocTosiHust ¥ ecTh QyHKIUS KOOPIUHATHI, TO OMEpaTOp KOOPIUHA-
TBI X €CTh CaMa MEPEMCHHAS X
Xy (x) = xy (x). (96)
JInst Takoi ke BOJIHOBOW (DYHKIIMM OIEpPATOp MUMITYJIhCAa MOXKET OBITh 3allUCaH B
cienyroiei popme:
5 =—ihV, (97)
ITycTh yacTula MAacCOM m IBHXKETCA BIOJIb OCH X . Torna p = p, U ypaBHEHUE

Ha cOOCTBEHHbIE (PYHKIIMHM U COOCTBEHHBIE 3HAUEHUsI orepaTopa uMiysibea (97) Mox-
HO 3aIucaTh Kak

DV (x) = pry(x). (98)
Hcxons u3 sBHOrO BUJIA OIEpaTOpa UMILYJIbCA, [OJIYYUM
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e N . (99)

Kak u ciemoBaio oujaTh, CBOOOJHOC ABUKCHUE YACTHIIBI OMUCHIBACTCS ILJIOCKOM
BOJTHOM J1e bpoiins (99).

>

OmnepaTopbl MOMEHTa UMITyJIbca L M €ro MpOEKIHU OIMpenessitoTcs no Gopmy-
JaM:

E:[ﬁxﬁ]; (100)
A 0 0
L.=ihlz——-y—|; 101
x [ oy Y Py (101)
~ 0 0
L,=ih| x——z—|; 102
4 ( 0z ox (102
~ 0 0
L, =il y——x—|. 103
2 Ly x5 (103)
JIns onepaTtopoB MPOEKUM MOMEHTA UMITYJIbCA ix, I:y, iZ MMEIT MECTO TaK Ha-
3bIBAEMbIE NIEPECTAHOBOYHBIE COOTHOLIEHUS:
LyL,~L,L, =ihL_; (104)
L,L,~L,L,=ihLy; (105)
LyL,~L,L,=ihL,. (106)

N3 cootnomenuit (104)—(106) cnemyer, 4To onepaTopbl MPOCKIIMA MOMEHTA UMITYJIb-
ca HEKOMMYTAaTHBHBI MEXIy COOOW M TOITOMY HE ONpenesieMbl OJHOBPEMEHHO B
HKCIEPUMEHTE.

Omnepartop KBajipaTa MOMEHTa UMITYJIbCA BBIPAXKAETCA CIAEAYIONIEeH PopMyIIo:

MHorue 00BEKTHl MUKPOMHUpPA UMEIOT CHEPUUECKYI0 CUMMETPUIO U WX yJIOOHO OIU-
CBHIBaTh B C(hepUIEeCKOI CUCTEME KOOPIUHAT.

x=rsin®cos@; y=rsin®@sing; z=rcosO, (108)
rae ® — yroia Mexay OChI0 0z U PaguyCOM—BEKTOPOM 7 ; () - YTOJl, OTCUATHIBAEMBbIi

B IUIOCKOCTH XY OT OCH 0X .
B cdepuueckoii cucremMe KOOpauHAT ONEpaTOpbl MPOEKIIM MOMEHTa MMITYJIbCa
MMEIOT CIIENYIOIIUNA BU/L:

. . 0 0
L, =ih| sinp—+ ctg®cosp— |; 109
X [ P g T8 ww] (109)

0 0
L., =—ih| cosp— —ctg®sinp— |; 110
v ( P Cl8 ¢8¢j (110)
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0

L, =—ih—. (111)
op
OnepaTop KBaJ[paTa MOMCHTA UMITYJIbCA B 3TOW CUCTEME 3AIMUIIETCA KaK
~ 2
2| ! i(sin@ 0 J+ L o | (112)
sin® 0O 00 Sil’12 ® agpz

3anuiieM ypaBHEHHE HAa COOCTBEHHbIE (DYHKIIMM M COOCTBEHHbIEC 3HAYEHUS OIle-
paropa I’

Py =Ly, (113)
Hcnonw3yst SsBHBIA BUJ ollepaTopa KBaJpara MOMeHTa uMmiryibca (112), mepenu-

mem (113):

2

! i(sin®aw)+ : a"’+L—yf 0. (114)
sin ® 00 0® ) sin?@ap? K’

C YUYCTOM YCJ'IOBI/Iﬁ KOHCYHOCTH, HCHIPCPBIBHOCTU M OJHO3HAYHOCTHU CcOOCTBEHHAs

byHKUMS onepaTopa I umeer CIEAYIOIIUI BU:
((=|m)I(20+1)
0,p)=Y,(0,p)=
Wim(©,0)=Y,(0,9) { (I~ | m|)4r
rae Y(0,p) — chepuueckue pynkuun; m=0,x1,+2,..+¢; (=0,12,..; { — opOu-

TaJbHOE KBAaHTOBOE YMCJIO; M — MAarHUTHOE KBAHTOBOE YMCJIO (HE MyTaTh C TPAUIIU-
OHHBIM 0003HAYEHUEM MACChI M ; UX JIETKO pa3jnuvaTh MO CMBICITY B opMyiax).
|m|

1/2
} P/ (cos®)e™?,  (115)

|m|

5 d
B =-n?) 2 SR,
dn
rae Py(n7) — nonuHoM HexcaHz[pa
d(
Fe (1) = N [( -1 ] (116)
Cdepuueckne pyHkunu HOpMI/IpOBaHH K €IMHULIE HA TOBEPXHOCTHU CEPBHI.
2w
.[ .[ Y;m'Yfm Sin@d@dq):aﬂ'fém’ma (117)
00

s 1 i=j;
rae o;; =
Volo i# .

CoOcTBeHHbIE 3HAYEHHS OMepaTopa KBaJpara MOMEHTa UMITYJIbCa MPU ITOM OIl-
penenstoTcs u3 GopMyJibl
L? =20 +1). (118)
Kaxnomy co6ctBeHHOMY 3HaueHuto (118) mpunagnexut 2/ +1 cOOCTBEHHBIX (PyHK-
U, KOTOpBIE Pa3IMYalOTCA YUCIOM m . ITO TaK Ha3bIBAEMbIH Cllydail BRIPOXKICHHUS.
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A
N

[TpencraBuM coOCTBEHHYIO (PYHKIMIO omepaTopa [? B Buge TIPOU3BEIICHUS IBYX
byukiuit O(O) u O(p):

Y (©:0) = O 1y (©)D() . (119)
Tak Kak omepartopsl I’ u iz UMEIOT 0011Me COOCTBEHHbIE (PYHKIIMH, TO U3 ypaBHe-
HUA
Ly =Ly (120)
MOKHO ITIOJTYYHUTh
Ly
=@
D(p)=cle N, (121)

rA€ ¢; — HEKOTOpAad NOCTOsSIHHAA.

Ou4eBUIHO, YTO MTOBOPOT CUCTEMbI Ha YTOJ 277 HE JIOJHKEH MPUBOJUTH K U3MEHE-
HUIO €€ (U3UYECKOT0 COCTOSIHUS U TTIOITOMY
O(p) =D(p+27) (122)
W
iL—Zw iL—Z(go+2ﬂ)
e =e : (123)
W3 nocnenHero ypaBHEHUs CIIEIyET, YTO
iL—Z27r
e =1,
OTKYJ1a TOJYYUM BBIpaXXEHHE /11 COOCTBEHHBIX 3HAYEHHI OrepaTopa MPOEKIUU MO-
MEHTa UMITYJIbCca
L, =mh, (124)
rne m=0, 1, *2, ...

Takum oOpa3om, IPOEKIMST MOMEHTa UMITYJIbCca Ha BHIOpaHHOE HampaBiieHHE (B
HAIlleM CJIy4ae Ha OCh 0z ) UMEET CTPOro JUCKPETHBIC 3HAUYCHUs (MMEET MECTO MpO-
CTPaHCTBEHHOE KBAaHTOBAHUE).

B kBaHTOBOW MEXaHUKE MOJHAs YHEPIUsl NPUHUMAETCS KaK OJHO 1IeJ0€, HE MO/I-
pa3zenssich Ha KUHETUYECKY0 1 W MOTeHUUalbHYylo U, 4TO UMEET MECTO B KJIACCH-
yeckol pusuke. Kak yxe ykaspiBasioch panee, GyHknus ['amunsrona H (wiv momHas

SHEPIUsl CUCTEMbI) UMEET CJICTYIOIINI BU/I;

H=T+U. (125)
Omneparop H CTPOUTCS MO U3BECTHOU CXEME:
H=T+U. (126)

Tak kak noreHuuanbHast 3Heprust U(7) ecTb QyHKUUS KOOPAMHAT, TO JIEUCTBUE

COOTBETCTBYIOILIETO €i onepaTopa Ha BOJHOBYIO (DYHKILHIO CBOAUTCS K MIPOCTOMY yM-
HOKEHHUIO:

Uy (7.1) = Uy (7,0). (127)
Omneparop KHUHETHYECKOW SHEPTHUH 7 MOXKET OBITh MOJYYEH HCXOJS U3 SIBHOTO
BUJIa oneparopa ummyisca p (97):
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rae A — oneparop Jlannaca.
Toraa onepaTop noJIHOM 3HEpPruu (raMUIBTOHUAH) UMEET CIAEAYIOIIHNIA BUA:
~ B2
H=——A+U(r,?). (128)
2m

Ecau cuibl, necTByIOlME HA KBAaHTOBO-MEXAHUYECKYIO CHCTEMY, 3aBUCSIT OT
CKOpOCTH (@ TaKue CUJIbI BOBHUKAIOT B 3JIEKTPOMArHUTHOM IIOJIE€), TO ONEPaTop MOJI-
HOM YHEPTUH BBIpAKAETCS CIEAYIONICH (HOpMYIIONi:

N\2
ﬁ=i£ﬁ+521j —eV+U, (129)
2m c

—

rae A u V' — COOTBETCTBEHHO BEKTOPHBIM M CKASIPHBIA MOTEHLIHMAJIBI JJIEKTpOMAr-
HUTHOTO MOJIS.
PaccMoTpuM Teneps KOHKPETHBIE CIIy4aH PEIICHHs] YpaBHEHUS Ha COOCTBEHHBIE

GbyHKUIMU 1 COOCTBEHHBIC 3HAUEHUS OllepaTopa MOJHOM sHeprun H ¢ 1enblo  orpee-
JICHUS] CHEKTPOB YHEPTUU KBAHTOBO-MEXaHUYECKUX CHCTEM.

6. Onucanue KBAHTOBO-MEXaHUYECKNX CHCTEM € MOMOIIbIO YPABHEHUsI
IIpeaunrepa
6.1. CBo0OOaAHOE ABUKEHHE YACTHI LI

[IycTh BAOJB OCH X JBMXKETCS MUKpodacTUlla Maccod m . OUEHUM CIEKTp ee
SHepruu F, s 4ero 3amnuileM YpaBHEHHE Ha COOCTBEHHbIE (DYHKIIMH U COOCTBEHHbIE

3HAYEHHUS OIlepaTopa MOJHOU dHepruu H .

Hy (x) = Ey(x). (130)
TaK KaK B O TOM cnyqae IIOTCHIIMAJIbHAA BHCpFI/IH paBHa Hy.]'IIO, TO
2 2 2
Befolp B3
2m 2m gy?

[ToncraBisst BeIpakeHUE AJis IBHOTO BUAa oneparopa H B ypaBHenue (130), mo-
Jy4uM JUHENHOE oHOpoaHOe AuddepeHInaibHOoe YpaBHEHUE BTOPOTO MOPSAKA:

2
d“y(x) 2mE
d‘/’z( ), = w(x)=0. (131)
X
Ero pemenue Oyaet
w(x) = dje”Fo¥ 1 gye'o* (132)

1/2
2mE

rae A;, A, — B oOuieM ciy4ae KOMIUIEKCHBIE TIOCTOSHHBIE; k, = —
h
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Kak cnenyer u3 monydennoro pemenus (132), cextp sHeprun E B ciydae cBOOO/I-
HOTO JBMIKEHUSI MHUKPOYACTHUIBI HempepbiBeH. Camo penieHue y(x) MpeacTaBICHO

KaK CYIICpPIo3unusa JABYyX 0a30BBIX COCTOSHUM: COCTOsAHMA, B KOTOPOM YHacCTHIAa IBU-
JKCTCA B IMOJOXKXUTCIBbHOM HaIIPaBJICHUHU OCHU X , 1 COCTOAHUA, KOrAa ABHKCHHUC IIPOUC-
XO0OUuT BOOJIb OTPHULATCIIbHOT'O HAIIPABJICHUS.

6.2. /IBrKeHre YacTUIbI Yepe3 NOTEHIMAJIbLHbIH 0apbep

Ilycth Ha IyTH YacTUUbl Maccou

m, AMEIOIIEH PHEPru0 £ W JABUKEHHE E T

KOTOPOM OIHUCHIBAECTCA BOJHOBOW (PYHK- / I il

nuen (132), pacronokeH MOTEHUIHAIb- Uo

HBIl Oappep NPSIMOYTrOJbHON (HOPMBI ¥

mupuHoil L u BeicoToit Uy (puc. 5). 0 3 "
Puc. 5

3anuiieM ypaBHEHHE Ha COOCTBEHHBIEC (DYHKIIMU M COOCTBEHHBIE 3HAUCHUS OTepa-
TOpa IIOJIHOM dHepruu H :

Hy (x) = Ey (x), (133)
rae
A oA R
H=T+U=—"A+U(x). (134)
2m
[TyTb nBUXEHUS YacTHUIlBI pa3o0beM Ha Tpu obmactu (cM. puc. 5). [l kaxmoi u3
yTHX o6uacTeii oneparop H MMEeT CieIy OLmii BH:

2 ;2
I H-= T——h—d—, x<0; (135)
2m g?
hZ d2
) H = T+U————+U0, 0<x<L; (136)
2m dx
2 ;52
() H = T——h—d— x>0. (137)
2m dx
C y4yeTom SIBHOTO BHJA onepaTopa H nepenuiieM ypasuenue (133):
¢ d"’f” 2 E-U @) =0, (138)
X

Pemrast ypaBuenue (138) ¢ yuerom cootHomeHu#t (135)—(137), nmoayuum BbIpakeHUs
JUTSI BOJTHOBBIX (DYHKITHI B KaXKI0¥ M3 00JIacTeil:

x) = Aje”Fo¥ 4 goetho¥, (139)
Vi 1

vy (x) = Aze K 4 gget R (140)
i (x) = dse” "0 + 4get o™, (141)
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rie

2m(E-U,) )2
hZ

«CmmBas» Ha rpaHumax x =0 m x =L pemenusa (139)~(141) u nomaras 4; =1, a

k = (142)

Ag =0 (y BONHBI Y7 HET (pU3MUECKON IPUUMHBI 7Sl OTPAXKEHNUs ), TOJIyUYUM YCIOBUE
JUTSL OLIEHKH KO3 dUlIMeHTa MPo3pavyHocTH D :

2

p=I4sl
T

| 4; |

Koapduument D ¢dakTruuecku npeacTaBisieT co00il BEpOSTHOCTh MPOXOXKICHUS Yac-
TULEH ¢ sHeprueil £ noTeHuuansHoro 6apeepa BeicoToi U,. Ecam sHeprus yacTuiipl

(143)

He npeBslimaer U ,, TO M0 3aKOHAaM KJIacCHYeCKOM MexaHukn D =0 u JacTuila oTeH-
HUaldbHBIA Oapbep HE MPOXOIUT B MPHUHIMIE. B KBaHTOBOW MeXaHUKE ISl STOU CH-
Tyaluy BeJIu4rHa [ MMeeT BIIOJHE ONpeAesICeHHOE 3HaYEHUE:
4 2m(U, —E)-L
D=Dye " : (144)

W3 Beipaxkenus (144) cnenyer, uto npu E < U, 4acTHlla UMEET BEPOSTHOCTh MPOHUK-

HYTb Uepe3 MOTeHIHaIbHBINA Oaphep. Takoe sBIeHue MONyYnIo Ha3BaHNWE TyHHEIbHO-
ro 3 dexra.

Jlnst moTeHuumanbHOro Oapbepa MNpPOU3-
BOJILHON (opMBI (puC. 6) MOXKHO TOJYYUTH
cleyroliee BhIpAKCHHE s KOdPPHUIeHT
npo3paqHoCcTH D :

272
Y [ \2m[U(x)—E]dx
D=Dje ™ , (145)

Puc. 6

re x| — KOOpAUHATa TOYKU, B KOTOPOH
YJacTHLIA BCTYNAeT B 00JaCTh AEWCTBUS MOTEHIUAIBHOTO 1oJis, rae £ <U, a xy — Ko-
OpJIMHATa TOYKH, B KOTOPOM YacTUIla BEIXOJUT U3 00JacTu AercTBUs nos, rae £ <U .

6.3. /IBu:KeHHE ATOMHBIX YaCTHL BHYTPH NOTEHIUAJBHOI0 SALIUKA

[TycTh yacTuila HaXOUTCS B 00JIACTH,
OTPaHUYCHHOU MOTEHITUATHHBIMHA CTCHKAMH,
CKBO3b KOTOpBIC OHA HE MOXKET MTPOHUKHYTh z
(puc.7). YcnoBusl Ha TpaHUIAX [IPH TOM
MO>KHO 3aMucaTh B CICAYIONIEM BHIC: ¢

0 - BHYTpH SIIIUKA;

U(r)=
00 - Ha CTCHKAaX SIIHKA. b

<y

Puc.7



JIjis HaX0X/I€HUS CIIEKTPpa SHEPTUU YaCTULIBI
3anuuieM TPaJAUIMOHHOE ypaBHEHUE Ha cO0-
CTBEHHbIC (DYHKIIMU U COOCTBEHHBIE 3HAUE-

HUs omepaTopa II0JIHOM sHepruu H :

Hy (7) = Ey(F), (146)

Tac

2 a? o* o2
+

H=- +
2m\ ox?  oy? o022

Pemras 310 ypaBHEHHE C y4ETOM I'PAHUYHBIX YCIOBUH, IOJIYYUM

w(x,p,z) =, 8 sin[”(n1 D x} sin{”(n2 1 y}{ﬂ(n?’ e z}, (147)
a-b-c a b C

e ny,ny,n3 =0,1,2,... KBAHTOBBIE YKCIa, 0003HAYAIOIINE SHEPTETUUECKOE COCTOSTHUE

CUCTCMBI IIPHU IBUKCHHUH BOOJIb ocen X,yY,z COOTBCTCTBCHHO.

72h% | (n +1)? L (m2 +1)? L (13 +1)?

E =
2m a2 b2 02

(148)

Kak cienyet u3 ypaBHenus (148), y 3anepToii B NOTEHIIMAIBHOM SIIIMKE YaCTHUIIbI
sHeprus kBantyercs. IIpu n; =n, = ny =0 d>HEprus 4aCTHULIBI HYJIIO HE PaBHA, 4 UMEET
3HaueHue £, :

2:2

Th 1 1 1
E, = —_—t—+— . (149)
om | 27,20 2
a b c

DTO SHEpPrusi OCHOBHOIO (HAMHU3IIIETO, «HYJIEBOT0») YHEPreTUYECKOTO COCTOSHUSA,
KOTOpas ONpenesseTcs pasMepamMu d,b,c TOTCHIUATBHOTO SITUKA.

6.4. /IB:KeHrEe OJHOMEPHOT0 TAPMOHUYECKOT0 OCHUJLJIATOPA
OnHOMEpHBII TapMOHUYECKHN OCHUJUISITOP MOKHO MNPEICTaBUTh KaK YacTHILy,

COBEPILAOIIYI0 MaJible KOJIeOaHus BIOJb OCH X . Ero moiHyr 3HEpPruro B 3TOM CIIy-
yae MOXKHO MIPEJICTaBUTh CIEAYIOIIUM 00pa3oM:
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2

E=2 4 " Kk?, (150)
2m 2
0%U
roe K = — ; U — mOTeHIMalIbHasi SHEPTHUS.
Oox _
x=0
JIJ1st rapMOHMYECKUX KOJIeOaHU I
x(t) = Acos(w,t + ), (151)

K I 3
e w, =,/ —; A — amnuuTyna konebanuit; (w,¢+a) — dasa konebanuil, o — Ha-
m

yanbHas Qasa.
Kak u B nmpeapiaynmx 3amaayax, suepruu (150) craBuM B COOTBETCTBUE OTIEPATOP

H:
) 2
A mao;, 2
L % (152)
2m
H 3allUChIBACM YPABHCHUC HA CO6CTB€HHLIC q)YHKHI/II/I 51 CO6CTBCHHBIC 3HAUYCHU 3TOIO

oreparopa:

Hy (x) = By (x). (153)
YuursiBas sIBHbIA BUJI OIlEpaTopa H (152), nonyunm
2 2
d "’é”ﬂ’? E-"%0 2,0 =0. (154)
dx h 2
Pemenune 3Toro ypaBHeHUss UMEET CIEAYIOLINAN BUI:
&
e 2
Vi(S) =——=H(S), (155)
xO
X h
rae § =—:; x, = |—; H}(£) — nonuaom YeOpimesa — OpMuTa k -ro nopsaka:
X, mao,
2
_nk 2 gko=¢
Hp@ =S8 e (156)

NN ask

CoOcTBeHHBIC 3HAYCHHsI orepaTopa H B ATOM cllydae ONPEICIISIOTCS CIIETyrOIIeH
dbopmyoii:

Ey :(k+%)hwo, (157)
rne k=0,1,2,... — KBaHTOBOE 4YHCJIO, XapaKTEpU3YIOIIee COCTOSHHE cHcTeMbl. [Ipu
k=0

E, :%ha)o, (158)
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rae E, — dHeprusi OCHOBHOTO (HAaMHU3IIETrO, «HYJIEBOI0») YHEPreTUYECKOTrO COCTOS-
HUS.

6.5. ATom BOOpOAa

ATOM BOAOpO/IA MPEACTABISIET IPOCTEHIITYIO aTOMHYIO CUCTEMY U B UICTOpUU (U-
3UKM XX BeKa OH UIpaJl BAXKHYIO POJb MPOOHOTO KaMHA JjIsi 00OCHOBaHUSI aTOMHBIX
Teopuil. J[BI)KEHHE AJIEKTpOHA B aTOME BOJOpOa MpeACTaBisieT coOO TBIKEHHUE B
M0JIE LEHTPAIbHON CHUJIbI, KOTOPOE XapaKTEPU3YETCsl TEM, UTO MOTEHIHAIbHAS SHEP-
rust U(7) 4acTUIBI B TAKOM T10JI€ 3aBUCUT JIUIIL OT €€ PACCTOSHUS ¥ JO HEKOTOPOTO

CHUJIOBOI'O LICHTpA.
B CJIydac OBUMIKCHUSA JJICKTPOHA B OKPCCTHOCTHU ATOMHOIO sA1Apa raMHJIbTOHHWAH
CHCTCMBI 6y,Z[€T COACPKATh CJIaracMocC C OoIICpaTopoM MOMCHTA KOJIMYCCTBA ABUIKCHUA

L (100). Tak xak atom Bojopojia obmagaeT cepuueckord CHMMETpUEH, TO OKa3biBa-
eTcsl 11es1ieco00pa3HbIM MepeiTu B chepudeckyto cuctemy koopauHat (108). B takoii

CUCTEME KOOPJMHAT BbIpaKEHUE JUIsl oniepaTopa H OyAeT UMETh CIIeyOUIUi BUI:

H:T,,+—2+U(r). (159)
2m,r

Jlanee, kak ¥ B MpeabIAYIINX IpUMeEpax, HaNHUIIIeM ypaBHEHHE Ha COOCTBEHHBIC
GbyHKUMU 1 cOOCTBEHHBIE 3HaUeHUs oriepaTopa (159):

72
Trl//+L—2l//+U(l7)l//=El//. (160)
2m,r

Hawm HeoO6xoauMo HailTh HenpepbIBHbIE, KOHEUHBIE U OJIHO3HAUYHbBIE PELICHUS i/
ypaBHeHus (160) Bo Bcel 00J1acTH UBMEHEHUS TIEPEMEHHBIX 7, ®, @
(0<r<ow, 0<O<7, 0@ <27).

AHanu3 moKa3bIBAET, UTO oneparopel H u I’ KOMMYTHUPYIOT MEXIY CO0O0ii, T.e.

A

HI? ~I*H =0. Kak ot™eueHo B pasn. 3.2, B TakoM ciiyyae H u [ uMerot oO1ue
coOCTBEeHHBIC (DYHKITUH U ITOATOMY MOKHO 3aIliCaTh

Py =Ly, (161)
Torna ypaBuenue (160) ¢ yuetom (118) nmepemnuiercst B ClaeayI0meM BUIE:

2
SO (A)

Ly +———-w+U@y =Ey. (162)

2m,r
VYuuThiBas HE3aBUCUMOCTh JBWIKEHHS «BJOJIbY» TMEPEMEHHBIX 7,0,¢, BOIHOBYIO
(GYHKIHUIO (7 MOXKHO MPEJCTaBUThH B BHUJIC MPOU3BEACHUS PAIUAIBHON M YTIIOBOM Yac-
Teu:
y(r,0,9) = R(r)Y(0,9). (163)
Torna ¢ yuetom 3toro ypaBHenue (162) nepenuinercs Kak
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2
s o, HENCHD)

T.R 5~ R+U(r)R=ER. (164)
2m,r
[ToTeHnmansHas YHEPTHs 3JIEKTPOHA B KYJIOHOBCKOM IIOJIE SIpa paBHA
2
1
U(r)y=———2%_, (165)
dre, 1

TJIe Z — 3apsI0BOE YHCIIO siapa (i aToma Bojopoga z =1).
C y4eToM BceX BBIIMICIIEPEUYHCICHHBIX PACCYXKICHUN W SBHOTO BHa OIepaTropa

7.

y L 166
d 2m, 2 6r(r 81”) (166)

3amnuilIeM OKOHYATEIbHO YpaBHEHUE JUIsl ONpeesieHUs paauaibHoi yactu R(7) BoOJI-
HOBOM QyHKIMU R :

2
e 1 d( » dR(r))
-\ ——= |- |E-V()|R(r)=0, 167
MHW( | LE-T(]RG) (167)
2
l4+1)¢
rae V(r)= L a0 (£ +1) ; V(r) —addextuBnbIi oTeHITHANT (pHC. §);
r | 4rgg 2r
h2
a, = — MepBbIA OOPOBCKHUI pagnyc \
mee

n2o +1)
s atoma Bojopoaa. Ompenenenue R(r) 5
st paznuunbix ¢ (£ =0,1,2,...) npeacras-
aseT co0oil BecbMa TI'pOMO3JIKYIO 3ajady, ¢
MMEIOIIYI0 CKOpEEe MATEMATUYECKUN HHTE-
pec, ¥ Mbl €ro He TPUBOIUM.
Cy1iecTBEHHBIM 37I€Ch SIBISIETCS TO,

YTO HEMPEPbIBHBIC, KOHEYHBIE U OJIHO-

3HauYHble pemeHuss R(r) cyuiecTBy- Puc.8
0T JIMIIb NP CIAEAYIONUX COOCTBEHHBIX 3HAUEHUSIX OllepaTopa H:
2 2 4
1 m,z"e 1
E, =- = — (168)
47, 2% n?
rae n=n, +/¢+1=12,3,... — rmaBHOe KBaHTOBOE 4ucClo; n, =0,1,2,... — paguanbHOE

KBaHTOBOE YHCJIO.
AHanmu3 MOKa3bIBaET, YTO TJIABHOE 7, OpOUTambHOE ¢ WM MAarHUTHOE m KBAHTO-
BBIC YHCIIA DJICKTPOHA B ATOME CBSI3aHBI MEXKIY COOOM CISAYIOMUMHA COOTHOIICHUSIMU:
(=0,12,.,n-1; (169)
m=0,+1,12,... /. (170)
B 1a6:1.2 mpuBeeHbI NPUHATHIE B aTOMHOHN (hU3MKe 0003HAUCHHUS.
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Tabmuia 2

3HaveHue n 1 2 3 4 5
bykBeHHOE 0003HaUEHHE K L | M| N | O
3HayeHue /! 0 1 2 3 4
bykBenHoe o603HaueHHE S p d S/ q

[Tpu xaxnom ¢ umeercss 2/ +1 (cm.(170) BOTHOBBIX (DYHKITHH, pa3TUYarOIIUXCs
gucioM m. Camo [/, kak ciueayet u3 (169), npoberaer n 3HaueHuil. B cBsizu ¢ »TUM
o01ee 4ncno pyHKIUM, IPUHAUIEKAIUX KBAHTOBOMY YPOBHIO E,,, OyleT paBHO

n—1 P
> 20+1)=n". (171)
(=0
Kak yxe ormeuanocrs paHee, Takasi CUTyalusi HA3bIBAETCA BBIPOKICHUEM U COTJIACHO
(171) xaxxnaplii SHEPreTUYECKU YPOBEHb, XapaKTepU3yeMbIN TJIaBHBIM KBAHTOBBIM

YUCJIOM n, B aTOMC BOAOpOAa 7’12 KpaTHO BBIPOKICH (C Y4€TOM CIIMHaA §, O KOTOPOM

pedb MOUJIET HUXKe, KPATHOCTh BHIPOXKICHUS pPaBHA 2n? ).
MarnuTHoe KBaHTOBOE YHCJIO 7, KaK YKa3blBAJIOCH BBIIIE, OMPEICISCT BEIUYUHY
MPOEKIIMM MOMEHTA UMITYJIbCa JJIEKTPOHA Ha BbIICIEHHOM HAIPABJICHUH.
COBOKYIHOCTB 3JIEKTPOHOB, UMEIOIIUX OJJMHAKOBOE 3HAYEHUE INIABHOI'O KBAHTO-
BOTO 4Kciia, o0pasyet cioil. Cioil coCTOUT U3 000J04YeK, KaKaas U3 KOTOPhIX Xapak-
TEPU3YETCS ONPE/ICTICHHBIM 3HAYEHUEM /.
N3 3akoHa COXpaHEHMs YHEPTUM CIIEIYET, YTO SHEPIrUsi KBAHTa CBETa A1V, U3IIYy-
YEHHOT'0 aTOMOM, paBHA Pa3HOCTH dHepruil £, — E,’ 3JIeKTpOHA, HAXOAIIErocs B CO-

CTOSIHHUSIX C TJIaBHBIMU KBAHTOBBIMH YHCIIAMU 1 U 1’ , COOTBCTCTBCHHO (I’l > I’l,) .

hv=E,—-E,. (172)
C yuerom ¢opmyisl (168) nns E, (npu z =1 1u1g aToMa BoJOpoa) NOIYyUUM
1 1
v=R —— |, (173)
(n’z n’ )
m 64
rae R = % — noctostHHas Punbepra. ®opmyna (173) ecTs HE UTO MHOE, KaK KOM-
8 h

o
OMHAIMOHHBIN IpuHUMN (24).

Takum oOpa3zoM, B paMKax KBAHTOBOM MEXaHHKH, pemias ypaBHeHnue [llpennnre-
pa, OKa3ajioch BO3MOXKHBIM TEOPETHYECKH OIPEACNIUTh IMOCTOsIHHYI0 Puadepra u
CTpOTO omucarh 0e3 MPHUBJICYCHHS JAOMOJHUTENbHBIX YCIOBHM JMHEWYAThIE CIIEKTPHI
aToMa BOJOpoJa.

[Mepexonbr Ha ypoBeHb n' =1 ¢ ypoBHer n =2,3,... o0pasyioT cepuro Jlaiimana
(ynerpaduoneroBas dyacth cmnektpa). Ilepexompl Ha ypoBeHb n' =2 ¢ ypoBHEH
n=23,4,... obpasyror cepuro bamemepa (cM. Ta6:a.1). Ilepexoasr Ha ypoBeHb n' =3 ¢
ypoBHel n =4.5,... oOpasytor cepuro Putna — [lamena. AnagorugHo obpasyrorcs ce-
pun bpakkera, [Ipynna u Xomdppu myteM nepexoaoB ¢ BBICHIMX YPOBHEW Ha YPOBHU
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n'=4 u n' =5 coOTBEeTCTBEHHO. Tpu KBaHTOBBIX 4McIa A, !, m TOIHOCTBIO ONpe/e-
JSIFOT BOJIHOBYIO (DYHKIUIO V0, (M COOTBETCTBEHHO (PU3MUECKOE COCTOSIHME CHUCTE-
MBI) U MO3TOMY OOpPa3ylOT MOJHBIA HAOOp BEIMYMH, YUCIO KOTOPHIX PAaBHO YHCIY
CTENEHENW CBOOO/IBI.

BeposTHOCTh OOHApYXUTh 3IEKTPOH MEXIy ¥ WU r+dr paBHa 4r? |y |2 dr.
[TomHas BEpOATHOCTh OOHAPYKUTD IEKTPOH B OKPECTHOCTH TOUKH 7, ®, ¢ , OUEBHUIHO,
Oyzaer onpenenarbes Gopmyrnon

AW,y (7,0, 0) = W i (7,0, 0) |? 2 dr sin ©@dOdp . (174)
BepostHocts dW/,, (©,9) TOTO, 4TO 3JIEKTPOH HAXOAUTCS B 00JACTHU TEIECHOTO yIa
dQ B okpecTHOCTH Ny4a (O, @) onpeaensercs aHAIOTHYHO:

2
AW (©,9) =| Y5y (©,0) |7 dQ. (175)
W3 ananusza ¢pyHkuuu Yy, (0,¢) (115) cnenyer, 4ro BepoATHOCTb dWy,, HE 3aBUCHUT
OT yIJla ¢ W, CIIEJ0BATEIbHO, paclpeie]IeHue o yriiaM o0sialaeT CHMMETpUEH Tena

BpallEHUsI OKOJIO TOM OCH, HA KOTOPOH (PUKCHpOBAHA MPOEKIUSI MOMEHTa UMITYJIbCA.
Kaxk npasuno, 310 ochb z.
JIBMKEHUE AIIEKTPOHA B aTOME BOJOPOJIA CO3MAET KPYTOBOU DJIEKTPUUECKUN TOK,
IJIOTHOCTh KOTOPOTO j B COOTBETCTBUM C (39) MOKHO ONPENENIUTh Kak
= ieh = % * =
J = m WnimVY Vnem = Vnem™Y ¥nim) - (176)
Takoii KpyroBoil TOK, B CBOIO O4epe/ib, CO3/1aeT MarHUTHBIA MOMEHT aToma i . CooT-

BETCTBYIOIIME PACUYEThl MOKA3bIBAIOT, YTO MPOCKIUS dTOTO MOMEHTa Ha BBIICICHHOEC
HarpaBlieHHe (0Chb 0z ) OyAeT onpenensitbes hopmyion

Hz =—Mly, (177)
re (, —MarieToHn bopa; m — MarHuTHOE KBAHTOBOE YHUCIIO;
eh
o= : (178)
2m,c

m, — Macca JJIEKTPOHA.
Hanpumep, 11t TpOTOHA B aTOMHOM SIAPE

: (179)

34ECb m , — MaccCa IIPOTOHA.

p

3Hak (—) B ¢popmyJie (177) o0ycliOBIIeH OTPULIATEIILHBIM 3HAUCHHUEM 3apsijia JJICK-
TpoHa. Kak ciexyer u3z ¢popmyinsl (177), nmpoekuus MarHUTHOrO MOMEHTa Ha OCh 0z
TaK k€, KaK ¥ MPOEKLMsl MOMEHTa uMnyJjibca L, KBaHTyeTcs. i 3JIeKTpoHa B aTOMe

u e
Lo _ 180
L 2m,c (180)

z

7. CoOCTBEHHBIH MEXAHUYECKHMH M MAarHUTHbIH MOMEHT 3JICKTPOHA
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B 1921 r. llltepn u ['epnax skcrepuMeHTaNIbHO HAOMIOATH pacIIeIyieHue HaJIBOe
y4Ka aTOMOB BOJIOPOJa, 3aBEIOMO HAXOASIIMXCA B § —COCTOSIHUM, MPU UX MPOXOXK-
JIEHUU B CHJIbHO HEOJHOPOJIHOM MarHUTHOM ToJie. B 3TOM COCTOSITHUM MeXaHUYECKUH,
a BMECTE C HUM U MarHUTHBI MOMEHT, KaK W3BECTHO, paBeH Hymto (m =0, (=0, u

kak caeacreue: L =0, p=0). Mexay Tem ¢GakT OTKIOHEHHUS My4yKa aTOMOB B Mar-

HUTHOM IIOJIC ITOKAa3bIBACT, UTO 3TH aTOMbI TEM HC MCHCC O6J'Ia}:[aIOT MarouTHBIM MO-
MCHTOM. P&CIHGHJ'ICHI/Ie 7K€ Ha JBa ITy4YKa CBUACTCILCTBYCT O TOM, UTO IMPOCKIUA 3TOI'O
MAaroMTHOIrO MOMCHTa (/, Ha HaAIPABJICHUC MArHMTHOTO IIOJIXI MOXCT IPHHHMATH

TOJBKO JBa 3HaueHMs. M3 skcnepuMeHTa Claenyer, uro i, =tu,. YUUTbIBas, YTO B

s —coctositHuu ¢ =0, ciaeayer mpearnookKUTh, YTO STUM MarHUTHBIM MOMEHTOM 00J1a-
JIaeT DJICKTPOH.

Tak xak B K1accu4eckor (hU3MKEe MarHUTHBIM MOMEHT €CTh Pe3yJIbTaT KPyroBOTO
JBIDKEHUS 3apsiia (00Jagaroiero MEXaHn4eCKUM MOMEHTOM), TO CBOMCTBO, aHaJo-
TUYHOE COOCTBEHHOMY MEXaHHMYECKOMY MOMEHTY, OBLJIO TIPHUIHMCAHO M JICKTPOHY U
HA3BaHO CIIUHOM § .

Ecnu npoekiust § Ha HampaBJE€HUE 0z OMpEAeNsiach Obl 1EJIBIM YUCIOM MOCTO-
sHHBIX [Imanka 7 (Kak ATO UMEET MECTO JJI OpOUTATHFHOTO MOMEHTA), TO CIISOBAIIO
OBl OKUJATh N0 KpailHeW Mepe Tpex opueHTauui cnuHa. DakT ke TOJBKO IBYX OpH-
SHTAIlUM CIHMHA dJIEKTpOHA MpuBen YieHOeka u ["ayacmura B 1926 T. K nipeanosioxe-
HUIO, 4TO MPOEKIMS § HA HAMPABICHUE Z U3MEPSETCS MOJIYLEJIbIM YHUCIOM MOCTOSH-
HbIX [[1aHKa U MOKET MPUHUMATH JIUIIb ABA 3HAYCHMUS:

S, =i§. (181)

Tak xak B KBaHTOBOW (DU3MKE /IS AaHATUTHYECKOTO OIUCAHMS 3BOJIFOIIMUA MUKPO-
CHCTEM Ka)KJIOW BEJIMYMHE CTABHUTCS B COOTBETCTBHE JIMHEHHBIN CaMOCOMPSKCHHBIM
orepaTop, TO HEOOXOAMMO BBECTH TAK)KE M OIEpaTop CIMHA eKTpoHa. O003HAYNM
OIIePATOPhI MPOCKIIHii CIIMHA HA OCH KOOPAHMHAT Yepes §,s,,,S, . [lorpebyem, 4rolsl
OTIEPATOPBI MOMHHANHCH TEM e MPABIIAM NEPECTAHOBKH, HTO H KOMIIOHEHTEI Orle-

~

paTopa opOUTaTBLHOTO MOMEHTA Lx,L LZ

.
§¢8, = 8,8, = ihs.;
§.8, =58, =ihS 5 (182)
8,8, — 8.8, =ins,.

Z

B cBs3u ¢ TCM, UTO IMPOCKINA § Ha 10606 HaIlpaBJICHUC MOXKCT IIPUHHUMATL IBA 3HA-

‘<

YEHUs iE, TO ONIEPATOpPH! §,,S,,,S, JOIKHBI H300paxaThCs ABYXPSAHBIMU MaTpHILa-

y’
MU, TaK Kak ABYXpsHAs MaTpuila, Oyaydd IpHUBEAeHa K JUAaroHaJbHOMY BHJY, CO-
JEPKUT [1Ba JAMAarOHaJbHBIX UYIE€HA U, CTAl0 ObITh, UMEET TOJBKO JBAa COOCTBEHHBIX
3HAYCHUA:
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. h ~ h .~ h
S, =—0,; S§S,=—0,; S,=—0,.
X X 4 z z
2 VA 2
N3 nepectanoBOYHBIX cooTHOIIeHUH (182) ciemyer, 4TO CIMHOBBIE MATPHUIIBI O
HMMEIOT CICIYIOIINN BU/L;

(183)

0 1 0 —i 1 0

G = 9 O- = b O- = b

Yoo Yol 0 o -1
§2y/ = hzs(s +Dy, s= % (184)

BonHoBast (hyHKIMS, ONMUCHIBAIOAs CIIMHOBBIE COCTOSIHUSI, TaK)KE BBIPAKACTCS
MaTpULIEH:

_v 9 (185)
yy 0
rae
n
4 =l//1(x,y,z, Sz 259 t);
(186)

h
P) :WZ(xayaza Sz :_59 t)

Ypasnenue l[laynu
[Ipu HaIMYMK 3NEKTPOMATHUTHOTO oI onepartop I'amuiibrona umeet Bug (129).

—

Hcxons u3 BbIpaXEHUN Uil BEKTOPHOTO A W CKAISIPHOrO V' NMOTEHIMANIOB, MOYKHO
OTIPEIEIHTh HAMPSKEHHOCTD IEKTPUIECKOr0 E ¥ MarHHTHOTO H , moneii:

- 104 —
E=-VV-=-==; H=rotA. (187)
cot’
. e _
Tak kak 2JIEKTpOH 00J71a7aeT MarHUTHBIM MOMEHTOM /I = ———S, TO B MarHUTHOM

meyc
T0JI€ HAMPSHKCHHOCTH H OH MPHOOpETaeT JOMOJHUTEIbHYIO MOTCHINATIBHYIO SHEp-
THIO

AU = i . (188)

Omneparop atoit 3Heprun AU , Kak yka3bsiBaJIoch B hopmydnie (127), ecTb camo BbIpa-
kenue (188):

AU =—5_(§H) =
meC

Hy+o,H,+0,H;). (189)
m,C m,C
C y4eToM 3TOro MOKHO 3aIlHCaTh:

2
Y _p AW_L(]%EZJ 1//—eVl//+Ut//+2eh (GH)y . (190)

ot 2m, c myC

DTO ypaBHEHUE Ha3bIBaeTcs ypaBHeHueM [laynu. VI3 Hero ciaegyer, 4To mpu rnoMele-
HUU aTOMa B MAarHUTHOE IOJIE €ro PHEPreTUYECKHE YPOBHU OyAyT pacHICTUISTHCS.
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Pacmieniienne ypoBHEM B MAarHMTHOM II0JIE €CTh CHSITHE BBIPOXKACHHSA. BoJIHOBas
GyHKUUS W BeIpaxaeTcs 31ech hopmyoit (185).

8. CucTeMpl U3 OJIMHAKOBBIX YaCTHII

OnnHaKOBBIMU HA3bIBAIOTCS TAKHE YACTULIBI, KOTOPHIE UMEIOT OJAMHAKOBBIE Mac-
CBl, 3apsAbl, CIIUHBI U T.J., TAK YTO B PABHBIX YCJIOBUSAX OHH BEXYT €O OAMHAKOBBIM
obpazom. ITycTs KOOpAMHATHI, IPUHAIIIEKAIINE IPOU3BOJIBHON K -i yacTuie, OyayT
91 (qr =X, Vi,2; ). Torna oneparop I'amunbToHa cUCTEMbl N TaKMX YaCTHUL[ MOJKET

OBITh 3aMHCaH CIEAYIOIINM 00pa3oMm:
N 2 N

A h o)
H(qlaaqkaaqjaaq]\]at):z ——Vk'i‘U(Qk,f) i Z W(qksq])a (191)
=il 2 k> j=1
J
rae W(qy.q j) — YHEPTHs B3aUMOJCHCTBUS MEXKY k-iin j-i 4aCTHLIAMH.

A

Ecniu B H mnepecTtaBUTh MECTaMU KOOPAMHATHI k - U j -1 4aCTHUII, TO OYEBUIHO, YTO
raMUJIbTOHWAH HE WU3MEHUTCS. DTO CBOMCTBO HA3bIBAECTCS MHBAPUAHTHOCTBHIO FAMHUJIb-
TOHMAHA OTHOCUTEJIBHO MEPECTAHOBKUA KOOPAMHAT JF000I Mapbl YaCTHIL.

BBeneM omepatop nepecTaHOBKM YaCTHIL ﬁkj. [Ton »tM omeparopom Oyaem
M0JIpa3yMeBaTh CUMBOJI, YKA3bIBAIOIIMM HA TO, YTO KOOPAUHATHI k - M j -H 4aCTHIL
JOJKHBI OBITh MIEPECTaBIICHBI:

ﬁ;gy/(...,qk,...,qj,...,) =Y (s s Qrens) - (192)
DTOT onepaTop ABIACTCS TUHEHHBIM U, KPOME TOTO,
P = Hpy . (193)

Otcrofia CliefyeT, 4TO BOJIHOBas (QyHKIus ' = [okjl// TaKXKe SBJISIETCS pElICHUEM

ypaBuenusi lpenunrepa. OHO OTAWMYAETCS TE€M, YTO K -s1 YacTHUIlA HAXOJUTCS B CO-
CTOSIHUM, PaHEE 3aHMMAEMOM J -H YaCTULEH, a ] -€ COCTOSHUE 3aHATO YACTHUIIEH, Ha-

XOJUBIIEHCS B k -M COCTOSIHHH.

TmarenpHbIil aHAIKU3 TPOOIEMBbI OMMCAHUS TOBEJICHUS OJUHAKOBBIX YaCTHIL IO-
Ka3bIBA€T, UTO COCTOSIHUS CUCTEMbI OJIMHAKOBBIX YACTHI] BCEI/Ia TAKOBBI, YTO MOMKHO
TOBOPUTH JIUIIb O COCTOSIHUM BCEW COBOKYIMMHOCTH B IIEJIOM, & HE O pacIlpeleieHUun
YacTUIl 110 COCTOSIHUSIM. M3 3TOr0 BBITEKAET TaK HA3bIBAEMbIN MPUHIUII TOXKIECTBEH-
HOCTHU: B COBOKYNNHOCTH OJJMHAKOBBIX YaCTHIl PeAJIU3YIOTCS JHIIb TAKHE COCTOSI-
HHSl, KOTOPbIe HEe MEHSIIOTCS NMPU 00MeHe OJUHAKOBBIX YaCTHIl MEeCTAMM.

Hyere y(qy.-,qf 59 59 1) €CTh BOTHOBASA (GyHKIMSI, OMUCKHIBAIOLIAs CO-

CTOSIHUE CUCTEMBI U3 N OJHMHAKOBBIX YaCTHII. Ecmm moMmensars Mmectamu k -10 u ] -I0

YaCTHIIbI, TO MOJIyYMM HOBOE COCTOSIHHE, OonHchiBaeMoe (yHKImed ' . [IpuHImm To-

KICCTBCHHOCTH YaCTHUIL YTBCPIKAACT, YTO 3TO HOBOC COCTOSAHHC HC OTIMYHMO OT
IIpCKHETO, T.C. ¥ U l//' OIMKUCBIBAIOT OJHO M TO >XC COCTOAHUC CHUCTCMBI. BonnoBrele

(bYHKI_II/II/I, OIMKUCBhIBAIOIINE OOHO M TO XK€ (1)I/I3I/III€CKO€ COCTOAHHEC CUCTCMBI, MOT'YyT OT-
JUYAThCA APYT OT Apyra TOJIbKO IMOCTOAHHBIM MHOKHWUTCIICM!
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y'=Ay wm ppy =y . (194)
DTO ecTh ypaBHEHHE Ha COOCTBEHHbIE (DYHKIIMU M COOCTBEHHBIE 3HAUCHUS OTepaTopa
Pjj - VI3 HETO JIETKO TMOJTYYHUTh, YTO COOCTBEHHBIC (YHKIMH OnepaTopa py; MOApas/e-

JISIFOTCS Ha JIBa KJacca:
I pyy=+y = A=+l (195)

II pyy=-v = A=-1 (196)
IlepBbie pynkuuu (195) Ha3pBarOTCA CUMMETPUYHBIMU Y/, a BTOpble (196) — aHTH-

CUMMCTPUYHBIMU Y/, .

ONBITHBIM MYTEM YCTAHOBIJIEHO, YTO BECh MUP 3JIEMEHTAPHBIX YACTHI] ICITUTCS B
HTOM OTHOIIIEHWH Ha J1Ba kiacca. [Ipu 3ToM HaOmoaeTcs caeayroliee mpaBuio: Jac-
TUIBI, O0OJAJaroNMe CIUHOM, pPAaBHBIM I[I€JIOMY YHCIY TMOCTOSHHBIX [lmanka
(s =0,4,...), OIUCHIBAIOTCA CUMMETPUYHBIMU (GYHKUUSIMH. Takue 4acTHIlbl Ha3bIBa-

10TCcA yacTuamu bose, a ux cOBOKyNmHOCTH — aHcaMOsimu boze — DinmTeitna. Yac-
TULBI, HMEIOLIUE CIOUH, paBHBI NOJYLEJIOMY 4YHCIy NOCTOsSHHBbIX Ilnanka

1.3
(s :Eh,ah,...), ONMKCHIBAIOTCS AHTUCUMMETPUYHBIMU (QYHKUUSAMU. Takue yacTUIbI
Ha3bIBalOTCs yactuamu depMmu, a UX COBOKYIHOCTb — aHcaMOsimu @epmu —upaka.
K ®epmu-uacTuiiaMm OTHOCSTCS KBapKHU, JIEKTPOHBI, IPOTOHBI, HEUTPOHBI, TUIIE-

POHBI, (/-M€30HBbI, HEUTPUHO M UX aHTHYacTUIbl. CriuH 0 UMEIOT 77 -Me30HbI, K -

Me30HBI, TNTF00HBI. CIUH /i iMeeT (OTOH.

OCHOBHOM 0COOEHHOCTBIO YacTul] TUIa PepMu ABIAETCS TO, YTO OHU ITOAYUHS-
1orcs npuHouny llaymm. g ero onpenenenus ydrem, uro depmu-yactuiia, Harpu-
Mep, 3JIEKTPOH, 00JIaaeT YeThIPbMS CTENEHAMU CBOOO/IBI, TPU U3 KOTOPHIX OTHOCSTCS
K JIBWDKEHUIO LIEHTpA TSHKECTH TON YaCTHUIIBI, a YETBEPTAsl €CTh €€ CIIMH. DT YEThIPEe
CTEIEHN CBOOOIBI MOKHO OXapaKTepU30BaTh BelndynHamu Fi,F,,F3 u S, ogHOBpe-

MEHHO M3MEPUMBIMH B DKCHEPUMEHTE (Hampumep: F| — MOJHas dHEprus IBUKCHUS,
F> — MOMEHT ummynbca, F3 — IpOEKUUs MOMEHTa MMILyjibca, S — clHH). B sToi

cBsi3u npuHuun [laynu B o01iem Buje MOXeT ObITh C(HOPMYIIUPOBAH CIEAYIOMIUM 00-
pa3oM: B CHCTEME 3JIEKTPOHOB B KAXKIbIiI MOMEHT BPEMEHH IPH U3MEPEHUHU JIFOOBIX
4eThIpex BEIUYUH F, [, F3,S, XapakTepusyrOIHUX COCTOSIHUE OTAEIbHOTO JJIEKTPO-

Ha, KasK/JA0e 3Ha4YeHne YCTBEPKU Belnuuul [, ), F3,S MOXET ObITh IOIYYEHO TOJIb-
KO /ISl OAHOTI'0 JJIEKTPOHA CHCTEMEI.

9. ATOM rejius

PaccMoTpum atom renusi, UMEIOIINA 1Ba

— €] DIIEKTPOHA €] U e), BPAIlAIOIUECS BOKPYT

A anpa c 3apsaoMm 2e (puc. 9). O603HaYMM KO-

,71 5 OpJMHATHI JIEKTPOHOB Yepe3 Xy, Vi,z1(7]) H

10e P X5,Y2,22(F), a UX CIIUHBI Yepe3 S| U §7.
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OnepaTop MOTEHUUATIBHOW YHEPTUU KYJIOHOB-
CKHX B3aUMOJICUCTBHI OyJeT paBeH

2e2 2e% &2
- +
n R N2
OrnepaTop PHEPrUM MArHUTHBIX B3aUMOJCHCTBUM, CBSI3aHHBIM CO CIMHAMU, MOJIOXKE-
HUEM U CKOPOCTSIMU 3JIEKTPOHOB, OU€Hb MaJl U YUUTHIBATH €TI0 HE OyAeM.

Torma onepatop ['aMuibTOHA JUIS aTOMa Tejvsl MOYKHO 3alMCaTh B CICAYIOMIEM
BUJIE:

U=- (197)

2 2 2 2 2

2 2
W"ogr Mg 2¢ 20 (198)
2m, 2m, 4l ) P

H(R,H)=—

[TonHas BonHOBas (PyHKUMS IBYX DJIEKTPOHOB JIOJDKHA COAEPKATh KOOpAMHAT-
HYyI0 D(7],7)) U COUHOBYIO S(S,1,5,7) 4aCTH:

W(A.72,821,522) = P(1,72)s(551,522) - (199)
Tak Kak 3JIEKTPOHBI MOAUMHSIOTCS NpuHIUITY [laynm, To BoHOBas (PyHKIHS JODKHA
OBITh aHTUCUMMETPUYHOH (cM. pazzaen 8). B atom ciyuae u3 (199) cnenyet, uto BO3-
MO>KHBI JIBa BUJIa AHTUCUMMETPHYHBIX BOJTHOBBIX (DYHKIIHIA:
wi =Ps(1,72)84(521,522); (200)
Wi =Pq(11,72)55(521,522), (201)
rJie 3HAaYKU SU @ O0003HAYaI0T CUMMETPUYHBIC M COOTBETCTBEHHO aHTHCHMMETPHY-

HbIe (QYHKIUH.
B o6mem Buae COMHOBYIO (DYHKIIHIO S JIBYX 3JEKTPOHOB MOXKHO 3aIHCaTh B BH-

I (S
5(521,522) =501(521)502(522) 5 (202)

Ille @] U @) YKa3bIBalOT HAIIPaBJICHHUE CIIMHA JIEKTPOHA 0 OcH Z (&g, a, = iE).

[TycTh chOWHBI 3JEKTPOHOB MPOTUBOMOJIOXKHBI Jpyr Apyry. Torma BOJHOBas
bynkmus (202) umeert BU

s (521,822) = S 1 (sz1)s 1(s22).- (203)
2 2
B03M0}KHa n 06paTHa${ OpucHTanusA CIIMHOB!:
S”(Szlssz2):S_l(szl)s+l(sz2)' (204)
2 2

O0a 3TH COCTOSIHMSI OTBEYAIOT CYMMApHOMY CIIMHY IO OCHU Z, paBHOMY HYJIIO, U 00a
npUHaAJekKaT OJHOM M TOH ke 3Heprun £ . [1o3ToMy 3TOM K€ dHEPrHuH MOXKET IMpH-
Ha/JIXKATh U J1t00ast Cyneprno3ulus 3TuX cocTostHui. Cpeln HUX €AMHCTBEHHAs, OIU-
CbhIBaeMasi aHTUCUMMETPUYHON (YHKLUEH §,, UMEET BUJ

1
Sa(SzlaSZZ):E S+1(SZI)S_1(SZZ)_S_l(szl)s+l(sz2) . (205)
2 2 2 2

|
MHOXHUTENb —— BBCIICH U3 yCJIOBHSI HOPMUPOBKH S, K CAUHUIIC.

V2
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HJ’IH ClIy4asd 1apaJuICJIbHBIX CIIMHOB aHTUCUMMCTPHUYHBIC COCTOAHHSA HCBO3MOXK-
HBI, 1 B 3TOM CJIy4ac CYIICCTBYIOT CIICAYIOIINUC BAPHUAHTHI:

S:?(Szlssz2):S+l(szl)s+l(522); (206)
2 2

S5(521,822) =8 1(s21)8 1(522)- (207)
2 2

[To criuHy 3JEKTPOHOB 3TH COCTOSTHUS OYEBUAHO CUMMETpUdHBI. Kpome Toro, u3 (203)
1 (204) Mo>xHO 00pa30BaTh €I OJTHY CHMMETPUUHYIO 10 CTMHAM (DYHKITHIO:

"

3(521:522) = 5| 51 (208 1 (522) 05165 1 (5z) |- 208)
¥ 2 2 2 j 2

Takum 00pa3om, OKa3bIBAIOTCS BO3MOXXHBIMA TPU CUMMETPUYHBIC MO CIUHY (PYHK-
. B KaXJI0M M3 3TUX COCTOSSHUN CYMMAapHBIM CIIMH PABEH €IUHHUIIE, TOJIBKO B CIY-
yae (206) oH HampaBJieH B MOJOKUTEIHLHOM HAIPaBICHUHU OCH Zz, B ciiydae (207) — ot-
pulaTeNbHOM, a B ciiydae (208) — HanpaBiieH NEPHEHAUKYISPHO OCH Z .

Cornacno ke (200) u (201), cocTosiHMs, CAMMETPUYHBIE B KOOpAMHATAX IICH-
TPOB TSKECTH IJIEKTPOHOB P, €CTh COCTOSHUSA C CyMMapHbIM CIIMHOM JJIEKTPOHOB,

PaBHBIM HYJIIO. COCTOHHI/I}I, AHTUCUMMCTPHUYHBIC B KOOpAHWHATAX LCHTPOB TAKCCTU
9JICKTPOHOB Qja, CCTb COCTOsIHHA C ITapaJUICJIbHBIMH CIIMHAMMW 3JICKTPOHOB, KOI'Jdad

CyMMapHBI{ CIIMH PaBeH eAMHUIIE. TakuM 00pa3oM, CYIIECTBYET JIBa COpPTa Telusl — C
napajjieibHbIMU M aHTHUINAPAJUIENbHBIMU cliMHamMU. [lepBbIii cOpT renusi Ha3bIBAIOT
OpTOresMeM, a BTOpoi — naparenueM. M3 ycioBuss MUHUMYyMa SHEPIMHM aTOMa Teus
CJIEIyeT, YTO IeIMil B HOPMAJIbHOM COCTOSIHUM €CTh Mapareiuil. J{s 3Toro cocTostHus
SHEprus aroma renus OyaeT paBHa

E=2E+K+4, (209)
rae E| — DHEprus MepBOro yPOBHS 3JIEKTPOHA;
n2

. D .
P (F) =—¢ly, (7)|” — moTHOCTH dIeKTpHYEcKOro 3apsifa (B TOUKE 7 ), CO31aBaeMo-

IO DJIEKTPOHOM, HaXOAALIUMCS B COCTOSHUU ¥/, (7). p,..(H5)= —e‘t//m (7 )‘2 — IUIOT-
HOCTb 2JIEKTPUUYECKOTO 3apsija (B TOUKE 7, ), CO31aBAEMOI0 IEKTPOHOM, HaXOIAINM-
Csl B COCTOSIHMU W/, (7). BennunHa K ecTb HE UTO MHOE, KaK KYJIOHOBCKAasl SHEPIUs
B3aUMOJICHCTBUS JIBYX 3apsiioB, OJIMH U3 KOTOPBIX pacHpesiesieH B MPOCTPAHCTBE C
IUIOTHOCTBIO p,, , @ BTOPOH — C INIOTHOCTBIO Q. . DTO DHEPIUs KYJIOHOBCKOIO B3aH-

MOJEHCTBHS ABYX JIEKTPOHOB, 3apsiAbl KOTOPBIX «pa3Ma3aHbDy B IIPOCTPAHCTBE.
Bennuuna A umeet ropasno 0osee CloXHbIA CMBICI:

() Pon (P2)
n2

50



— * - — % — — *
e Pun(n)=—ey,, (v, (1R); pun(H)=—ewy,, (H)y, (7). IT0 IIOTHOCTH 3a-
ps1I0B, KOTOpPBIE OOYCIIOBIIEHBI TEM, YTO KAXKABIN M3 3JIEKTPOHOB MOXKET HaXOIUThCS

YacThIO B COCTOSIHUU ¥/, (7'), YACTBIO B COCTOSHUU Yy, (F). Py, (171) M p;:m (7 ) Ha3bI-

BalOTCSI OOMEHHBIMU TUIOTHOCTSIMU, a SQHEPTUI0 A Ha3bIBAIOT OOMEHHOW YHEPTHEH.

Ecnu mpeamnonokuTh, 9To MEXIy JICKTPOHAMU UMEET MECTO HE DIIEKTPUUYECKOE,
a Kakoe-m0o IPyroe B3aMMOJICHCTBHE, TO BCE PABHO MMEET MECTO DHEpreTHYecKas
nobaBka A, CBSI3aHHAs C OJIMHAKOBOCTHIO B3aUMOJICHCTBYIOIIUX YaCTHII.

CTATUCTUHYECKASA ®PU3UKA
10. OcHOBHBIE HACH TEOPHH

TepmonnHamuka — 3TO MaKpOCKOIIMYecKasi TEOpUs TeIula, UMeroIas (eHOMEHO-
JIOTUYECKYIO0 OCHOBY. PuU3MYeCKass CUCTEMA B TEPMOAMHAMUKE OIMCHIBAECTCS OIPEE-
JICHHOM COBOKYIHOCTBIO MAaKpPOCKOIIMYECKH HM3MEPAEMBIX MapameTpoOB, YUCIO KOTO-
pbIX orpaHrudeHo. CBsi3b MEXAy 3TUMHU NapaMeTpaMH U oOLMEe 3aKOHOMEPHOCTH, KO-
TOPHIM OHHU TOJYUHSIOTCS, BBIBOJSATCS W3 aKCHOM, PAacCMAaTPUBAEMBIX KaK (DaKThI
OIIBITA.

B oTnmnume oT TepMoIMHAMUKM CTaTUCTHYECKash (U3MKa SBISETCS aTOMUCTHYE-
CKOM Teopuei Tem1oBoi (opMbl IBUKEHUS MaTepUU, B OCHOBY KOTOPOM KJIaJeTCs OIl-
pezesieHHasl MOJellb, OTpa)karolas crnenu@uKy KOHKpeTHOM (opMsbl BemiecTBa. [Ipu
3TOM JI€Nal0TCs HEKOTOPbIE CTATUCTHUECKHUE MPEANOJIOKEHUS 00 apUOPHBIX BEPOAT-
HOCTSAX T€X WJIA UHBIX MUKPOCKOIIMYECKUX COCTOSHUM CUCTEMBI.

Bce usnoxenne coBpeMeHHON CTaTUCTUYECKONW (PM3UKU CTPOUTCS Ha OCHOBE Me-
tona ['nb6ca, ocHoBaHHOrO Ha (hopMaIM3Me CTATUCTUYECKUX aHCaMOJIel U BEPOSITHO-
CTEU UX pacCIpeHeICHUS.

OnHoOM U3 33a4 CTATUCTUYECKON (DPM3HMKH SIBISETCS BBIUMCICHHE HA OCHOBE MO-
JIEKYJISIPHBIX IIPEICTABICHUN CPEIHUX 3HAYECHUH MaKpPOCKONMMYECKUX XAPAKTEPUCTHUK
cuctemsl: aasinenust P, temneparypel 1, Teroemkoctn C, 3Hepruu £, BOCIIpUUM-
YUBOCTH ¥ WU Jp. I 3TOro, B YaCTHOCTH, UCIIOJIB3YETCSI METOJI TEPMOAMHAMUYECKUX
IOTCHIMAJIOB, KOTOPBIA MO3BOJISIET YCTAHOBUTH CBSI3b MEXKIY TEPMOJUHAMUYECKUMHU
IIEPEMEHHBIMM CUCTEMBI C ITIOMOILBIO BBEACHUS OTPAHUYEHHOIO YMCIIA HEKOTOPBIX BeE-
JUYUH — TEPMOIAMHAMMUYECKUX MOTEHIUAIOB U JIEHCTBUN nud@epeHuupoBanus Haj
HUMU. OCHOBHBIMHU TEPMOJUHAMUYECKUMH ITIOTEHIIMATIAMU SIBJISFOTCSL:

1. BuyTpeHnHsis sHeprust E(S,V) kak QyHKIUS SHTPONUU U 00bEMA:

dE = TdS - PdV ; (212)

T:(é_Ej ; P:_(é_E) : a_T:_a_P
as )y, o)y av s

2. Crobomnas sneprus F(T,V) kak ¢hyHKIHs TeMrepaTypsl U oObeMa:
dF =-SdT — PdV ; (213)
oF oF ds _opP

&), AT ) S
or )y ov )y oV er
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3. Tepmoaunamuueckuit noreruan G(7T,P) (moreHmuan ['m60ca) kak QyHKIMSA
TEMIIepaTyphl U TaBJICHUS:

dG = —SdT +VdP; (214)

S__(G_G) : V_(a_Gj a5 _or
oT )p’ oP )’ oP oT

4. Duranenusa (temwtoBas ¢yHkuus) H(S,P) xak (QyHKUMS SHTPONUU U JaBje-

HUA:
dH =TdS +VdP; (215)

T(ﬁﬁj V(aﬁj ar _ov
oS )p oP); oP oS

Bce TCPMOANHAMUYICCKUC ITOTCHINAJIbL

S (E,F,G,H) npeacTaBisiOT COOOM SHEPTHUIO CUCTEMBI,

@ @ BBIPAKEHHYIO Yepe3 0JIHy UHTeHCUBHYIO (1 unu P)
P 14 U OJIHY dKCTEHCUBHYIO (V' unu S) nepemenusie. s

T UX 3alIOMUHAHUs (4TO IPEICTaBIsAeT COOOM ompeie-

\ / JICHHYIO TPYAHOCTb VISl CTYJIEHTOB) MOKHO MPEJIJI0-
@ p KUTb CIEAYIOLIYIO HArsAHYI0 nuarpammy (puc. 10).

JKupHbIMU CTpEIKaMH YKa3aHO JBHKEHHUE MO€3/1a U3
Puc. 10 [Tapuxa (P) Bo Bmaguoctok (V) (BekTop ﬁ), 110
MECTHOCTH rae coyiHue (S) csetut Ha TpaBy (7)
(BeKTOp ST ).
TepMoauHaMHUUECKHE TTOTEHIIMAIIBI PACIIOIOKEHBI MEXK Y IiepeMeHHsiMu S,V ,T,P,S B
MOPSZIKE CIIeIOBaHUS OYKB B JJaTHHCKOM andasute (E, F,G, H) 10 4aCOBOU CTpEIKe.

Paccmotpum, kak paboraer 3Ta quarpamma. s mpuMepa 3amuiineM BhIpakeHHe

s dG (em. popmyny (214)). [lorennman G HaxoauTcst Mexay P u T . DTo ero re-
pEMEHHBIE ¥ OHU BOUIYT B popmyny B Buje nuddepenimanos dP u dT .

[TocTosTHHBIMU MHOXHUTENISAMH K auddepeHimaiam

S dP u dT OynyT HaxoAsIIuecs Ha JAPYroM KOHIIE
@ @ JIAHHBIX BEKTOPOB (?V 151 S_Y:) BEIIMYMHBI V' U S
P / \V COOTBETCTBEHHO. B TOUKe G TIOCTPOUM BEKTOPBI ¢ a
7 1 u b, napamiensusie ST u PV (a|| ST, b|PV)
J (puc. 11). Tak kak BekTOp b COBHAZAaeT IO Ha-
@ T @ MPaBJICHUIO C PV, 10 COOTBETCTBYIOIIIEE Clarae-
MO€ B BblpaxeHUu Ajist dG OyHIeT C MOJOXKUTEIb-

Puc. 11 HBIM 3HAKOM, T.€.: VdP.

Bekrop a HampaBiieH B IPOTUBOIIOJIOKHYIO CTOPOHY 10 OTHOLIEHUIO K BEKTOPY ST,

clieioBaTebHO, ciaraemMoe SdT OyJAeT ¢ OTpUllaTeIbHbIM 3HaKoM. B urore momyunm
dG =VdP - S8dT . (216)

[To TakoMy anropuTMy MOJy4aroT BCe OocTalibHbIe Au(depeHInanbpl TepMOIuHaAMUYe-

CKHX IMOTEHIINAJIOB.
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Bripazum Tenepp OJMH TEPMOAMHAMMYECKUN NOTEHLMAN 4epe3 apyrou. [lns
npumepa — noreHuuain G yepes E:
G=E+(?). (217)
Kak monyuuth BbIpaxkeHuE B CKOOKax (HopMmyJibl
(217)? Hns sTOTO Ha AUArpaMme CTPOUM BEKTOP

GE (puc. 12) m packiaapiBaeM €ro Ha COCTaB-
JSIOIIME BEKTOpbl A W B, mapajuieibHble BEKTO-

pam ST 1 PV COOTBETCTBEHHO. /[OMOJHUTEIIbHBI-
MU ciaraeMbiMi B (217) OyayT Tenepb mpou3Beie-
Hust PV u ST . OcTtanoch onpenenuThes ¢ X 3Ha-

kamu. Tak kKak B COBIMAJaeT MO HAIMPaBJICHUIO C

s

PV, 10 ciaraemoe PV BXOAUT B BBIpAXECHUE IJIA
G (217) ¢ NON0XUTENBHBIM 3HAKOM.

Bektop A HAmpaBieH MPOTHBOIOI0KHO BEKTOPY ST , ClleOBATEIBHO, Cllarac-
Moe ST BxoauT B popmydy (217) ¢ oTpuniarenbHbiM 3HakoM. B utore dopmyiny (217)
NepernuIleM B IBHOM BUJIE:
G=E+PV-ST. (218)
[lo Takoli cxeMe€ MOXKHO BBIPA3UTh TEPMOJAMHAMUYECKHE TMOTEHUHANIBI APYr 4Yepe3
pyra.
I[IpuMeyaHne: KOra Mbl TOBOPHJIH O IOCTPOCHHH BEKTOPOB d,b,A, B, mapai-

nenbHbIX ST U PV, peub 1UIa JUIIb O NapajuIeIbHOCTH JTUHUM, BIOJIb KOTOPBIX ObLIN
IIOCTPOEHBI COOTBETCTBYIOIIUE BEKTOPHI. B3aMMOOTHOILIEHUE 7K€ HANPABICHUN CaMUX
BEKTOPOB CJIEyET OTOBOPUTH CIELUATIBHO.

B kaudectBe nmpumepa paccCMOTPUM AJTOPUTM MOJYYEHHUS] HHPOPMALIUU O TEPMO-
JUHAMMUYECKOM COCTOSIHUM CHUCTEMBI MCXO/s U3 €€ cBOOOJIHOM »Hepruu [ (He cMe-

MIMBaTh ¢ 0003HAYEHUEM OMNEPATOpPOB /' W WX COOCTBEHHBIX 3HAUCHUI I B pasuene
«KBaHTOBass MEXaHUKA).
CpeaHioro SHEPrui0 CUCTEMBI £ MOKHO ONPENEIUTD 10 (hopmyJie

E=F- Ta—F, (219)
oT
OHTPOIINA CUCTCMBI S OIIPCACIIACTCA KaK
S = —a—F, (220)
oT
JABJICHHUC P MOXHO OLI€HUTH U3 COOTHOILICHM
P= —a—F, (221)
ov
Teru10eMKOCTE C V IMIpHu MMOCTOAHHOM o0beMe paBHA
oF
Cov= 220 222
V=1 (222)

J_I.TI}I MarHUTHBIX CUCTEM HAaMarHM4eHHOCTh 5 MOXKHO OIIPCACIINTD U3 BBIPAKCHUA
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~__[oF
I= (8H)’ (223)

rae H — HanpsiKEHHOCTh MArHUTHOTO MOJISL.
BocnpurM4nBOCTh y Takol CUCTEMbI BbIpaxaeTcs popmyoi

2
0°F

=775 (224)

oH
XuMHUYecKni MoTeHUual i, onpeaenserca auddepenurposanuemM F 10 4ucity
yacTtul N :

oF

= —. 225

Hg ( oN (225)

Omnpenenenue xe F sBiseTcs MpsIMOM 3a7adell CTaTUCTUYECKON (DU3UKH, KOTO-
pasi, KaK yKa3bIBaJOCh BBIIIE, YUUTHIBAET MUKPOCTPYKTYPY BellecTBa. B 0cHOBY cra-
TUCTHYECKON Teopun Y. ['MOOC MOIOXKHUI METOA CTaTUCTUYECKUX aHcaMOJliel U KaHO-
HUYECKOE paclpe/iesieHue, KOTOpOe OIpeaeisieT BEpOSTHOCTh w (a TOYHEe, MIIOT-
HOCTh BEPOSITHOCTH) COCTOSIHMSI CHCTEMBI, OOJIalatoliedl 7 CTENeHsIMU CBOOOJIbI
(r=mN, m — 4gucno creneHeit cBoOObI OAHON YyacTuupl, N — yucio yactul). Hc-
XOJIHBIM JIJISl BCEM CTaTUCTUYECKON (PU3UKH SBIISIETCS MOHSATHE O CTATHCTHYECKOM aH-
caMm0Oye. BoieneHne cTaTUCTHYECKOTO aHCaAMOJIS B KJIACCMYECKOM (PU3HKE B IEPBYIO
ouepesib CBSA3aHO € 3a[aHUEM THIIAa U3MEPEHUs, KOTOPOEe JOJKHO OBITh TPOBEICHO HAJ
PSAIOM OJIMHAKOBBIX CUCTEM. EClii cuCcTeMbl HaXOASITCS B PA3IUYHBIX C TOUKHU 3PEHUS
MEXaHUKHU COCTOSIHUSIX, TO Pe3yJIbTaThl U3MEPEHUN Takke OyayT paznuuHbl. Bes co-
BOKYIHOCTH Pe3y/JbTATOB U3MePEeHUIl U MPEJCTaBISIET CO00l CTATUCTUYECKUM aH-
caMOib. OgHAKO OmpejeieHue CTAaTUCTUYECKOTrOo aHcaMmOJis 1esiecooOpa3Ho JaTh B
paMkax HauOosiee 00111eT0, KBAaHTOBOI'O MOAX0Aa. «Bmecmo epemennozo ycpeoHeHus 8
pamkax ooHot cucmemvl borvyman u I'ub6¢c npednodxcuiru paccmampusams CO80KyN-
HOCMb OONLULO20 YUCTIA COOMBEMCMBYIOUWUM 00paA30M pa3ynopsi00YeHHbIX 0OUHAKO-
evix cucmem. Cpeonue 3HaueHus 6 ONpeoeleHHblll MOMEHM BPEMEHU ONpPedensiomcsl
nO 3MOi COBOKYNHOCMU CUCMEM, d CAMA COBOKYNHOCMb HA3bl8AeMmCcs aHcamonem
cucmemswl. Takoe cpedHnee Hazvlaemcs cpeOHUM nNo ancamono. Ancamonb npeocmas-
asilem cobou MblCIeHHYI0 KOHCMPYKYUIO, XapaKmepusyiowyro 8 00UH eOUHCMBEEeHHbll
MOMEHM 8pPeMeHU CB0UCMEA PeanbHOU CUCTEMbl, KOmopble NpPOAGIAIOmcs 8 Hell C
meuenuem epemeHu. Ancamobab cucmem cocmoum u3z o4eHs 60AbULO20 YUCTA OOUHAKO-
8bIM 00pazom «ycmpoeHuvix» cucmem. Kaowcoas cucmema uz amcambns sensemcs
MOYHOU KONUell pealbHOU CUcmembvl 8 0OHOM U3 ee OONYCMUMbBIX KBAHMOBbIX COCMOSI-
Huti» (Y. Kurrtens).

Tak kak 11000€ BEIIECTBO — 3TO COBOKYITHOCTh CBSI3aHHBIX YACTHII, UM OXBAaUCH-
HOE B3aMMOJICHCTBUEM €JMHOE 11€JI0€, TO B OMUCATEIILHOM OTHOIIEHUU TaKyH CHUCTE-
My HaJI0 pacCMaTpUBaTh TaKXe KaK €IMHOE 1EJI0e, TO €CTh BCE Cpa3y, a HE KaK COBO-
KYITHOCTb OTJIEJIbHBIX COCTABJISIIONIMX. B 0OBIYHOM TpeXMEpHOM IPOCTPAHCTBE BBECTH
Takoh (hopMaliu3M HEBO3MOXKHO U MO3TOMY BBOIMUTCS TaK Ha3zbiBaeMoe (ha30BO€ MpPo-
CTPAHCTBO, B KOTOPOM OTPAXKAETCSl COCTOSTHUE (TOJ0KEHUE U UMITYJIbC KKI0N u3 N

54



YacTHIl) BCell CUCTEMBI Cpa3y B IMIPOU3BOJIbHBIA MOMEHT BpeMeHu. Mlcxoas U3 MI0THO-
CTH BEPOSITHOCTH W I10 U3BECTHOM MPOLIEAYPE, MOKHO ONPENEIUTh CPEIHUE 3HAUECHUS
bu3HYeCKNX BETWYMH, XapaKTepu3yrommx cuctemy. Cpasy ciemyeT MOJ4epKHYThH

o %) %
AHAJIOTMIO ¢ KBAHTOBOW MCXAHUKOU, I'AC IIJIOTHOCTb BCPOATHOCTH W =/ ¥/ TAKIKC UI'-

paeT QyHIaMEHTAIBHYIO POJb (XOTS MPHUPOAA BEPOSTHOCTHOTO TOBEICHUS B TOM U
JIPYTOM CITydasix KaueCTBEHHO Pa3INvHA).

dazoBoe MPOCTPAHCTBO ( I’ -MPOCTPAHCTBO) — ITO AOCTPAKTHOE MPOCTPAHCTBO, IO
OPTOTOHANBHBIM OCSIM KOTOPOTO OTIOXKCHO 7 OOOOLICHHBIX KOOPAMHAT ¢ ; W I CO-

NPSDKCHHBIX 9THM KOOPIMHATAM HMIIY/IbCOB p ;. PasMepHOCTH (pa30BOr0 MpOCTPaHCT-

Ba, TaKUM 00Opa3oM, paBHa 27 . MeXaHHMYeCKOe COCTOSIHUE CUCTEMbI M300pakaeTcs B
($ha30BOM MPOCTPAHCTBE TOUYKOW (TaK Ha3biBaeMasi m3oOpaxaroiasi uin (a3zoBas TOU-
Ka), a € pa3BUTHE OMUCHIBACTCS KaK JBMKCHHE M300pakarolield TOYKU B 27 -MEPHOM
IPOCTPAHCTBE TIO OJHOMEPHON KpHWBOW. DTa KpHBas MpeACTaBiseT coboil (a3oByro
TpaekTopuio. PasMepHOCTh I” TPOCTPAHCTBA UL CHCTEMBI C 7 CTCIICHSIMH CBOOOJIBI

paBHa (g x p)" =(xoopmuHaTa x uMmyisc) ' = = (neiictBue) ' . Tak Kak KBaHT aeHcT-

BUS paBeH noctosiHHOM [lmanka A =277, To ¢a3oBoe MPOCTPAHCTBO SIBIAETCS JUC-

r
KPETHBIM, COCTOSLUMM U3 «KJIETOK», YHCIO KOTOPbIX paBHO —— . Huciy N' TOX-
(27h)

JIECTBEHHBIX CUCTEM B (PAa30BOM IMPOCTPAHCTBE COOTBETCTBYET N' H300pa)karolux
TOYeK. B 3TOM CBSI3M MOKHO BBECTH MOHATHE O TUIOTHOCTH PACIIPEACIICHUS W !

' (226)

W b Qt = b
(p,q,t) T Als

rae AN’ — 4ucino n300paxkarolyux TOYEK B JIEMEHTE (a30BOro npocTpaHcTsa Al .
®yukuus w(p,q,t) HOpMAPOBaHA YCIOBUEM
[w(p,q,t)dl’ =1. (227)
Ecnu Mexy yacTuiaMu CUCTEMBI B3aUMOJICHCTBUE PAKTUUECKN OTCYTCTBYET, TO JJIs
OMMCAaHUS TAKOW CUCTEMBI OKa3bIBAETCS YAOOHBIM BBECTH O-MEPHOE L/ -IPOCTPAHCTBO
(X, ¥,2,Px>Py>Pz), B KOTOPOM cucTeMa U3 N HYaCTHIL OMUCHIBACTCS JBIKCHHEM N
M300paKAOIINUX TOYEK.
Pa3zbsicHuM BbIlLIECKa3aHHOE HA MpUMeEpe cucTeMbl W3 N 4YacTHll B -
IPOCTPAHCTBE. DJIEMEHT 00bEMa B TAKOM IIPOCTPAHCTBE dI’ UMEET CIEIYIOLINHA BU:
dI" = dxdydzdp dp ,dp , . (228)

Yucno vactuiy dN, HaXOIAIMXCS B TaKOM OOBEME, OUYEBHIHO, JOJDKHO OBITH
POTNIOPIHUOHANIBHO dI” (1711 oueHb MalbIX dI’). KpoMe Toro, B camMmom 00I1IeM cirydae
dN OyJIer Takke 3aBHCETh OT TOYKH (ha30BOTO MPOCTPaHCTBA. TaKyr 3aBHCHMOCTH
onpenenum ¢yHkuuen R(7, p,t). Torma MOXHO 3amucaTh:

dN = R(7, p,t)dIl". (229)
BepostHocTh dW ONHOW 4YacTUIlE HAXOIUTHCS B dJIeMEHTE oObema dI MOXKHO

dN
ONpPEJEIUTh KaK 5 :
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dW = Wdf . (230)

R(7, p,t Lo
O0603HaYNM BEIHYUHY % yepe3 w(r, p,t), KoTopas OyJIeT XapaKTepu3o-

BaTh BEPOSITHOCTh HAXOXK/ICHUSI OJHON YaCTHIIbI B €IMHUYHOM 00beMe (pa3zoBoro mpo-
ctpanctBa. C nmomoipto GyHKUMH W(7, p,t), KaK YK€ yKa3blBaJIOCh BBIIIE, MOYKHO

OLICHUTh Cpe/Hee 3HAaYeHHUE JH000i (U3HUECKOW BEIMYMHBI, XapaKTepU3yrollen cuc-

TeMy uactuil. JIJisi mpuMepa omnpeneauM CpelHior sHepruto dactuilbl £ . Ilycth B
aneMeHTe oobeMa dI’ Haxomautcs dN dactuil. O4eBUIHO, UTO UX CyMMapHas SHEpPrus

Oynet paBHa EdN . Ilonmnas sHeprusi £ Bceil cucrteMbl yacTul OyAeT paBHA f EdN .

Torna cpennsist a3Heprust £ oHOM yacTuilbl onpenensercs kak E/N. Takum oGpazom,

MOJKHO 3aIlucCaThb

E= E/NZJE%N: [ Ew(F, p,t)dr . (231)

r r

[ToncraBnsst B (231) BMecto E o0yt JIpyryro (GU3WYECKYH0 XapaKTEPUCTHKY A,

MO>KHO OTPEJICIUTh €€ CpeiHee 0 aHCcaMOJII0 3HaUeHue A.

Ha nporsokeHnn Bcero BpeMeHU pa3sBUTHUSL CTATUCTUYECKOM TEOPUU, HAUYMHAS C
['n60ca, ObUTH MOTYyUYEHBI KOHKPETHBIC BBIPAKEHUS 1T W, OTIMCHIBAIOIINE COCTOSTHHUE
Pa3ITUYHBIX (PU3UUYECKUX CHCTEM.

11. ®yHknum pacnpenejieHusi B CTATHCTHYECKOH (PU3HKe
11.1. MuKpoOKaHOHUYECKOE paclpe/eseHne

Jlis agnabaTuyecKkor CUCTEMbI, HAXOSIIEHCs B COCTOSIHUM TEPMOJIMHAMUYECKO-
ro paBHoOBecus, (pyHKUUA W(p,q) BBOJAUTCS IMOCTYJIATHBHO HAa OCHOBE COBHAJICHUS

BCEX PE3YJIbTATOB BHIUUCICHHUN C TAHHBIMU 3KCIIEPUMEHTA!
w(p.q) = AS|E - H(p.q)], (232)
rae E — sneprus cucremol; H(p,q) — ¢yakuusa ['amunbToHa; A — HOPMUPOBOUHBIIN

MHOXUTENb; O(x) — nenbra-pynkuus {upaka, obnanaromias clieIyOMKUMH CBOMCTBA-

MU:
0 mpu x<0 u x>0;
o(x)= (233)
o0 npu x =0.
o0
[o(x)dx =1; (234)
—00

Jiis mpou3BoabHONM QyHKUIMHK f(X) CHpaBeIJIMBBI CIETYIONINE PABEHCTBA!

[6(0)f(x)dx = £(0); (235)
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[6(x—a)f(x)dx = f(a); (236)

5(ax):i5(x), a#0; (237)

al
511 ()= mém .

®opmyina (232) nosydynsia Ha3BaHHE MUKPOKAHOHUYECKOrO paclpeleneHus, Ko-
TOpOE OMHUCHIBAET CUCTEMBI C IOCTOSHHBIM, CTPOro (PUKCHPOBAaHHBIM 3HAYCHHEM
sHeprun E. IIpakTudeckoe UCroyib30BaHUE 3TOT0 PaclpeiesIeHUsl IPUBOJUT K 3HAYU-
TEIbHBIM TPYAHOCTSIM, CBSI3AHHBIM MPU ONPEACICHUN CPEIHUX 3HAYEHUN (PU3NUECKUX
BEJIMYMH C HEOOXOAMMOCTbIO HMHTETPUPOBAHMS IO MHOTOMEPHOM IOBEPXHOCTH

H(p,q)=E.

11.2. KaHoHMYecKoOe pacnpeaejieHue

[IpobGnema ¢ ucmonab3oBaHueM pactpesnencHus (232) cHuMaeTcs BBEICHHUEM Ka-
HOHUYECKOTO pacIpeieieHusi, KOrja Heprusi £ He UMeeT CTPOro OnpeacieHHOTO
3HAUYCHMS KaK B MPEABIIYIIEM Cllydae, a OCTOSIHHOM SIBJIsIeTCs TemIiieparypa (M3otep-
MHUYECKHE CUCTEMBI).

F-H(p,q)
wp.g)=Be ‘BT, (238)
rae ' — cBoOoHAs YHEPTHS CUCTEMBI:
F=-kgTInZ, (239)

31ech Z — CTaTUCTUYECKUU MHTErpall, WIM UHTETpall COCTOSHUM, MOTyYaroIUics U3
YCJIOBUSI HOPMUPOBKH 115 (238):
_H(p.q)
7-B kgT
=BJe dr. (240)

B — HOpMHUPOBOYHBI MHOKHUTEb.

Omnpenenus ¢ momorbio (240) ceodoanyo 3Hepruto (239) nmo dpopmynam (219) —
(225), MOKHO OIICHUTH (PU3UUECKHUE XaPAKTEPUCTUKUA CUCTEMBI.

11.3. boJblI0e KAHOHMYECKOE pacnpeeaeHue

I[.Hﬂ CHUCTCEM C ICPCMCHHBIM YMUCJIOM HaCTUIl BBOJUTCS TAK HA3bIBACMOC 00JIBIIIOE
KaHOHWYECKOE pacipeaeiieHre. [lycth N 4acTHIl CHCTEMbI PACIIpeIeNieHbl 0 k 3HEp-
TeTHYECKAM YpOBHsIM. IIpu 3TOM MpesmoaraeTcsi, 4To YHUCIIO YaCTHIl Ha KaXKIOM
YPOBHC MOXCT U3MCHATHCS. TOFI[a CTAaTUCTHYCCKOC paCHpCACIICHUC IJIA 3TOM CUCTE-
MBI 6YJIeT HUMETH BU/

Q+ugN-Epy

wiy =Ce  *BT (241)
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rae Q — TepMOAMHAMMUYECKUN NOoTeHuuan, 3apucamui ot 1,V u u,, C — HOpMuUpO-

BOYHBIM MHOXHUTEITb.
N3 ycnoBust HopmupoBku (227) aiist (241) nomydum:

HsgN _EkN
Q=—kgTlny|Ce*sT o k5T |, (242)
N k
N=o X2 (243)
Opg TV

Bripaxkenue (241) onucbiBaeT KBAaHTOBYIO CTATUCTUKY. B Kiaccuueckom ciiyyae:
Q+pgN-En(p,q)

Wy I kpT , (244)
N'Qzh)"
Trac
usN  EN(p,g)
Q=—kgTh|y— k5T [ k5T gr | (245)
N N'Qrzh)"

311ech YYTeHO, 4TO KaKI0My N COIOCTaBIIAETCS CBOE (pa30BOE MPOCTPAHCTRO.

Jlyis onipeeneHus CpeHUX 3HAUYCHUH (PU3NYECKUX BEIIMYUH, XapaKTePU3YIOIIIX
CUCTEMY, NMPHHIUINUAIHHO MPUMEHUMBI BCE TPU paclpeiesicHHus, OJHAKO Hauboee
yIOOHBIM C MaTeMaTHYEeCKOW TOUKH 3PEHUS SBISIETCS OOJBIIOE KaHOHHMYECKOE pac-
npeaenenue ['m66ca (241), (244). HopmupoBounble MHOXKUTEU A, B u C y4uThIBa-

IOT TAKX€E TOXIECTBEHHOCTb YaCTHUII, TO €CTh OHU 00OPATHO MPOMOPIIUOHATBHBI N!
11.4. Cratuctuyeckue pacnpeneaennss @epmu u bose

[Ipu onrcaHUM KBAHTOBBIX CUCTEM MCIIOJIb3YETCA CTAaTUCTUKA, OCHOBAHHAS
Ha KBaHTOBOW MOJIEIM BEUIECTBA. Tak Kak B 3aMKHYTBIX KBAHTOBBIX CHCTEMAX DHEpPTre-
TUYECKUN CIEKTP AUCKPETEH, TO CTaTUCTHYeCKuil uHTerpan (240) 3ameHsieTcs cTaTu-
CTUYECKON CYMMOM.

KBaHTOBOE KaHOHMYECKOE pacHpeieICHUE B ITOM ClIy4ae MOKET ObITh 3aITMCAHO
B CIIEYIOLIEM BUJE:

F-Ej
Wi =e 57 g, (246)
rle gj— KpaTHOCTb BBIpOXKAEHUs, F' = —kpTInZ ,30ech Z — CTaTUCTUYECKAs CyMMa
_ Bk
Z=Ye k5T (247)
k=0

OpHako y4eT OJHOM JMIIb JUCKPETHOCTH dHEPIeTHUECKOro CIEKTpa HEJ0CTaTo-
YeH Juisi 00bSICHEHMs ClieUU(PUKU MOBEICHUsI KBAaHTOBBIX cUCTeM. J{Jisl cucTeM Toxie-
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CTBEHHBIX YaCTHUL[ HEOOXOJMMO YUUTHIBATh TAK)KE MX MPUHIHUIHAIBHYIO HEPa3Inyu-
MOCTb. B 3TOM ciyuae craTtucTuka OyJeT pa3IudyHON B 3aBUCUMOCTH OT TOT0, KaKOro
pOJia BOJTHOBBIMU (DYHKITUSIMU OIMCHIBAIOTCS YaCTHUIBI PACCMATPUBAEMON CUCTEMBI.
Kak u3BecTHO (cM. pa3a. 8), BOJHOBbIE (DYHKLIMH JOJKHBI OBITH JTUOO CUMMET-
PUYHBIMH, JTUOO aHTUCUMMETPUYHBIMU 110 OTHOIIEHUIO K TMEPECTAHOBKE JIOO0N Maphl
yacTull. CUMMETpHUYHbIE BOJIHOBBIE (PYHKIMU MMEIOT MECTO ISl YaCTHI] C LIEJIbIM, a
AHTHUCUMMETPHUYHBIEC — JUISl YACTHULL C MOJIyLeNbIM cnuHOM. IlycTh 7, — 4mcno yacTuu,

HAaXOJSAIMXCS B Kk -M KBAHTOBOM COCTOSIHUM (9HEprus k -ro ypoBHs Ej paBHa n, & ).
BenuuuHbI 7, Ha3bIBAIOTCS YMCIAMU 3aII0JIHEHUS Kk —X KBAHTOBBIX COCTOSHUM.

N3 agnutuBHOCTH oTeHMana Q (242) (Q = ZQ k) A Q) MOXHO 3alucarh
k

(Us—€k) "k

Qp =—kgTlhy|e *bT . (248)
ng

1,3
Hns @epmu-yactuil (COUH S =5h,5h,...), cornacHo npuHuumy llaymu, yucino

3aI1I0OJIHCHUA I’lk MOXKET HpI/IHI/IMaTB 3HAUYCHUA JII/I6O O, HI/I60 1 C y‘leTOM I9TOTO
(s —¢x)
Q, =—kpT1 kpT
¢ =—kgTIn(l+e ). (249)

CpenHee 4uCIIO YacTHIl Ha Kk -M KBaHTOBOM YPOBHE MOXXHO ONPEICIHUTh M3 COOTHO-
meHus (243):

- 0Q
n, =——-*. (250)
Ol
[Toacrasnss (249) B (250), nonyuum
- 1
n, =——. 251
k Ek —Hs (231)
e k5T 41
DTO Tak Ha3bIBaeMoe pacnpenesienne epmu, KOTOpoe HOPMUPOBAHO YCIOBUEM:
1
—F =N. 252
% €k —Hs (252)
e *5T 14

Jlnst Boze-vactun (ciiwH s = 0,7,...) 4rcia 3aoTHEHUS KBAHTOBBIX COCTOSTHHM HAYEM
He orpaHuyeHsl (0 <nj < oo). Toraa usz Beipaxkenuit (248) u (250) noayuum

— 1

n, =——, 253
k Ek —Hg ( )
e kBT _3

dopmyna (253) npeacraBiser cTaTHCTHKY Bo3e n HaseIBaeTcs pacnpenencaueM bose.
OHO NOJUUHSAETCS TAKOMY K€ YCIOBUIO HOPMHPOBKH (252).
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Benmnuuna 7, B Gopmyine (251) ecTh HE YTO MHOE, KaK BEPOATHOCTL W) 3amoi-

Henus GepMu-vacTuiei k -ro snepreTuyeckoro yposus. Jlns bose-gactun n ;. (dop-

Myia (253)) He coBmaaeT C BEPOSITHOCTHIO TOTO, UTO KAKOH-TO YPOBEHb 3aCEJIEH.
11.5. Pacnpenenenne MakcBesiia — bojbumana

DTO pacrpeneneHue OonpeesieT BepOATHOCTh wd/  TOro, 4YTO UMIYJIbChl U KO-
OpIUHATHI BceXx N He B3aUMOJCHCTBYIOIIMX MEXIY COOOM 4acTHUIl CUCTEMBI (U]1ealb-
HBIM ra3) JiexkaT BHYTPH 3aJaHHOTrO 31emMeHTa 6 N —MepHOro (pa3zoBOro npocTpaHcTBa
dl" = dq . dp (1")16 dq = dxldyldzldX2dy2d22...dedyNdZN; dp =
= dpxldpyldpzldpxzdpyzdpzz...dprdpyNdeN). ®yukmusa amunsTona H(p,q)
JUI TAKOTO MICAIBHOIO ra3a, COCTOALIETO M3 MOJIEKYJ OJHOIO COpTa MAacChl 7, MO-
KET OBITh 3aMHCaHa CIEAYIOIINM 00pa3oMm:

A I 2 2
H(p,qr)—g1 %(pxi +p,. +p2)+U(g) | (254)

[ToacTaBiisist 3TO BhIpaXKCHUE B KAHOHMYECKOE pacmpeneiacHue ['nooca, monydum
cleAyroNy GopMymy:

fhR) =~ |Pe 2T cge KT (2s3)
2727’1’1](ET

dopmyina (255) mpencrasiser codol U3BECTHOE pacmpeneneHrne MakcBemia— boibil-
MaHa, KOTOPOe MOXXHO NPEACTaBUTH Kak MPOM3BEACHUE JBYX pacmpeieieHuil f; u

I

2 2 2
3 _px TPy tp: _U(x,y,z)

3 p?
1 2 omkgT
=l —— | e ; 256
T5 (27[ mkETj (256)
Ux,p,2)
fi=Cg-e FKoT | (257)
rae f; — pacmpenenenne Makcesemna (1860 r.); f; — pacnpenenenue Bosbimana

(1868 r.).

®opmyna (256) MO3BOJISAET OLICHUTH BEPOATHOCTDH OINPECICHHBIX 3HAYCHUN HM-
nyJibca, a (257) — BEpOATHOCTb ONPEAEICHHBIX 3HAYEHU KOOPAUHAT.

JIns mpoeKnnii CKOPOCTEN MOKHO 3aIIACATh:

k] m(u§+z)§ +1)22)
_[_m )2 2kgT
fo aUy Uz (27[ kETj ¢ : (258)

Yucno monekyn dN B cucTeMe, CKOPOCTH KOTOPBIX JIekKaT B MHTEpBAJIE 3HauUe-
HUM OT U 10 U+ dv, MOXKHO ONIPENETUTH MO PopMyIie
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3 mu2

AN = 4z N|—" |2 e kBT 24, (259)
27 kET

Ot10 pacnpexaenenne MakcBemia st MOoayJsi cKopocTu. CoOTBETCTBYIOIIAsi BEPOSIT-
HOCTb dW paBHa

daw =2 (260)

12. Ucnoab3oBanue (PyHKUMI pacnpeneeHust 1Js OHeHKH pu3niecKux
XapPaKTePUCTHK CHCTEM

12.1. Cpennne 3HaYeHHUS HEKOTOPBHIX XaPAKTEPUCTHK JIBUKECHUS
MOJIEKYJI B H1eaJIbHOM rase

w(v)|
Ha puc. 13 npuBeneHo pacnpenesieHue

dw
byukiuu w(v) :d—. Hecmotpst Ha TO, 4UTO
v

HanOoJjiee BEPOSATHOE 3HAYECHHUE JEKapTOBOMU
KOMITIOHEHThl CKOPOCTHM PaBHO HYJIO, HanOo-

i) Jiee BEpOsSITHOE 3HA4YeHUE aOCOIOTHOM BeEJH-
Uy YUHBI CKOPOCTH U, PAaBHO BIIOJHE OIpEie-
JIEHHOM BEJINYUHE;
Puc.13 1
2kgT \2

Taxoii mapagoKc SIBISETCS CIEACTBUEM PA3IUYHOTO BhIOOpa dJeMeHTa oObema:
o o 2
KyOHK dU,dv,dv, B IE€KapTOBOM IPOCTPAHCTBE MM Chepudeckuii cioit 47v"dv B

chepuueckux koopauHatax. [IMOTHOCTH Yrcia MOJNEKYJ B J€KapTOBOM MPOCTPAHCTBE
cKopocTeil OyneT HanOOoJbIIeH B HyJle U YMEHBIIATHCS MPU yNAJICHUHA OT Hadala Ko-
opanHat. O0BEM e MIApPOBOTO CJIO0S YBETUYHMBACTCA MPOMOPIHMOHATIBLHO POCTY ILIO-
1131 €ro MOBEPXHOCTH, U YUCIO MOJIEKYJ B dJIEMEHTE 00bEMA, KOTOPOE PaBHO IUIOT-
HOCTHM YHCJIa MOJIEKYJI, YMHOKEHHOE Ha 3JIEMEHT o0beMa, OyJeT MMETh MaKCUMyM
IIPY HEKOTOPOM 3HAYCHUU U = U, .

®opmyna (261) nosyyeHa u3 ycloBus w = 0. CpennHee 3Ha4YCHHE CKOPOCTH
v
U MOKHO OIpPEJICIUTh U3 COOTHOIICHUS
1
© kT \2
U = [ow(v)dv = (ijz : (262)
0 wm

CpenHeKkBaIpaTUYHOE 3HAUEHUE CKOPOCTH ONPEIENAETCS aHAJOTUYHO:
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1 1

! L 1
@2)2 :{ju w(u)du}z :(3]‘5sz. (263)

0 m

12.2. BoruucjieHre CBOOOAHOM SHEPTrUU HACAIBHOI0 ra3a

PaccMmoTpum uaeanbHbIN ra3, HaXOAIINICS B cocyae oobemoM V. dynkius [a-
MUJIbTOHA TaKOW cucTeMbl umeeT Buj (254). Ecau Ha ra3 neicTBYIOT TOJIBKO YIPYTHe
CUJIbl CTEHOK, TO €ro MOTEHIHUAJIbHYIO SHEPrUi0 MOXHO IOJIOKUTH PAaBHON HYIIIO
BHYTPH 00beMa U OECKOHEYHOCTH — Ha €r0 CTeHKaX. 10r/aa CTaTUCTUYECKU MHTETPpal
Z (240) nnsa I[aHHOFO cnyqaﬂ 3aMuIIeM CIeAYIOIIM 00pa3oMm:

le+p+p

Vi
- U
kETEI om UG
Z=le deldyldz dp dp dp
YA N (264)
2 2 2
W i il o YY)
2mkgT kT
=iHII fle  TWE dp dp,dp [ [le " dvidy;dz;.
=l —o0 —o0

HopMmupoBouHsIii MHOXKHUTENE B B LENsAX MPOCTOTHI MOKa omyckaeM. Tak kak U =0
BHYTpPHU COCyZAa U paBHO OECKOHEYHOCTH Ha €r0 CTEHKAaxX, TO KaXKIBIA U3 MHTErPajioB
110 KOOpJUHATaM X;,);,z; OyIeT paBeH o0beMy cocyna V', a npou3BeAeHUE BCeX Ta-

KUX MHTErpajioB Oyner 28 WHTerpansl o0 UMITyJIbcaM CBOIATCS K uHTerpayiam Ily-

aCCoHa:
© 2
J 7o de = \/E (265)

U B CBS3M C OTUM TMPOU3BEICHHE HWHTErPAIOB IO HMITyJbcaM OyAEeT paBHO
3

(2mmkgT)2 . B urore BeIMYMHA CTATHCTUYECKOTO MHTErpaia I MACAILHOTO rasa

OyzneT BeIpaxkaTbes hopmyoi

3
N —N
Z=V" QmmkgT)2 . (266)
CBoOoanas sHeprus (239) B 5TOM ciiydae 3aluileTcs B CIASAYIOIIEM BUIE:
F=—NkETler—%NkBTlnkBT—%NkBTln(2ﬂm). (267)
N3 Beipaxkenus (267) onpez[enHM HEKOTOPBIE XapaKTEPUCTUKHU UACATIBHOTO ras3a:
oF oF 3
P=—=k N— S=——=kgN/ InV+=InkgT +=InQ2zm)+=|, (268
oy kBN aTB[zz;()}()

_ oF 3 0E 3
E=F-TS 2k NT: Cp =L —2keN
or 2°F V=or 2k
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N3 TepMOaMHAMHUKN U3BECTHO, YTO JIJISl OJTHOTO MOJISI MICAJIBHOTO ra3a TeIIoeM-
3
KocTb paBHa Cy =§R (rme R — yHuBepcalibHasi razoBasi nocrosinHas). C ydeTtom

3TOT0 MOKHO 3aIHCaTh
R=kgN 4, (269)
rae N 4 —uuncno Asorazapo.

12.3. Cpennsisi JHeprusi KBAHTOBOI0 OCHMJLIISITOPA

Kak u3BecTHO M3 KBAaHTOBOH MEXaHWKH, SHEPrys KBAaHTOBOI'O OCIHJLISATOPA BBI-
paxkaercst popmyoit (157):
1
E; = (k + Ejha) (270)

Jist onipenieniennsi CBOOOHOM PHEPTUU F BBIYMCIUM CTAaTUCTUYECKYIO CyMMY Z
(247) c suepruetii (270):

_ ho
o —— 2kpT
) kgT _ €
Z=Ye = (271)
k=0 e
CBoOojHas sHeprus £ B 3TOM ciydae OyJeT ONpeaesaThCsl BIpaKEeHUEM
_ho
Fe—ipT|| -2 _in—c %57y || (272)
2kgT

Jns BbrumcieHus cpeaHen sHepruum E  Bocmosibdyemcs (opmysioit ['mbOca—

I'eneMronbna:
= oF
E=F-T—. (273)
oT
[Toncrasnss B 3Ty popMyiy BelpaskeHue s [, moayyum
ho 3 hao
2 hao
kgT
e -1
IIpu BeICOKMX TemIieparypax, koraa k5T >> ho,

E =

(274)

ho

BT op4 @ 275)

[ToacraBnsas(275) B (274), nonyuum
E ~kgT, (276)
T.€. U3BECTHOE BBIPAKEHUE JUIsl CPETHEN IHEPTUHU KIIACCUYECKOTO OCHUIIATOPA.
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ho

IIpu oueHp HU3KHUX Temreparypax kgl << hw; " BT 551w €QUHULIEH B 3HA-

MeHaTese BTOPOTO ciaraeMoro B (274) MmoxHo npenedpeus. Torma
ho

E:%“’mwe kT Q277)

— jhw =
B stom ciiywae npu 7 -0 E —)7, T.€. B 3TOU 00JaCTH TeMIepaTryp «paboTaroT»
3aKOHBI KBAHTOBOU MEXAHUKHU.

12.4. YpaBHenue cocrosinus 1 ®epmu- u bo3ze-razos

Yucno vactuil dN B aseMente (a3oBoro npoctpanctsa dl” = dpdp ydp zdx X

x dydz paBHO

dN =ngdl’, (278)
rae n — @yukuus pacnpenenenus ®epmu- n boze-yactun,
_ 1
n = T ) (279)
kpT
e +1

g — KpaTHOCTh BbIpokaeHus (g =25 +1, § — cnuHOBOE KBAHTOBOE YKCIIO), 3HAK (+)
otHocuTcsi kK depmu-vactuiiam, a (—) — K bo3e-uactuniam. 311ech yUYUTHIBAE€TCS, YTO
IpU JJAHHOM 3HAYEHUM HUMIYJIbCA COCTOSTHUE YACTHIIbI OMPEIENACTCS TAKKE €€ CIHU-
HOM. DHEpPrus & 4YacTHUIIbl 3/IeCh KBa3UKJIACCUYHA U PABHA
1 2 2. 2
5:2m(px+py+pz)- (280)

Wnrerpupys (278) no x,y,z u nepexojast B chepruuecKyro CUCTEMY KOOPAUHAT B MPO-
CTPaHCTBE UMITYJILCOB MOCJIE HHTEIPUPOBAHUS IO YyriaaM ©® U ¢, B UTOre MOIYYUM

2
dN , = gVp~dp . (281)
€ Hs

27213 e kBT 11

2
Tak kak ¢ = 5—, TO popMyity (281) MOKHO mepenucath CISAYIOIMUM 00pa3oM:
m
3
B gVm?2 Jede
dN, = 7 ~ (282)

7 2.3
247°hT , kpT +1
HOHHOG YHUCJIO0 4aCTHUIL N OHpeL[eJII/ITC}I I/IHTerI/IpOBaHI/IeM 3TOT'O BLIpa>KeHI/I$I:
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3
gVm?2 OJ? Jede
1 0 E— g
9 2.3
22 7%h e kpT +1
B ¢opmyne nns norenumana €2 (242) oT CyMMHUpPOBaHUS MEPEIeM K MHTErpUpPOBa-
HUIO:

N= (283)

; » Hs—&
v
Q=52 el 1+ F5T e (284)
— 0
22 7273
[Tocne unTEerprpOBaHUS MOTYUUM
3 3
2 @ 2
Q- 2 %Vm ,[ 5_ de (285)
3 1 0 € Hg
22 7T2h3 e kpT +1
Haiinem nosiHyto sHepruto raza E':
3 3
2 X 2
E=[an =8 f ende (286)
0 0 Mg

257Z2h3 e_ kpT +1
CpaBuuBas ¢opmyisl (285) u (286) u umest B Buy, uyto Q = —PJV | momydanm

PV = %E (287)

DTO, KaKk U3BECTHO, €CTh OCHOBHOE YpPaBHEHHUE MOJICKYJISIPHO-KUHETUUYECKON TEOpuu
ra3os.

Craructuyeckasi pusnka, Kak ClIeTyeT U3 BBIIIECU3I0OKEHHOT0, U3YYaeT CKPBIThIC
OT «HEBOOPYKEHHOT0» IJIa3a MUKPOCKOTTMYECKHE MEXaHU3MbI TEIJIOBOM (POPMBI ABH-
YKEHUSI MAaTEPHH, MEPEXOAs OT HUX K MAKPOCKOMUYECKUM TEPMOJIUHAMUYECKUM 3aKO-
HaM, XapaKTEPHU3YIOIIUM BCIO CUCTEMY B IIEJIOM (CM. 3aBUCUMOCTH TE€PMOJAMHAMUYE-
ckux norenumanos £, F, G, H ot mapamerpos P, V, T, §).

N3BeCTHO, 4TO TEPMOJMHAMUYECKYIO TeMneparypy I «BHEHIHE» MOYKHO OIpe-

OFE oH
JETIUTh Y€PE3 BHYTPEHHIOK SHEPrur0 £ WiM 3HTanbpnuio H Kak | — | wim | — | .
V P

oS

TemnepaTypa B y3KOM CMBICJIE OIpPENEISET 3€Ch MHTEHCUBHOCTh XA0THYECKOI'O JIBU-
KEHHSI MOJIEKYJ1. MOKHO, OJTHAKO, ITOMBITATHCS 3TO CAENIATh «U3HYTPH.

[IycTh, HapuMep, UMEETCs] OJHOATOMHBIA ra3, aTOMbl KOTOPOI'O MOTYT Haxo-
JUTHCS B IBYX COCTOSIHUAX: OCHOBHOM (0) 1 Bo30y»kieHHOM (1) (IByXypOBHEBasI CHC-
TeMa). Pa3HOCTh 3HEpruil Mexly YpoBHSIMU 0003HaYUM Kak & . TemmnepaTypy B 3TOM
CJIy4ae MOKHO BBECTH CIEAYIOIIUM 00pa3oMm:
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g
e, <l ln& ,
kg\ N

rae Ny, N; — 4ucaa aTOMOB B HEBO30YXKIEHHOM M BO30Y:KICHHOM COCTOSTHMSAX.
Pacnpenenenusa Ny u N| HOCAT, O4EBUIHO, OOIBIIMAHOBCKUM XapakTep.

13. TenjioeMKOCTb TBEPAOIO TeJa

CymiecTBEHHOM OCOOEHHOCTBIO TBEPAOIO TeJla, B MPOTHBOIOJIOKHOCTh razy H
KHUJKOCTH, SBIISIETCS TO, YTO €r0 aTOMBI KOJIEOIIOTCS OKOJIO HEKOTOPHIX (PUKCHUPOBAH-
HBIX B MPOCTPAHCTBE IMOJIOKECHUI paBHOBecHsA. TakuMm 00Opa3oM, Mpu JOCTATOYHO Ma-
JBIX aMIUTMTYAaX KOJeOaHWH aTOMOB TBEPJIOE TEJIO MOKHO pacCMaTpuBaTh Kak Mexa-
HUYECKYIO CUCTEMY C OOJIBLIMM YHCJIOM cTeneHer cBoOobl. M3 kiaccuyeckon mexa-
HUKHU M3BECTHO, YTO JUIA TAKOM cUCTEeMBbl U3 N aTOMOB MOXXKHO BBECTH HOpPMAaJIbHBIC
KOOpJMHATBI ¢;, YUCIO KOTOPBIX PABHO YHUCIy CTemneHell cBoOoabl cuctembl 3 N .

@®yHkus ['aMUIbTOHA TAKON CUCTEMBI B TAPMOHHYECKOM MPUOIMKEHUH UMEET BH/]T

3N
|| 22
H(g,p)="Y, Ey— Dj +5mi0)i q; | (288)
i=1\ <M

rne p; — 0000IIECHHbIE UMITYJILChI, CONPSKEHHBIE C HOPMaIbHBIMU KOOPJMHATAMU ¢ ;
m; — IOCTOSTHHbIE KOA((QHUIMEHTHI, B YaCTHOCTH, MacChl aTOMOB; @; — YacTOThl HOP-

MaJIbHBIX KoJieOaHui. MOKHO cka3aTh, YTO B TAPMOHHYECKOM HPUOIMKEHUU TEIUIO-
BOE JBM)XEHHE N aTOMOB TBEPJIOTO Tela MOXKET OBbITh IPEJICTABICHO KaK COBOKYII-
HOCTHh 3 N HEB3aUMOJICUCTBYIOIINX HOPMAJIbHBIX KOJIEOAHUHN WM MO/,

N3 Tteopembl 0O paBHOPACIPEECICHUHN SHEPIHU 10 CTENEHSIM CBOOOJIBI CIENYyET,
yTo ecau QyHKuMs ['amuiabToHa MMeet BUA (288), TO SHEPrus TBEPAOrO TEJIa MOXKET
OBITh 3aMKCcaHa Kak

3N 3N
E=Y (-1 p? +<lm,-a)l.2ql.2> . Z(/@—TJ@—T] S3NKET.  (289)
I\ \2m; 2 o\ 2 2
Temnoemkocts Cjr 0OJHOTO MOJISI TBEPAOIO TEJIA IPU IOCTOSHHOM 00bEME paBHa
O
Cy =—=3N 4k =3R =5,94 xxan/rpajg-Moib. (290)
oT
DTO Tak Ha3biBaeMbIi 3akoH Jltosionra — [1Tu.

OpHako 3KCHEpUMEHTAIBHBIE MCCIIEIOBAHUS MOKA3aJId, YTO TEIIOEMKOCTh IPU
NOHM>KEHUH TeMIlepaTypbl (B 00JaCTH KPUOTEHHBIX TEMIIEpaTyp) YMEHbILIAETCS B pe-
HIMTEJIBHOM IPOTUBOPEYHH C BBIBOJAMHU KJIACCUYECKON CTaTUCTUKHU (290).

CpenHIo0 YHEPTUI0 TPaMM-MOJIEKYJIbI TBEPIOTO Teja ¢ yueToM (274) MOXKHO 3a-
M1CcaTh:
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| |
~ — ho ho
E=3N/4E=3Ny 5 + - , (291)
Torza gopmyia s TemoeMkocTd Cp OyleT UMETh CIIEAYIOLIEE BhIpaKEeHHE:
Tg
~ 2 exp| —-
oF Tg ( T J
Cy =— =3R , 292
V=77 ( T j (292)

ho o o
roe Tg = k_ — XapakTepucTHYEeCcKas TemMieparypa DUHIITEHA.
b

IIpn BBICOKHX Temmeparypax, korga I' > T, nomydaeM, yto Cp =3R, a npu
HU3KHUX TeMIleparypax, korga 1 << 71,

72 IE
Cy =3R(?Ej e T . (293)

W3 (293) cnenyer, uro npu T — 0 TemnoeMkocts Cjr CTPEMUTCS K HYJIO IIO JKCIO-
HEHLIMAIBHOMY 3aKOHY, XOTs Ha omnblTe yObiBaHue Cjy TBEpIBIX TENl IMPOUCXOIUT HE

TaK OBICTPO.

Bonee crporas kBaHTOBasi TEOpUs TEIJIOEMKOCTH TBEPJOTO Tena TpedyeT ydera
BCEX BO3MOXKHBIX KOJIEOAHUHN €r0 aTOMOB, TO €CTh Y4YE€Ta BCETO CIEKTPa HOPMAIbHBIX
Konebanuii. Tak Kak TBEpAOE TEJIO — CUCTEMa C OTPOMHBIM YHCIIOM CTETeHe cB00O-
JIbI, TO PACTPENEICHUE YacTOT HOPMAJbHBIX KOJIEOAHWN HOCUT KBAa3WHEIPEPHIBHBIN
XapakTep. DHEPTUIO0 TBEPIOTO Telia B ATOM CIydae MOXKHO MPEACTABUTH CIICTYIOITIM
o0Opazom:

. Omax Omax Omax
E= [Eqydo= 1 ™ g@ydo+ | ha’gfo—“’)d‘", (294)
0] (0] 2 (0] —_—
kBT _4

I7I€ Wpyax — MAKCHMAalIbHAs 4acTOTa KOJIEOAHUN aTOMOB TBEPAOTO Tena; g(w) — YuciIo
KoJeOaHuil Ha €IMHUYHOM HUHTepBajie yacToT. Omnpenenenue ¢(@) s KpucTaia
CBSI3aHO C OOJBITUMHU TPYIHOCTSIMH. DKCIEPUMEHTAIBHO ¢(@) MOXKET OBITh MOTyYe-
Ha MeTojaMu HeWltpoHorpaduu. Jljis TeopeTuyeckoro ompeneneHus ¢(w) B cilydae

omnoatomHoro tena I1. Jle6ait B 1912 r. Bocmonp30Baics MOJEIBbIO OTHOPOIHOM U30-
TPOITHOM HENPEPBIBHOM yNpyrou cpeapl. OH HalIEN, 4TO B 3TOM ClIydae

W(@)=—2 o2, (295)

27[203
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1 1 1 2

rae ~ 3 5 —3+—3 » Ue, Uy — CKOPOCTb HNPOAOJIbHBIX M MOIICPECUYHBIX YIIPYTHUX
o Ve o

BOJIH B TBEPJAOM TCIJIC. MaKCI/IMaJIBHyIO 4aCTOTyY @Wmax I[e6al71 OIIPCACINII U3 TOI'O yC-

JIOBUSI, UTO MOJIHOE YMCIIO HOPMAJIbHBIX KOJEOAHUI paBHO YUCITY CTENEHEel CBOOOJIbI
TBEP/OI0 Tea:

®max
[g(w)dw =3N . (296)
o
[Toacrasnss (295) B (296), nonydum, 4To
1
5 \s
6~ |3
0] =0, — | , 297
max o QO ( )

4 .
rae Q, = N — 00beM, IPUXOJISALIUNACS HA OJTUH aTOM.

C yuetom (295) olieHUM dHEPTUIO TBEpIOTO Tena (294):

~ o~ T
E=E, +3RTD 7D , (298)
~ 3Vh 4 Loxddx hop
rae E, =53 0p; D(t) = I . — ¢ynkuus [Hebas; Tp = o TeMIreparypa
167 Vo oe” —1 b

Hebas, 31ech @p = Wy, — HacTora Jlebdas.

Ecny npou3BeCTH OLICHKY TEIIIOEMKOCTH, TO JUIsl BBICOKUX TEMIIEPATYp MOJIyYUM
Kiaccudyeckoe Beipaxkenue Cp = 3R . [l HU3KUX TeMIepaTyp

12NkgrT?
B 3

5T
YTO BEChMa YJIOBJICTBOPUTEIHLHO COOTBETCTBYET pe3yJibTaTaM dKcrepuMeHTa. dopmy-
na (299) Hocut Ha3BaHUE 3akoHa Jlebasl.

Cy , (299)

14. ®a3oBbIe nepexoabl

Oncanne (Ga3oBBIX MEPEXO0B MPEACTABIAET CoOO0N OJHY W3 Hauboiee CIIOXK-
HBIX Mpo0JieM TeopeTndeckoi pusuku. Kak ykaspiBasioch B pasa. 10, cocTosHue paB-
HOBECHOM CHUCTEMBI B TEPMOJIMHAMHUKE IOJHOCTHIO OIUCHIBACTCS COOTBETCTBYIOIIUM
TEPMOAMHAMUYECKAM  MOTECHIHAIIOM, ONpENECIsEMbIM  Mapoll  IMEPEMEHHBIX
S, vV, S, P, V, T, P, T,rne S —surponus, V' — o0bem, P — naBienue, T —
TeMmmeparypa). OTU MEPEMEHHbIE MOXHO pa3leiuTh Ha JiBa KJlIacca: dKCTCHCHUBHBIE,
WM TPOIOPIIMOHAIBHBIC TTOJIHOW MAacce CHCTEMBbI, TaKHE KaK DHTPOIMHS M 00BbeM, U
WHTECHCUBHBIC, UM HE 3aBUCAIIME OT MOJIHOW MAacChl CHCTEMbI, TAKHE KAK TEMIIEpaTy-
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pa U JaBjieHHEe. DKCTEHCUBHbIC U UHTEHCUBHbBIC TEPMOJAMHAMUYCCKUE BEJIMYMHBI OII-
penesaoT TePMOAMHAMHUYCCKHE TOTCHITUAIBI KaK (PYHKIIMHM COIPSKEHHBIX IEPEMEH-
HbIX. J{71s1 onucanust pa3oBbIX MEPEXO0JIOB B TBEP/IbIX TEJIaX, HAPUMED, BEIOMPAIOT Ma-
py nepemennbix 7 u V. Eciau TBeplioe Teno HaXOAUTCS BO BHEIIHEM MoJie (Harnpumep
MAarHMTHOM) HalpsiXKEHHOCTbIO H , TO €ro COCTOsITHUuE OyJIeT ONpeensiTbCsl TEPMOIU-
HAMUYECKUM MOTEHIINAJIOM — CBOOOIHOM sHeprueit F = F(T,V,H). B Touke (a3oBoro

nepexoja BTOPOTo pojia, (Hampumep B peppoOMarHeTHKe) HENPEPbIBHBIMU SIBIISIOTCS

oF oF
F U ee mepBbie MPOU3BOJIHBIC: IHTPONUS S Y Or JaBJICHUE P:_ﬁ 1 HaMarHu-

2
. OF o%F
YEHHOCTb 3 =———. Bropele xe mnpousBoguble: TemnoeMkocTs Cp =T — |,
OH o7
_O%F 1 02F
BOCHpI/II/IM‘II/IBOCTB Z = ———— U CKUMACMOCTb &£&=——— UMCHOT OCO6CHHOCTI/I, T.C.
OH 2 Vor?

aHOMaJIBHO OBICTPO BO3PACTAIOT MPU NPUOTIKEHUHU K KpUTHYecKoi Touke. s dep-
POMAarHeTuKa, MOMENIEHHOIO BO BHEIIHEE MArHATHOE IIOJIE HANPSKEHHOCTBIO H ,

MOJKHO 3alHCaThb:
1

S~(T, -1, n~HI, K(k)~k~2*;

T-T.)7 T>T.; T-T.)YY% T>T.:
ATt “ g Ul ‘ (300)

(T.-T)" T<T,; (T,-T)% T<T,

rae «, f, y, O, S§ — KpPUTHYECKUE MOKA3ATEIH, ONPECICHUE KOTOPHIX SIBIISETCS

X

3aauell TeOpUr KPUTHUECKUX siBiieHui. K (k) — xoppensiuoHHas (QYHKIUS B MPO-

CTPAHCTBE BOJIHOBOI'O BEKTOpA K .
[lepBoii MOMBITKON TEOPETUYECKH OMKCATh MEPEX0]] BTOPOTO pojia OBLIO co3/a-
HHUE TEOPUH CPETHETO IOJIsA, KOTOPYIO M3JI0KUM Ha IpuMepe (heppoMarHeTuka.

14.1. Teopus cpeaHero moJis

[lepBble SKCIEpUMEHTANIbHBIE HCClIeJOBaHusl (heppoMarHeTu3Ma ObLIN BBIMOJIHE-

~

Hel [1. Kiopu B 1895 r. YueHnsIM ObIIO MOKa3aHO, YTO BOCIPUUMYHMBOCTh } = H u3-

MEHSIETCSl 0OpaTHO MPOIOPIIMOHAIBHO MepBoM crerenn temneparypsl (77 —T, c)_1 , T1Ie
T, — Temneparypa ynopsagodenus. Takas 3aBUCUMOCTb BBIIIOJIIHAETCA IIPU TEMIIEPATY-
pax Bbiue 7,.. Jlna o0bsicHeHus Takoro noseaenus y II. Beiic B 1907 r. BBogut no-

HSTHE «MOJICKYISIPHOTO HOJIS», IPEIOJIAras, 4To JIOKAIBHOE T0JIe /1, AeHCTBYIOLIee
Ha CpPeIHHI MarHUTHBIA MOMEHT aroMa (IIOTOM, B paMKaX KBaHTOBOM T€OpHH, OyIeT
YCTaHOBJICHO, YTO 3TOT MAarHUTHBI MOMEHT OOYCJIOBJCH CIIMHOM 3JICKTPOHA HA HE3a-
BEpIIEHHBIX 000JI0UKAX aTOMa) PAaBHO CYNEPIO3ULMU BHENIHEro /H U BHYTPEHHETO
H' noneii.
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h=H+H'. (301)
[Ipruem BHyTpeHHEE MOJIE H' OpONoOpHHOHATIbHO HAMAarHH4YCHHOCTH .
h=H+a3. (302)
o = = a2}7
Ota popmyina crpaBeqinBa Uil Masbix 3HadeHuil J. [Ipeanonoxum, yto I = T,

toraa ¢ yuerom (302) momydum

- aH
F=222 (303)
T-T.
2
n N
rne T, =ajay, ay = % , N — KOHILIEHTpauus, {4 — MarHUTHBIA MOMEHT.
b

N3 (303) cnenyer, uto y~(T —T, c)_1 (3akon Kropu — Beiica).

—
~

Taxum o6pasom, nipu temneparype 1', ctpemsieics Kk 7,., HAMarHU4EHHOCTb 3
Y BOCIIPUUMYMBOCTE ) pacxonsarcs. dusnueckas Npupoja ¢ U €€ YUCICHHOE 3Haye-
HUE OCTABAINCH B TO BPEMS CEPHE3HOM MPOOIEMOI TEOPUH CPETHETO TOJIA.

W3 BeIIENPUBEICHHBIX PACCYKIAECHUN CIEAYET, UTO

y=1. (304)

VY noBierBopuTenbHas (XOTsI W HEMOJHAs1) UHTEPIpETalus SBjiIeHus (peppomarte-
TH3Ma HalllJla pellieHrne B paMKax KBaHToBoM Teopuu (B. 'etizenoepr, 1928 r.). Mexa-
HU3M BHYTpPEHHEH HaMarHM4YeHHOCTU B pamMKax nojaxoja ['eiizenOepra coctout B 00-
MEHHOM B3aMMOJICHCTBUU CHUHOB JJIEKTPOHOB COCEJHUX aTOMOB. BHyTpeHHee mose
H' («monekynspHoe» mone Beiica) 00yclOBIEHO CyMMapHBIM MOJIEM MAarHMTHBIX
MOMEHTOB 3JIEKTPOHOB, OKPY>KAIOIIMX JAHHBII KOHKPETHBIA MOH. ECIIA 3JE€KTpOHHBIE
BOJIHOBbIE ()YHKIUHU KOMITAKTHO JIOKAJIM30BaHBbI, TO OCHOBHOW BKJaJ B OOMEHHYIO
SHEPIUI0 BHOCST MAPHbIE B3aHMMOJECUCTBUS COCEAHUX MOHOB. DHEPIUsl B3aUMOJECHUCT-
Bus U ,;,, UIMEET B 3TOM CiIydae CIEAYIOIUI BUL:

Uy = —2.2'3',-]-5}5 I (305)
i>]
rae J;; - OOMEHHBIN WHTETPA; §i§ j — CIIMHBI COCEHUX [ -TO M j -0 aTOMOB.

Kak cnenyer us (305), Mmunumym sHepruu Uz, COOTBETCTBYET OJMHAKOBON
OpPUEHTALlUM CIIMHOB 51- u S Iz W3 xBanToBO# Teopuu I'eitzenOepra, B 4aCTHOCTH,
CJIEy€eT, UTO KpUTHYECKas Temreparypa 7. MOKET ObITh OIIpesieIeHa KaK

T.=23rS(S+1)/3kg , (306)

€ 7 — YUCIIO OMMKANIIUX cocenel, S — 3HaueHUe CIIMHA.

~

Jnst OonbIuX 3HAUEHUN BETMYUH J B BBIPAKECHHUM IS JIoOKayibHOTO moJist (302)
HEO0OXO0JIMMO y4ECTh ciiaraembie 00Jee BHICOKOT0 MopsiiKa

h=H+o3-a33%3, (307)
rac a3 — IIOCTOAHHAA BCIIMYMHA.
s 3TOrO0 Ciyvas nojay4um
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T_c+ a1a332 | 051]7
T T T

31—

(308)

1
Ipu T=T. wu3 (308) cuenyer, uro I~H3, kpome Toro, mia T <T,
x~T.-T )_1. Jis MaruuTHOM dHepruu W, = -3H MOJIYYarOTCS CIEAYIOIIHUE COOT-

Houenus: W,,~(T, —T)_l —qna T<T, v Wy, =0 — qna T >T,. U3 Belenpuse-
JIEHHOT0 (hopMallu3Ma, KOTOPBIM MOJSY4YWII Ha3BaHUE TEOPUHM CPEIHErO IOJIA, MOKHO

1
OTIPEACTUTh 3HAUCHUS KPUTHIECKUX UHACKCOB: [ = 5 o0=3, y=y"=1.

Oco0oe BHUMaHUE 37€Ch CIIEyeT OOpaTUTh Ha TO, YTO B PaMKaX COBEPILIEHHO
SICHBIX M TPOCTBIX MPEIANOJ0KEHUN OKa3bIBa€TCA BO3MOXKHBIM OIPEACIIUTh TeMIlepa-
Typy (a3oBoro nepexoga 7,. yepe3 MOCTOSHHbIE BEJIMUUHBI, XapaKTEPU3YIOILUE Cpel-

HUW MAarHUTHBIM MOMEHT M JIOKAJIbHOE MAarHUTHOE T10JIE HA HEM.
14.2. Teopus Jlannay

AHaIM3UPYs YK€ CO3JaHHbIE TEOPETUUECKUE KOHLETIIINU Il OMUCAHUS TEX WU
WHBIX (PU3MYECKUX SIBIICHUM, MOKHO YTBEPKAaTh, UTO YCHEX BCAKOM TEOPUU 3aBUCUT
OT TOr0, KAKM€ MOHATHUS U KaTeropuu Kiaayrcs B ee ocHoBanue. B 1937 r. JI. /1. Jlan-
Jlay BBOJUT ONPEACIICHHYIO XapaKTEPUCTUKY p CHUCTEMbI, KOTOpas CBOMM IMOBEJICHU-

€M OTCJIe)KMBAeT (ha30BbIN MEPEXO/ U €ro KpUTUUYECKYI0 TOUKy. Bennuuna p, B yact-

HOCTH, CBfAI3aHAa C HAMAarHWYEHHOCTHIO B ()eppOMarHeTHKaX, MOJSPU3AINEH B CETHETO-
AJIEKTPUKAX, INIOTHOCTBIO 3aps/la B KPUCTAJUIaX MPHU CTPYKTYPHBIX MEPEXOAAX, MIIOT-
HOCTBIO BEIIIECTBA B CUCTEMAX KUJIKOCTb — Iap. [y onucaHus sSBICHUS CBEPXIPOBO-
JUMOCTH BEJIMYMHA p CBA3BIBAIACH C CYNEPIIO3UIIMEN AMIUIMTYJ COCTOSIHUA |/ KyIIe-

POBCKHX Tap 0030HOB:
1 .
v = v (309)

I[J'I?I OoIrcCaHus IICPEXoaa KUAKOI'O I'Cinia B CBCPXTCKYUCC COCTOAHHUC C ATOM XK€
HCJIbIO UCITIOJb3YCTCA aHAJIOTUYIHOC BBIPAKCHHUC!

7= (V. (310)

rae @(7)— aMILTUTYAbl COCTOSIHUM 0030HOB.
Berlte Touku mepexoja BeNIMUMHY p 0003HAUUM p,, . [Ipudem p, mHBapuaHTHa

OTHOCHUTEJIHO COBOKYIHOCTH OIEPALUi CUMMETPUHU, KOTOpas ONpEleNsieT IpyIiny
I',,. Huxe Touku nepexoja napamerp p o003HauuM p;. B cBO ouepenb p; UHBapHU-

AHTHA OTHOCUTEJIBHO BCEX ONEpalMil Ipymmbl /|, SIBIAKOLIECHCS MOAPYNION TPYIIIIbI
r

o0-
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Paznoxum Jp = p, — p; 10 0a3UCHBIM QYHKIUAM ¥ , OIMCHIBAIOLIUM HEIIPUBO-
JUMBIE MPECTaBICHUS ITpynnsl [, :

sp=x 3", (311)
n i=l1
r7ie n — HOMEp MpencTaBiIeHus, i — Homep (GyHKIuu B 6a3uce npeacrasieHus. Ltpux

Yy CYMMBbI O3HA4aeT, YTO U3 CYMMbI UCKJIHOYEHO €IMHUYHOE MPEICTABICHUE, TOCKOJIb-
n
Ky OHO y’K€ BKJIOYEHO KaK B p,, Tak U B py. IIpu T =T, Bce Ci( ) JIOJDKHBI 00pa-

miatbes B 0 (Tak kak dp = 0).

Koadunments Cl-(n) XapaKTepU3yrT CUCTEMY, HAXOIAIILYIOCS B TEPMOJIUHAMHU-

YCCKOM PABHOBCCHUHU HUIKC TOYKH IICPCXOOa U IMOITOMY HUX 3HAYUCHUA MOKHO OIIPCIAC-
JINTb IIYTEM MHWHHUMH3AIIUU CBO60,Z[HOI>1 OHCPIUHU F (qame HCITIOJIB3YIOT €€ IINIOTHOCTDH

/).

Hanpumep, npu ¢dazoBom nepexoae Il poma 3t k03pIUIMEHTH NPUHUMAIOT
CKOJIb YTOJHO MaJlble 3HAUYEHHUs, B CBA3HM C YeM f MOXET ObITh pa3joKeHa B psJl IO

n
creneusm C i( ) )

f.1,.c"y = £,(P.T)+ 34" (P, )T.c + .., 312)

rne f,(P,T) — cBoOOIHAs YHEPrUs B HEYNOPAJOUEHHOU (ase.
Kaxapiii uneH pas3ioKeHus COACPKUT TOJBKO TaKue KOMOWHAIIMU BEITUYHH

n v
C l-( ), KOTOpBIE MHBAPUAHTHBI IIPU BCEX onepauusax rpymmnsl /',. IHBapuaHT auHen-

o n
HBIM 110 Ci( ) OTCYTCTBYET, IOCKOJIbKY MCKJIIOUEHO €IMHUYHOE IpeacrasieHue. Ha-
JMYHE TUHEHHOTO YJIeHA MPUBEJIO0 Obl K MOHKEHUIO CHMMETPHH TPYTIIIHI.

Munnmuzanus f npu T =7, N0KHA IPUBOAUTH K YCIIOBHIO Cl-(n) =0. D10

BO3MOKHO TOJIBKO B TOM CITy4ae, €cliid K03 PHUIIMEeHTHI A HeoTpuuareiabHelie. On-
n 9
penenum mnapameTp nopsaka 7; = Cl-( ) 3/1€Ch YUCIIO JIMHEMHO HE3aBUCUMBIX KOMIIO-

HEHT I1apaMeTpa NOpsIKa PAaBHO Pa3MEPHOCTH IPEACTABIIEHUs, [0 KOTOPOMY OH IIpe-
obpazyercs.
JI71s1 OTHOKOMIIOHEHTHOT'O MapaMeTpa Mopska 77 B ciiydae ga3zoBoro nepexoza Il

pO/ia MOKHO B MPOCTEHILIEM ClTydae 3anucarh:
2 4
FP.T,m) = fo(P.T)+a(T =Tc)n" +q21". (313)
Cummetpus Tenna MeHseTcs (IMOBBIIIAeTCs) TOra, Korjaa 7 oOpamaercs B TOYHO-
cti B 0. Eciu 77 # 0, XOTSA ¥ 0O4E€HHb MaJI, 3TO O3HAYAET HAIW4YUE OoJiee HU3KOH CUM-

METpHUU.

Kak nokasanu nanpHeWIIue UCCIeI0BaHusA B 3TOM 00JacTH Ha sI3bIKE IapameTpa
HOpSAKA MOXHO IOIBITAThCA CO3/1aTh HanOoJiee 00NN MOAX0A K IIOCTPOEHUIO COOT-
BETCTBYIOLIEH TEOPUU KPUTUYECKUX SIBJICHUMU.
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0
IToxacrasnsist B ycinoBue al = 0 BoIpaxenue (313), noyuum

2¢on° +a(T-T,)=0. (314)
Otkyna cinenayer, 4To
T.-T
p? = e =T (315)
29

1
Taxum o6pazom, 17~(T. —T)2.

IIpeHeGperast caraeMbiM ¢ 77, ONPEEIIAM SHTPOIHIO S H MOISPHYIO TEIIOEM-
KOCTb IIPH [OCTOSIHHOM JaBiieHuu C

2
T.-T
S:_iz_af_o_a,fzgo_w, (316)
2 2
c o178 _ 7P pale o 47T 317)

p oT oT 2Q2 Po ZqZ
Kak cnemyer u3 (316) u (317), suTponus npu ¢$pa3oBOM IMEpPEXoJe OCTaeTCs He-
a’T c
29
BBenenue napamerpa nopsaka mo3BoJIwIO 0ojiee 0OJHO3HAYHO ONPEENIUTh (U pas-
nenuthb) pazoBbie niepexoipl. Panee, mo knaccudukanuu I1. Opendecta (1933 r.), k da-

30BBIM ITepexonaMm | poja OTHOCHIIM TaKMe U3MEHEHMS arperaTHOrO COCTOSIHUS BEIle-
CTBa, KOI'Za B TOYKE Iepexona 7. MpeTeprneBaroT pa3pblB Y>KE MEPBbIC IPOU3BOIHBIC

npeprBHoﬁ, d TCINIOCMKOCTD UCIIBITBIBACT CKAYOK Ha BCINYHNHY

or f. ®a3oBbiii nepexon Il pona 3mech xapakrepusyercsi pa3pbIBOM BTOPBIX MPOU3-

BOJHBIX (CM., HAallpUMep, MOBEACHUE TEIUIOEMKOCTH MPU MEPEX0Jie B CBEPXIIPOBO/ISI-
niee cocrosinue). OaHaKo, KaKk MOKa3bIBaeT aHaIM3, HE BCE (pa30BbIE MEPEXOIbl MO/I-
najaroT 1noj yciosus DpeHdecra. Beenenue napameTpa nopsjika mo3BoisieT 1aTh 00-
jiee YHUBEPCAJIbHYIO KiIacCHU(pUKAIMIO (Da30BBIX MEPEXO0B: €CIM MapaMeTp MopsiaKa
py Tiepexojie ooparaeTcsi B HyJib CKaYKOM, TO 3TOT MEPEX0J] CIeAyeT OTHECTH K (da-
30BoMy nepexonay I poxa. ®a3ossiii nepexon Il pona xapakrepusyercss HENPEPbIBHBIM
oOparieHreM B HyJIb MapaMeTpa Mopsjika, TaK KaKk B 3TOM CiIydae CYIIEeCTBYET B3au-
MOCBSI3b MEXKAY TUIIAMU CUMMETPUU COCTOSIHMSI BEIIECTBA CJIEBa U CIpaBa OT TOUKHU
T..

HenocraTkoMm Teopuu CpelHEro moJid, a Takke Teopuu JlaHaay, HECMOTps HAa UX
IIPOCTOTY U SICHOCTh POJIM, KOTOPYIO UTPAET mapameTp MOpsaKa, ABIAETCS TO, YTO ATH
TEOpUM HE YYMTHIBAIOT HaMOoJiee CYHIECTBEHHYI0 OCOOCHHOCTh MOBEACHHUS CUCTEMBbI
BOJIM3M KPUTUYECKON TOUukH. [[eno B ToMm, uto mpu Jro6oMm (a3oBoM mepexojie odpa-
30BaHME HOBOM (ha3bl HAYMHAECTCS C TMOSBJICHHEM 3apOJIbIiel (a 3TO 3HAYUT, YTO B
o0BbeMe ¢ ompeIesIieHHBIM 3HaUY€HHUEM IapaMeTpa MopsJiKa, HalmpuMep, ¢ HyJIEBbIM, T10-
SBIIAIOTCSL YYacTKH, Tjie BequuuHa 77 >0). OuykryanmoHHash NpUpoaa 3apoibliiei

Ipyu ONnUcaHuu (Pa3zoBOTo nepexoia BOJIM3U KPUTUUYECKON TOUKH JIOJKHA OBITh Mpe.-
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cTaBjeHa Kak (iaykTyaruu napametpa nopsaka. [Ipu npubmmkeHun TemMmneparypsl K
KPUTHUYECKON TOYKE (DIYKTyallMu PacTyT, CTAHOBSTCS TEPMOJUHAMUYECKUA yCTOWYU-
BBIMU 00pa30BaHUSMH, COCTUHSIOTCS B 00Jiee KpyImHbIE 00JIaCTH M B UTOTE BECh 00b-
€M MEPEXOIUT B HOBOE COCTOSIHME, Ka)Jas TOYKa KOTOPOTO XapaKTEpU3yeTcs Iapa-
MeTpoM nopsiaka 77 > 0. 'oBopst uHbIMU cinoBamu, nipu I — T, Bo3pacraroue (Giyk-

Tyalluy NapaMmeTpa Mopsijika HAUMHAIOT KOPPETUpoBaTh MEXTy coOO0M (3a CUEeT Kako-
ro-TO B3aUMOJICUCTBUSA), MPUBOJISI K YBEJIIMUECHUIO o0nacTelt ¢ 77 > (0 u mepexoay BCEro
obweMa B Jipyryto (ha3y.

Kakue nanbosee cyniecTBeHHbIE 0COOCHHOCTH (DA30BBIX MEPEX0I0B HAJI0 YUECTh
U MOJIOKUTh B OCHOBY HOBOM (hIyKTyallMOHHOM Teopuu? B nepByro ouepeabr HEOOXO-
JMMO UMETh B BHJY OJMHAKOBOCTh KpUTHUECKUX MHJEKCOB (300) mist Bcex (ha3oBbIX
MEepPEX0JIOB U, KaK CJIEACTBUE, TOT (PaKT, YTO MUKPOCKOMMYECKUE ACTAIM MOBEICHUS
CHUCTEMbI HUKAKOU pPOJIM B KPUTUUYECKUX SBJICHUSX HE UTPAIOT. DTO HABOJAUT HA MBICIb
0 JeicTBUM (QyHIAMEHTAIbHBIX 3aKOHOB CUMMETPHUH, KOTOPbIE KaKUM-TO 00pa3oM He-
00x01UMO c(POpMYJIUPOBATH UM MPOCTO yTajaTh (SIPKUE MPUMEPHI «yTraJbIBAaHUS B
OOJIBIIIOM KOJMYECTBE MMEIOTCS B KBAHTOBOHM (u3mke: moctynarel bopa, mpuHnum
[Taynu, ypasuenue lllpenunrepa, runore3za Ynen6eka u ['ayacmuTa 0 HAIMYMK CIIMHA
AJIEKTpOHA U Jp.). JlelcTBuTenbHO, MHOTHE (yHIAMEHTAIbHBIE XapaKTEPUCTUKH, Ha-
npuMep: KBAHTOBBIC YMCIIA, MpaBuia OTOOpPA, KPATHOCTh BBIPOXKJICHMS, CBSI3aHbI CO
CBOWCTBaMH CUMMETPHUHU HM3ydaeMbIX (HU3UYECKUX OOBEKTOB. Eciam 3TO aTom, TO MBI
«paboTtaem» ¢ ramuibToHMaHoM H = H , + H|, rne H, — NHBapUaHTEH IIpU Bpalle-

HHAX C OCHTPOM B AApC aromMa, a Hl — MaJIOC BO3MYHOICHUC, KOTOPOC MOIKCT OBITH

00yCJIOBJIEHO BHEUTHUM MarHUTHBIM, 3JE€KTPUUYECKUM MU 3JIEKTPOMArHUTHBIM IOJIEM,
BHEIIHMM JaBJICHUEM U JAp. IpuunHamu). Bo3mymienue /| HEMHBApUAHTHO IIPU

BpAILIEHUAX, OJHAKO MOXKET OBbITh XOPOILIO Pa3joXKEHO MO MPEICTaBICHHUSIM T'PYIIIbI
BpAILCHUM.

Ecnu cucrema o0nasaer Kakoi-TO CUMMETPHEN, TO IPUMEHEHUE K HEH COOTBET-
CTBYIOIIUX MpeoOpa3oBaHuil (HarpuMep, MoApoOHO paccMaTpUBaEMble HIKE DJIEMEH-
Thl CUMMETPUHU: TPAHCISALHH, [TIOBOPOTHI, OTPAKEHUSA U JIp., IPUBOJSIINE K CaAMOCO-
BMEILEHUIO TOTO € KpHUCTajlla) MO3BOJISIET M3BJI€Yb YHUKAIbHYI0 HH(QOpPMALHUIO O
cBolicTBax cucrembl. Haubosee spkuil mpumep Takoro ONUCaHUS MOXXHO HAWTH B
pasa. 5 «OnepaTopbl KBAHTOBOW MEXaHUKW», TNI€ ONEPALUs CUMMETPUU — IOBOPOT HA
yroia 27 , COBMEUIAIoIas CUCTEMY caMy C COOOM, MPUMEHSETCS K COOCTBEHHOM (yHK-
IIMU orepaTopa MPOEKIUU MOMEHTa UMITyjbca. B pesynbrare storo nonydaercs GyH-
JAMEHTAJIBHBIA 3aKOH MHUKPOMHpPA O KBAaHTOBAHMM CAMOM INPOEKIUU MOMEHTA HM-
IIyJIbCA U NOSIBIIAETCS. MArHUTHOE KBAHTOBOE YUCIIO 11 .

bbu1o OBl HEMJIOXO BBECTH TaKYIO I'PYIIy CUMMETPUH, AEUCTBUE DJIEMEHTOB KO-
TOPOM Ha HEKOTOPYIO (DYHKIIHIO, ONMHCHIBAIONIYIO (Da30BBIN Iepexoji, mpuBeilo Obl K
ONPEICIICHUI0 KpUTHUYECKUX MHJEKCOB (300) aHATOTHUYHO MPUBEICHHOMY BBIIIE MPHU-
Mepy C ITOJIyYEHHEM KBAaHTOBOro uuciia m. [Ipn 3TOM cucrema nomKHa OCTaBaTbCs
VMHBAPUAHTHOM U ONUCBHIBATHCSA B KPUTUYECKOHN Touke T =T, raMuiIbTOHUAaHOM H ,, a

npu T # 7, Oyner yuuThIBaTbCS HEMHBapuaHTHOE Bo3myleHue /). Kpome rtoro, B
pamMKax OIpeaesIeHHbIX IPeo0pa3oBaHUl CHMMETPUU CBOMCTBA CUCTEMbI BOJIM3H KpH-
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TUYECKOU TOUKHU T, HOJKHBI OBITH CBSI3aHBI C €€ CBOMCTBaMHU BJAJIU OT TOYKHU IEpe-

X0J1a, Korga (GayKTyaluu napameTpa nopsjika Majibl U XOPOILIO OMUCHIBAIOTCS U3BECT-
HbIMU MeToJlamMu. U Ternepb cambIM CYIIECTBEHHBIM MOMEHTOM B MOCTPOCHUU (DU3H-
KO-MaTeMaTH4YeCcKOro (opMaliu3ma, ONUChIBAOLIEro (Ha30BbId MEPEXO/, ABISIETCS OIl-
pezesieHne Mepbl «OJIM30CTU» WITH «YJAICeHHOCTH» CUCTEMBI M0 OTHOUIECHUIO K KPUTHU-
4yecKoil Touke. JlJisi TOro pacCMOTPUM CaMyl0 XapakKTEPHYIO OCOOEHHOCTh MPOTEKa-
HUs (pa3zoBOro mepexosa — Bo3pacTaHue (pIyKTyaluil mapameTpa mopsiika U ux Kop-
pensinuto ipu 7' — T,., 0 4eM rOBOPUIIOCH B pa3felie, OCBsIIEHHOM Teopun JIanaay.

JInst onpeneneHHOCTH B Ka4ecTBE MapaMmeTpa Mops/Ka 77 BO3bMEM JIOKAJIbHYIO
HaMarHM4eHHOCTh (peppoMarHeTruka

—_—

n= __AM , (318)
S, S,AV

rae AM — MarHUTHBIA MOMEHT JIOKaJabHOro oovema AV, I, — HaMarHUYEHHOCTb

LU

4

IIpU TIOJIHOM YIIOPSJOYECHUH.
Koppensuuonnyto ¢pyukiuo K (7), XxapakTepUu3yrolyo B3aUMHOE COOTBETCTBUE

HAMarHU4E€HHOCTEN B pa3iIMYHbIX TOYKAX /| U 7 0O0beMa MaTepHana BBEAEM IIO OI-
pelenenuIo

K(F) = (An()An()). (319)

rae A =ij (7).
_AH(E)
W PN S | kgT d
(An(R)ARE)) = CTARG)AR(R)e d'x, (320)

C — HOpMHUPOBOYHBIA MHOXUTENb, H (X) — raMuiIbTOHMAH CUCTEMbI, 3aBUCSIINI OT

COBOKYMHOCTU TiepeMeHHBIX X (MX KOHKPETHbIM BUJ OyneT mpuBeAeH HUXE), d —
Pa3MEPHOCTb.
®opmyna (320) oTpaxkaeT KOPPEISIITUOHHYIO CBSI3b MEXIY (IIYKTyallUusiMH Iapa-

MeTpa mopsiaka A7 B pa3MYHBIX TOYKAX MPOCTPAHCTBA, Pa3/ICICHHBIX PACCTOSHHEM
¥ (F=ry—1). Bo3pactanue K(7)o3HayaeT mepexoj CHCTEMBI B YHOPSIOUYEHHOE

(beppoMarHuTHOE) COCTOSIHUE, KOTJ]Ja BCE MarHUTHbIE MOMEHTHI aTOMOB OPUEHTHUPO-
BaHbl B OJTHOM HalpaBJ€HUH. | aMUJIbTOHUAH CUCTEMBI MOKET ObITh BBIPAXKEH Yepe3
IUIOTHOCTh f B u3BecTHOM popme ['mH30ypra —Jlannay:

) _4 )
J=Jo + @ AT +q277 " +q3(Vi)™ - Ry, (321)
rae R — BHeIIHee 1oJie, CONPSDKEHHOE ¢ mapamerpoMm nopsiaka 77, AT =T, —T . Cna-

raeMmble B (321) UMEIOT ClieAy IO IBHBIM BU:

2

B n - . | d n(0n;

it =S Vit=3x 3| L], (322)
i=1 j=1i=1\ Ox;

rJie 7 — YUCJI0 KOMIIOHEHT MapaMeTpa MopsiakKa.
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PaccMoTpum cummMerpuuHyro a3y B OTCyTCTBHE MO R W OrpaHUYUMCS dJie-
Hamu BTOporo nopsuaka (R=0, g, =0). B stom ciyuae <ﬁ> =0 u An(F)=n(r).
H3meHeHne raMiuiibTOHUAHA TETEPh 3aIUIIECTCSI CIICTYIONTIM 00pa3oM:

AH = j[alAT(E})z +q3 (Vi) }dV. (323)
[lepeBenem koppensiunoHHyto GyHKUUIO K(7) B MPOCTPAHCTBO BOJIHOBOI'O BEK-
Topa k
K(E) = ](An()AnGi) e  av, (324)
JUTS 4€TO Pa3NIOKUM 57 B psig Dypoe:
An(F) =T An(k)e™, (325)
k
rae E»y(lg)eik'7 — MOJ1a C JUIMHOM BOJIHBI A,
2
A=—o. 326
. (326)
[IpoBoAsi COOTBETCTBYIONIME TPEOOPA30BaAHNS, B KOHEYHOM UTOTE MOTYyYUM
» — =2
K (k) =([anto) ), (327)
rae
— .2 1
An(k) " )~—— . (328)
Q3k + alAT

Korna Temneparypa npubnmkaercss k kputudeckon touke 7. (AT — 0), Bo3pacra-

HUE KoppemsuuoHHoW GyHKiMnu K (k) 0OyCIIOBIEHO KOpPPENSIUE NITMHHOBOITHOBBIX

baykryanmii ¢ £ —> 0 (mmHA BOMHBI A — 00). DTO ABISETCS CYIIECTBCHHBIM yKasa-
HUEM Ha TO, YTO BOJIM3M KPUTUUYECKON TOUKH COOTBETCTBYIOIIMI raMIJIBTOHUAH, OITHU-
CBIBAIOIIUN CHUCTEMY, MOKHO 3aMEHHTH «CTJIAXKEHHBIM», B KOTOPOM OCTaBJICHBI TOJIb-
kKo Manbie k. HeoOxomumocTs ynporuieHnusi ramwibTonuana H(p,q) cBsizaHa, B mep-

BYIO OYe€pelib, C TEM, YTO OIpEAENIEHUE CTaTucTUYecKoro uHrerpaia (240) B obmem
cllyyae He MpejcTaBisieTcs: BO3MOxXHbIM. Kpome Toro, npobiema yyera KpUTHUECKUX
baykTyanuii BooOIIe BRIBOJIUT CTATUCTHUECKYIO 3aaa4y (239), (219)—(225) u3 pazps-
na pemaeMbix. Bennunny H(p,q) MOXHO 3aMeHUTH 3P(HEKTUBHBIM T'aMUJIBTOHUAHOM

H

MOBEJICHUE CUCTEMBI BOJIM3H KPUTHYECCKON TOUKH. K ’TUM OCHOBHBIM CBOMCTBaM CHC-
TEMbI OTHOCAT €€ Pa3MEPHOCTb, YUCIO KOMIIOHEHT MapaMeTpa MOpsA/IKa, CUMMETPHUIO
CHCTEMBI U 3aBUCUMOCTh MEXAaTOMHBIX CHJI B3aUMOJECHUCTBUS OT FT€OMETPUU CUCTEMBI.
CrnenyeT OTMETUTD, 4TO yrpolieHue pynkuun H(p,q) B 1EIIX BO3MOXHOCTH OIHCA-

o> COXPaHSIOUIMM OCHOBHBIE KAaueCTBEHHbIE CBONMCTBAa [ (p,q), olpenensromue

HUSI CUCTEMBI HE TIPEJICTABIISIET COO0N HUYETO U3 PsAlla BOH BBIXOSAIIETO, TaK KaK MpH
OTIMCaHUH JIFOOOTO SIBJICHUS B (PU3MKE MBI BCET/Ia MPUOETaeM K MOCTPOEHUIO0 MOJIEITH —
YOPOIIEHHOMY 00pa3y ATOTO SIBIICHUS («CKEJIETY» SBIICHUS), KOTOPBIA M 3aMEHSET Cca-
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MO ABJICHHC B UCCICOAOBAHUAX. CambIM CYIICCTBCHHBIM 3JCCh ABJIACTCA TO, YTO aICK-
BaTHas1 MOACIIb JOJIDKHA O6J'IaI[aTI> HE 0053aTeILHO BCCMH, HO HauoOosee CYIICCTBCH-
HBIMHM CBOMCTBaMHU CaMOTO SIBJICHHUSI.

Tak xak
K@) ~ [K()e™ d’k (329)
TO
r
e S
K~ (330)
r
rac
1
q3 |2
= . 331
: a|AT (331)

Benmnunna £ HaspiBaeTCs KOPPEISIIMOHHOW JJIMHOW, OHA XapaKTepH3yeT pasmep 00-

JacTH, rae (GIyKTyaluu napameTpa MopsiKa CKOPpEeIUpOBaHbI MEXIy COO0H. ITo,
OYEBHJIHO, 00sacTH HOBOW (pa3bl. [Ipu mMOCTpoeHWM TEOPUH KPUTUUYECKUX SIBICHHM
CIeyeT Y4YEeCTh TaKkKe TOT (PaKT, 4TO JJIsi KOHEYHOI'O0 YHMCJIA YaCTHI] TaMUJIbTOHHAH
CUCTEMBI SIBIISICTCS TIaJAKOW (yHKIHUEW W OCOOCHHOCTEW B MOBEJACHUU (DU3UUECKUX
XapaKTEPUCTUK CUCTEMBI (TETNIOEMKOCTH | Jp.) 0XKHUAATh HE CIETyeT. ITO YKa3bIBACT
Ha TO, YTO B PAcCMOTPEHHE CIIEyeT BOBJIEKATh BCE OOJIbIIEEe KOJUYECTBO ATOMOB

(Ld — 00, re L — nuHelHble pa3Mepbl CUCTEMbI, ONpeIeIsieMble, HAaIPUMEDP, YUCIOM
NOCTOSIHHBIX PEIETKN a Ha JyiuHe L).

15.0cHoOBHBIC HAECH COBPEMEHHOH TEOPHH KPUTHYECKUX SABJICHHH

N3 (330)—(331) cneayer, 4TO BEIWYMHOM, OTCIEKUBAIOLIECH «PACCTOSIHUE» [10
KPUTUYECKON TOYKH, MOXKET OBbITh KOpPEISALMOHHAA ANUHA, pacTymas npu 7' — T,..

DTO €IMHCTBEHHbIH (PM3HUECKHU SCHBIA M KOJUYECTBEHHO ONpENEsieMblil mapamerp,
KOTOPBIA MO>HO IMOJIOKUTh B OCHOBY Teopuu. KoppensiunonHas nnuHa &, xapakre-

pu3ys 00J1acTH CKOPPEIUPOBAHHBIX (DIyKTyaIuii mapameTpa rnopsijaka (3To, Hampumep,
obnactu ¢eppoMarHeTrKa ¢ OJJMHAKOBO OPUCHTUPOBAHHBIMU MAarHUTHBIMH MOMEHTa-
MH aTOMOB), KpoMe TOro, npu 7' — 7. «OCYyILECTBIISIET» BOBICUYEHUE B PACCMOTPEHHE

Bce OO0JIbITIEE KOJTUIECTBO AaTOMOB CHCTEMBI (Ld — ).

CoBpeMeHHasi TeOpUsi KPUTUUECKHUX SIBJICHUN 0a3zupyercsl Ha JBYX MOJIOKEHHSX
(runotes3ax). IlepBoe mosiokeHue, MOIyYUBIIEE HA3BaHUE TUIOTE3bI TOJI00MS, COCTO-
UT B YTBEPXKIEHUHU, YTO CHUHTYJSIPHOE TOBEACHHE (UBMUECKUX XapaKTEPUCTUK
n, ¥ Cp, K(k)upul — T, (cM. popmyisl (300)) — ecTb claeICTBHE PACXOIUMO-
cTu KoppensiuonHoi nuunbl (331). B camom o0mieM cityyae GayKTyalluu rnapaMmerpa
nopsanka An (325) pacnpeneneHsl 0 CI0KHOMY CTaTUCTHYECKOMY 3akoHy. [Ipu aTom

BenMurHa & OyJeT OnpenenaThes ciaeayomieit GopmMyIioii:
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@ -
(T-T.)".

Ecnu npuHsAThE, YTO 3TO pacnpeneneHue noaunHsercs 3akoHy ['aycca, To Ha &

S (332)

MOYHO IOCTPOUTH CJIEAYIOIIHE 3aKOHOMEPHOCTH B MOBEJEHUU BBIIIEHA3BAHHBIX Xa-
PAKTEPUCTHK.

Hua T >T,:
q
i
K (k) Zﬁ; (333)
(1+k2E2)
q
z=73§2; (334)
Cy =C, %9 L A(AT,E,K). (335)
Hua T <T,:
q
9 :52
Ky(F) = 4 (336)
1+/€2§—
2
q
z=7352; (337)
Cy = et 1 AAT, £.K), (338)

rae A(AT,E,k) — menee CYIIIECTBEHHBIC ClIaraeMbie, 3aBUCUMOCTh KOTOPBIX OT TEM-
nepaTypsl U Apyrux (akropoB Oojee ciabas. [lpudem miis rayccoBa IPHOIMIKCHUS
v=v'=0,5.
B cnydae deppomarneruka, Hampumep, KOPPEIAIMOHHAS JIJTMHA OMPEICIISIeTCS
o ¢opmyJie
1

§=d, {ﬁk (339)

rae dg — cpefHee pacCTOSTHUE MEKIY COCETHUMU aTOMaMHU.

Bropas runoresa, jiexkaias B OCHOBE TEOPUHM KPUTUUYECKUX SIBJICHUM, 3aKIII0Ya-
€TCsl B IPEIOJIOKEHUN O CYLIECTBOBAHUHU ONPEIEICHHON IPYIIIbl CAMMETPHH (pe-
HOPMAJIM3ALMOHHOM TPYIIIbI), NEPEBOAAILEH FTAMUIBTOHUAH CUCTEMBI U3 TPOU3BOJIb-

HOM TOYKHU B KPUTUYICCKYIO, I'ZIC OH CTAHOBUTCS MHBAPHWAHTHBIM. B PE3YJIbTATC TAKHUX
HpeO6p330BaHHﬁ JOJIDKHBI OBITH IMOJIY4YCHBI KPUTHYCCKHNEC MHACKCHI

a, B, y, 0, s.
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bosnee KOHKPETHO peHOPMAIIU3ALMOHHYO TPYIITY MOKHO MPEICTaBUTh KaK HEKO-
TOpoe peoOdpa3zoBaHue TUIOTHOCTH BEPOATHOCTH W pacmlpeneiacHus: GayKTyaruil na-
pamerpa nopsjaka, Beayliee IIpy ONPEIEICHHBIX YCIOBUAX cucTeMy k Touke 7. Ilpu-

YeM cama TUIOTHOCTh BEPOSATHOCTH W OTPEIEISCTCS TaMIJIBTOHHAHOM
_H@)
N L kgT <
H(rj):w~e . [Iporiecc peHOpMIpynIOBBIX MPEOOPA30BAHMIA BEJIET CHCTEMY T10
OTIpeeTICHHON TPACKTOPHH B HEKOTOPOM a0CTPAKTHOM IPOCTPAHCTBE
(w—o>w ->w—>w"—>..w,, nmm, aro To xe camoe: H > H' > H" —>
— H" — ...H ). Ilpu Takom nBrxkenun Kk 7, B ramunbToHnane H(7j) Bce Goiee cy-

HIECTBEHHYIO POJib coryiacHo (331) MOKHBI UTPATh MOJIBI An(lg )eik? c k>0 umm

JUTMHHOBOJIHOBBIE (prrykTyaruu. [Iporiecc 3akaH4rBaeTcsi B Tak Ha3bIBAEMOM HETO/I-
BIDKHOM TOYKE C MHBAPUAHTHBIM TAMWJIBTOHUAHOM /.

B kadecTBe KOHKPETHOrO OOBEKTa JJIsl WILTIOCTPAIIUU IEUCTBUS METOJIa PEHOPM-
IpynIbl BO3bMEM OIATh (ha30BbIi Mepexo]] B peppoMarHuTHon cucrteme. bioynas mo-
nenb (geppomarteTvka onuchiBaercs ¢yHkuuen ['amunbtrona B ¢gopme ['mH30Yp-
ra—Jlannay (321):

= d =2 -4 4 _ )
H() =bkpTE| q,7i7 +q, 71 +— X7 ~Tir7)” |, (340)
7 2b° ¥’
rae 777 — HaMarHM4YeHHOCTh 0JIOKa, onpesenseMas 1o ¢hopmyie
_ 7
c=x—L, (341)
/b

77z — HAMAarHU4YEHHOCTh STYCHKH, b — uncro sueex B o5oke, ¢ — pamnyc-BEKTOp IICH-

Tpa SIMEeUKH, 7 — paguyc-BEKTOp LIEHTpa OJI0Ka.

Ha puc. 14 npencrasneH aABymMepHbIi hparMeHT

0JI0YHON KOHCTPYKIMU (heppOMarHeTuka Jjisi KOH-
KpETHBIX 3HaueHu b =4 u ¢ =4. Bekropamu noka-
)\ 3aHa HAMAarHWYE€HHOCTb STYEHKHU B TOUKE C PA/INY-

—

COM—BEKTOpPOM { , HAMAarHWYEHHOCTh OJIOKA B TOUYKE
C paJInyCOM—BEKTOPOM 7 M HAMarHWYCHHOCTH CY-

S
=11

¢ 1y nepOioka B Touke R. HamarumueHHoctu 77, U

n 7 ABJIAIOTCS YCPEHEHHBIMHU. CHauana paccMarpu-

BACTCHA A4YCUCTAA CTPYKTYpa BCHICCTBA U BBOOAUTCA

- 79
c=4
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SYEUCTHIM FraMUJITOHUAH C B3aUMOJACHCTBUEM MEXIY
€000l MAarHUTHBIX MOMEHTOB siU€eK. 3aTeM U3 UEeK
CTpOUM OJIOYHYIO CTPYKTYPY (01H OJIOK COCTOUT U3

b SYeeK), COCTOSAIILYIO U3 ¢ 6roxos.

[Ipouiemypa KOHCTpyHpOBaHUs OJIOYHOTO TaMWJIBTOHHAHA TaKoBa, 4TO (GopMuUpYs U3
p¢ gueex NEePBUYHBINA OJIOK, a BIOCJIEACTBUU 00pasys u3 ¢? Taxux Gmoxos cynep-

OJIOK, MBI MOTJIM OBl MOJTYYUTh AHAJOTUYHBIN pe3yibTaT, GOPMHUPYS U3 (bc)d AYEEK
TOT K€ CaMbIil CynepOIIoK.

[Iponenypa nonyuenus cynepOaoKa u3 ¢ Groxos HazbBaeTCs npeodpa3zoBaHu-
em KananoBa m oOo3nauaerca K.. Kak ciexyer u3 mpeaplayliero 3amedyaHws,
K. K. =K. . OT0 npeoObpa3oBaHue SBISETCS OCHOBHBIM 2JIEMEHTOM PEHOPMAIN3a-
uuoHHOW rpynnsl. ['amunbroHnan (340) xapakTepu3yeT IJIOTHOCTH BEpPOSTHOCTEM

d
L . .
pacupeaciICHuA i (Z CJIy4YauHbIX BCJIMYHH 7). OTH IIOTHOCTH MOT'YT OBITh

IOJIHOCTBIO OXapaKTEPU30BAHBI TPEMS BEIMUMHAMHU (|, {5, 3, KOTOPBIE B CBOIO OYe-
peab MOXKHO MPEICTaBUTh MPOEKIUSIMU BEKTOpa ¢ B HEKOTOPOM abCTpakTHOM (mapa-

METPUYECKOM)  mpocTpaHcTBe.  [Ipom3BosibHAass  MIIOTHOCTb  paclpeiesieHUs
H (1)

w~e k5T ONpENEIAECTCS TENepb TOYKOM ATOro mpocrpaHcTBa. ClieyeT OTMETHTB,
YTO Pa3MEPHOCTh MapaMEeTPUUECKOro MPOCTPAHCTBA MOXKET ObITh OOJIbILIE TPEX B 3a-
BUCHMOCTH OT BHJIa TaMHJIbTOHUAHA, OIMKCHIBAIOIIETO CUCTEMY (Mbl paccMaTpUBAEM
npocTerIIni ciryyail).

JleficTBUE PEHOPMAIIM3ALMOHHOU IPYIIBI R,. NEPEBOAUT CUCTEMY U3 COCTOSHUA,

_H(@7)
kT
OIMCBIBAEMOTO INIOTHOCTBIO pacHpeelieHus w~e P° | B COCTOSHHE, OIHUCHIBAEMOE
_H'(7})
T
[TOTHOCTBIO W~e B

, UTO aHAJIOTUYHO TEPEXOy CUCTEMBI U3 TOYKH ¢ B TOUKY
¢' mapaMeTpU4eCcKOro IpoCTPaHCTBa.

—b’ —_—

g =R.q. (342)
DTO IENCTBUE COCTOUT U3 JIBYX ATAIMOB:

— mnpeoOpa3oBanue KanaHoBa, MOHMIKAIOILIEE MPOCTPAHCTBEHHOE pa3pellieHue
NEPEMEHHBIX 7] J10 BEIUYHUHBI DC ;

— IIpeoOpa30BaHUE BEIINYUH 7j;
iir = Py (343)

rae ¥'=—, p — HEKOTOpas BeJHUYMHA, HE 3aBUCSIIAs OT C .

o |~
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OTOT 3JIEMEHT PEHOPMIPYIIBI IPUBOJUT K CKATUIO CUCTEMBI, YMEHBIIIAs €€ pa3Mep
B ¢ pa3. [Ipu sToM mymHa pebpa cynepbiioka bc CTaHOBUTCS OMSITh PaBHOM b .

[Tpu MacmTaOHBIX PeoOpa30BaHUAX MPOCTPAHCTBEHHBIN HHTEpPBANT A7 TEpexo-
= . - ., AF ~ -
aut B Ar', a BomHOBOU Bektop k mepexomuT B k'. Ilpuuem Ar'=—/a k'=ck.

c

—

Otrcrona ciefyer, 9To A7 -k = const , T.e. 06beM sUeiiKH B «()a30BOM» IPOCTPAHCTBE
IPU TAKUX MPEO0OPA30BAHUAX OCTAETCS OCTOSHHBIM.

Takum oOpa3oM, neficTBHE 3JIEMEHTOB PEHOPMAIU3aMOHHON I'pyNIbl R,. Mpea-
CTaBIIIET cOOOM TMPOIEAYPY KPYITHO3EPHHUCTOrO pa30oueHus (YKpYIMHEHHE OJIOKOB Kak
BOBJICUEHUE B PACCMOTPEHHE BCE OOJIBIIETO0 KOJIMYECTBA aTOMOB C YCpEIHEHUEM (PU-
3MYECKHX XapaKTEPUCTHK M0 00beMy pacTyllero OJloKa) M M3MEHEHuEe MaciuTada,
«COBMeEIIAIIEe» cUCTEMY caMmy ¢ coOoi. Cieayer OTMETHTh OJHY CYLIECTBEHHYIO
0COOCHHOCTh YKa3aHHBIX NMPEoOpa30BaHMil: CpelHee MPeoOpa3OBaHHBIX (PU3UUYECKUX
BEJMYMH (B HAIIEM Cllydae 3TO CpellHee OT NpeoOpa30BaHHBIX B HOBOM OJIOKE HamMar-
HUYEHHOCTEW) MO MpeoOpa30BaHHON MJIOTHOCTU BEPOSITHOCTU paclpe/iesIeHUsl COBIa-
JAET CO CPEJHUM 3HAYEHUEM MCXOJHOW BEIMYMHBI, MOTYYEHHBIM 10 UCXOAHOW IUIOT-
HOCTU PACIIPENEICHHUS.

PenopManuszanuonHas rpynmna cBsizaHa ¢ (U3MKON KPUTHUECKUX SIBJICHMH Ipej-
IIOJIOKEHUEM, YTO KpUTHUYECKas Touka ¢(7,.) JIEKUT Ha KPUTHUYECKON MOBEPXHOCTH

HCHOZIBI/I}KH()ﬁ TOYKH ¢ ,. TOUYKA ¢, MapaMETPUUYECKOTO MPOCTPAHCTBA, M€ exoasmast
o (0] s

B camoe ce0s mpu mpeoOpa3oBaHUM R., Ha3bIBACTCS HENMOABWXKHOU: R.G, =¢,. B

Co
JTOM TOYKE CUCTEMA OIHUCHIBACTCSA CUMMETPUYHBIM I'aMUIbTOHUAHOM [ ,. Kpurnye-
CKYIO IOBEPXHOCTb HENOABHKHOU TOYKU ¢, ONPEHECIHM KaK IMOAIPOCTPAHCTBO, BCE

TOYKU KOTOPOTO ONPEIEIAIOTCS U3 yCioBus lim R.q = G, . JleficTBIe peHOPMIPyTIIIbI
c—>0

CMELIAeT J0YI0 TOUKY Ha KpUTHUECKOM MOBEPXHOCTH K ¢, . Eciii Touka ¢ He Jexur
Ha Kputnieckoi nosepxHoctu (7 # 7,.), To neHCTBHUE rpynnbl R, NpuOIMKaeT ee K
d,» @ 3aTeM IIpU ¢ —> 0 YBOAMUT OT HENOABU)KHOM TOYKH ¢,. B mapamerpuueckom

IPOCTPAHCTBE JEHCTBHE PEHOPMIPYIIIBI, CMELIAlolIee MPOU3BOIIbHYIO TOYKY Ha Ma-
JO€  PACCTOSHHUE O , MOXHO TMPEJCTaBUTh JUHEHHBIM ONEpPaTOPOM—MATPUILICH:

A a '- o
R.= i . Kak 1 B KkBaHTOBOI MeXaHMKE, COOCTBEHHbIE (PYHKIIMU U COOCTBEH-

% )i,
HbI€ 3HAYEHUS OlepaTopa f?c UTpaloT PyHIaMEHTAJIBHYIO POJIb, IPUUYEM COOCTBEHHBIE
3HAYEHUs KaK pa3 U ONpelessitoT Kpurtuueckue nuaekcsl (300).
PaccMmoTpum noBeneHne KOppesiiimoHHon GyHKIMn K (]E ,q(T)) npu npubIKe-

HUM K Touke ¢a3oBoro nepexona 7,. B ¢peppomarueruke. Koppenaunonsas ¢pyHKuus
K(k,q(T)) — sxcriepuMeHTaIBHO OIpejiesieMasl BEeIMYMHA, TaK KaK CEUCHHE pacces-

HUSL X~ HEUTPOHOB Ha (PEPPOMATHUTHOM KPUCTAJUIEC MPOTOPIUOHAIBHO K (l;):
S~VK (k. 4(T)), (344)
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rae V' — oobeM obOpasua, k = k'—k", k', k" — BONHOBBIE BEKTOPHI HECHTPOHA 10 M
I0CJIE PACCESHUS.

3apsoBasi HEWTPaIbHOCTh HEWTPOHA ITO3BOJISET OTCIEAUTH TOHKHE J((EKTHI
B3aUMO/ICHCTBHS MATHUTHBIX MOMEHTOB HEUTPOHA M aTOMA B Y3JI€ PEIIETKHU H, B CBSA3H
C OTHM JUIs OIIPOOOBAHHUS TEOPHH UMEETCS JTOCTOBEPHBIM SMIIMPUIECKUN MaTepHall.

[TpoBeaeM pPEHOPMIPYIIIOBOE IMPEOOpPA30BaHUE BXOMAIIUMX B KOPPEIAHOHHYIO
GYHKINIO TEPEMEHHBIX :

1

C|v._

K(k,G(T)) = c*PT9 K (ck,R.q(T)) = c*P+K cE,éoi[gj &l (345)

rae (£) coorBercrByeT 3HaKky (I'—1.), € — cOOCTBEHHBIM BEKTOP oneparopa R..
Bripaxenue (345) cripaBesIiBO JJ1s TIOOBIX ¢ M MOITOMY MOJIOKUM ¢ = & (Tak Kak-
npu ¢ - o, & - ). Toraa

K(k,G(T) = £P K (.G, £&) ~ E2P g(&), (346)
rae g(flg) — HEKOTOpast PyHKITHUS.
Ilpu T =T,, xorga KOppelsUUOHHAs JJIMHA PaBHA OCCKOHEYHOCTH, UL k+0
HOJTYYHM
K(k,G(T,)~k~P+d), (347)

[Ipu nonyuenun (347) Mbl IOJOKUIIU C = % CpaBnuBas ¢ (300) 2—-s=2p+d,
MOJIyYUM

p=%(2—s—d). (348)
JI1s1 1OCTaTOYHO MajbIX ‘T -T C‘ U IIpU k =0 MOYHO 3aIHCaTh:

- _ - N _ 2_
K@©.G(T)~E>*K(0,G, + &) ~[T - T,[ V™. (349)

Hcxonst U3 COOTHOILICHUS % = K(0) (rne y — BOCIIPHUMYHMBOCTH), MOYKHO 3aITUCATh

y=v(2-ys). (350)
Cootnomenue (350) oTpakaeT Tak Ha3bIBAEMBIN 3aKOH MOI00MS.

JIJis OLIEHKW KPUTUYECKMX HMHJIEKCOB B KOHKPETHOW CHTyallud HEOOXOIUMO, B
MEPBYIO0 OYEpEellb, PACCMOTPETh MPEACTABICHUE PEHOPMIPYIIIHI, T.€. TOMOMOpPGHOE
0TOOpaXKE€HUE JIEMEHTOB IPYMIbl HA TPYIITY JIUHEHHBIX onepatopoB. OJIHAKO MO CBO-
€l CII0’KHOCTHU 3Ta MPOLEAYPa BHIXOAUT 32 PAMKHU JaHHOW KHUTH.

N3 Oonee neranbHOro aHaiuu3a CieayeT, YTO METOl PEHOPMIPYIIIbI, KaK U TEOpUs
Jlangay, He MO3BOJISIET B paMKax €IMHOTO YPaBHEHUS MMPOUTH KPUTHUYECKYIO TOUKY, a
MOBEJICHUE CUCTEMBI MMPUXOAUTCS aHAIM3UPOBATh Pa3CIbHO KaK ClieBa, TaK U CIIpaBa
oT Touku (a3zoBoro mnepexona. Kpome Toro, B pamkax 3TOro mojaxojaa HE HaXOIUT
TaK)K€ TEOPETUYECKON OLEHKU KpuTtHueckas temneparypa 7. [Ipu peHopMrpyImnoBom
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aHaJIM3e TPYJAHO TMOJYYUTh TPAJAUIIMOHHBIE TEPMOJMHAMUYECKHE XapaKTEPUCTUKU
BEIIECTBA U UX (PYHKIIMOHAIBHYIO CBSI3b MKy COOOIA.

Benymuii cnenuanuct B 3Toi obnactu Teopetudeckor usuku npod. 1. Ma
nuiet: «Hecmomps nHa ycnexu, 0ocmucHymole 8 pamKax peHopmMepynno8o20 nooxood
K meopuu Kpumuyeckux seleHull, emy He0ocmaem npoyHol Mamemamuyeckol 0CHO-
6bl. Lenvlli pso eviuucIeHUll NO-NPENCHEMY HOCUM NPOOHBIUL Xapakmep U MHO20e euje
ocmaemcsi HeNOHAMHBIM. IMOom N00X00 CO30aH HA OCHOBE YCMAHOBIEHHbIX (DaKmos
U NPasooONo0OOOHBIX 2UNOme3, UCMUHHOCHb KOMOPLIX euje npeocmoum 0oxkazams. Ao-
cmpaxkmHule udeu, aexcawue 8 ocHogse PI'-nooxooa, éecoma npocmvl, 00HaKoO KOH-
KpemHo peanu308ams Ux u sa8HbIM 00pazom y6eoumuvcs 8 ux cnpageodiu8oCmu OKa3bvl-
saemcs o4eHb cloxcHoy». Kpome TOro, npenu3ruoHHbIe U3MEPEHUs] KPUTHUYECKUX WH-
JIEKCOB, MPOBEACHHBIEC B MOCJIEIHUE TOAbI JIJISl Pa3IUYHbIX (Da30BBIX MEPEX0I0B, MOKA-
3]l UX YCTOMYMBYIO HEOJIMHAKOBOCTh. JTO OMPEEICHHO YKAa3bIBAET HA TO, YTO B OC-
HOBY OyIyIIe TeopHuH MOJKHBI OBITh MOJIOKEHBI HE TOJIBKO MPeoOpa3oBaHus PEHOP-
MaJM3allMOHHOM TPYMIbI, HO U KAKUEe-TO IOTIOJHUTEIbHBIC UIICH.
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Yacte 11
BEHIECTBO KAK MUP

B3AUMOJIEMCTBYIOIIUX ATOMOB

1. MaTemaTn4eckoe OTCTyIJICHHE

B HACTOAIICM KYpPCC (bPIBI/IKI/I npcajararoTCsa OCHOBHBLIC ITOHATHA TCOPHUU TI'PDYIIIIL,
BCKTOPHOI'O M TCH30PHOI'O aHAJIN3a, 0e3 yero IMPAKTHYCCKU HCBO3MOKHO ITOCTPOCHHC
COBpeMeHHOﬁ TCOPHH KOHACHCHUPOBAHHOI'O COCTOAHMUA.

JyeMeHThI Teopuu rpyni. Bekropsl. TeH3opbl

[Iox rpymnIoN IMOHMMAETCS MHOXECTBO A 3JIEMEHTOB MPOWU3BOJIBHOM IIPUPOJIBI
aj, az, a3, .., Gj, .., dj, .., df, .., HA KOTOPOM OIpeje/neHa OuHap-

Has olepalys «KyMHOXXEHHE» &, TaKas, YTO BBIIOJIHAIOTCS CIIEIYIOIIHUE YCIOBUSA:

1. B pe3ynbrare «yMHOKEHHS» ABYX IIPOU3BOJIBHBIX 3JIEMEHTOB MHOXKECTBA @; U

aj MOIy4aeTCs JNEMEHT aj , IPHHAICHKAIIUH STOMY XKE MHOXKECTBY
a; ®a j =daj. (1)

2. Ha MHOXECTBE DJIEMEHTOB 4 CYyIECTBYET TAK HA3BIBACMBIM €IUHUYHBIN dJle-
MEHT (IIPUMEM YCIIOBHO, YTO OH COOTBETCTBYET «j ), TAKOM, UTO IPOU3BEAECHUE JIH000-
ro DJIEMEHTA U3 MHOXKECTBA, HAIIPUMEP a; HA aj, JAET TOT JKE DJIEMEHT

a;®ay =a;. (2)

3. /I mpoM3BONBHOIO JIEMEHTA U3 MHOXECTBA A, HAlPUMEDP «;, CYLIECTBYET
oOpaTHbIN €My JJIEMEHT a; b OIIpE/EICHHBI TAKUM 00pa3oM, UYTO IPOU3BEICHUE a;
Ha a; ! naer equumnyHbIi d1eMeHT aj.

-1
a;,®a; =a. 3)

4, I[JIH IMPOU3BOJIBHBIX TPCX 3JICMCHTOB MHOXKCCTBA A a;, da A} BbBIIIOJIHACT-

VE
Cs1 aCCOLMATUBHBIN 3aKOH YMHOXKECHMUSI
(a;®a;)®a, =a; ®(a; Oay). (4)

[Tpumepsl rpynn

1. MHoO)ecTBO BceX IEHCTBUTEIBHBIX YHCET C Olepanuend airedpanyeckoro
CJIOKEHUsI B KauecTBe OMHApHOU omepanuu. EMMHUYHBIM 3JIEMEHTOM B 3TOM Cllydae
SBIIIETCS HyJb. YKcla ¢ OTPUIIATEILHBIM 3HAKOM SIBIISIOTCS OOpATHBIMH IS T€X Ke
YHCEJI C MOJIOKUTEIBHBIM 3HAKOM.
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2. MHOXeCTBO KBaJpaTHbIX HEBBIPOKIAEHHBIX MAaTPHULl Pa3MEPHOCTBIO nxn C
orepanyeil yMHOKCHHS B KaueCTBE OMHAPHOU ONepariui.

3. MHOX€eCTBO BEKTOPOB 7-MEPHOTO MPOCTPAHCTBA C ONEPALMEN CIIOKECHUS B
KauyecTBe OMHAPHOW ONEpAIMK U HYJIS KaK €IMHUYHOTO JJICMEHTA.

4. MHO€ECTBO IIEPECTAHOBOK WJIM TaK HAa3bIBacMasi CAMMETPUYECKas rpymmna S, .

5. IIoBOpOTHI BOKPYT COBOKYITHOCTH OCEH, MPOXOIAIINX depe3 (PUKCUPOBAHHYIO
TOUKY.

6. COBOKYIMHOCTH 3JIEMEHTOB CUMMETPHH KpUCTAIIOB. KpoMme TpaHCHSIIMOHHOM
CUMMETPHH, XapaKTepusymlen pemetky bpase (moapoGHee 06 3TOM cM. HUXKE), KPH-
CTaJUT JOJKEH 00JaaTh CAMMETPUEH 1O OTHOIIEHUIO K TTOBOpOTaM. B cBs3mM ¢ 3TUM
BBOJIUTCSl TIOHATHE OCH CHMMETPHUU n-TO TIOPSJIKAa, BpaIleHHUE BOKPYT KOTOpOW Ha

27
yroja — NPUBOJAUT K CAMOCOBMENICHUIO KpUCTaia. MOXXHO MOKa3aTk, 4YTO B IPUPO-
n

JIe YMCJIO TaKUX OCEH BECbMa OTPAHUYEHO: 3TO OCH 2-, 3-, 4- 1 6-r0 OPSIKOB.
PaccmoTpum apyrue TUIbl CHMMETPUH MO OTHOLIEHUIO K MOBOPOTaM U OTpa)Ke-
HUsIM. KaXIplil TUII CHMMETPHUM €CTh COBOKYITHOCTh OCEM U INIOCKOCTEM CUMMETPHH.
DTO 3HAYUT, YTO IPU OINPEJCICHHBIX MEPEMEIICHUSIX (IOBOPOTHl HA HEKOTOPHIEC YIJIbI
BOKPYT OCEH, UMEIONUX OOIIYI0 TOUKY MEPEeCeUEHUsT U OTPAKEHUS B TUIOCKOCTSX, CO-
JepKaluX 3Ty TOYKY) Tella, UMEIOLME KOHEUHbIE pa3MeEPhl, CAMOCOBMENIAIOTCS (TaK
Ha3bIBa€MbIE TOUEUYHBIE IpyMnIbl). Kpome mMOBOPOTOB M 3e€pKaJIbHBIX MTOBOPOTOB K 3JIe-
MEHTaM CUMMETPUM OTHOCUTCS TaK)K€ BUHTOBAsI OCh. [ '0BOPSAT, YTO pemierka o0agaet
BHUHTOBOW OCBIO 7-TO MOPSIAKA, €CJIHU P MOBOPOTE BOKPYT 3TOM OCU HA YroOj 27 151
n
OJHOBPEMEHHOM CMEIIEHUH BJIOJIb HEE HA HEKOTOPOE PACCTOSHUE OHA CAMOCOBMEIIIA-
erca. B xauecTBe 3JIEMEHTOB CUMMETPUH MOKHO TAK¥K€ YKa3aTh IUIOCKOCTH 3€PKaJIb-
HOT'O CKOJIb)KEHUS, KOTOPBIE XAPAKTEPU3YIOT CIydail CAMOCOBMEIICHUSI PEIIETKHA MPU
OTPaXEHUSIX B HEKOTOPOU IIOCKOCTU C OJHOBPEMEHHBIM MEPEMEIIICHUEM Ha OmNpee-
JICHHOE PacCTOsIHUE B 3TOW IMIOCKOCTU. CyIIECTBYIOT TaKX e MPOCThie (HE 3epKalib-
HbIE) TIJIOCKOCTH CKOJIbKEHUS. Bce 37eMEeHThl CUMMETPUM KaKOW-TO OmNpeeeHHON
KPUCTANIMYECKON pelIeTKU (3TO HE UTO MHOE, KaK pa3inyHble KOMOMHAIIMK PacCMOT-
PEHHBIX BBIIIE JEHCTBUN, MPUBOSMIIMX K CAMOCOBMEIICHUIO PEUIETKU) 00pa3yloT ee
IIPOCTPAHCTBEHHYIO IpyImiy. COBOKYIHOCTh IPOCTBIX U 3€PKAJIBHBIX IIOBOPOTOB, II€-
PEBOASIINX MPOU3BOJIBHBIN BEKTOP BEKTOPHOU TpyNIibl F B KaKOH-THOO BEKTOp ITOU
K€ TPYIIIbI, PEACTaBIAET COO0N HEKOTOPYIO TOUCUHYIO Ipymiy [, KOTOpas Ha3bIBa-
€TCA TPYIION CUMMETPUHU BEKTOPHOU rpynnbl F . ['OBOPSAT, 4TO IBE BEKTOPHBIE IPYI-
bl ] U F, IpUHAMIEKAT K OJHOW U TOU K€ CUHIOHMM, €CJIM OHU UMEIOT OJIHY U Ty

K€ TPYIILy CHMMETPUH f .

Cpeau 31€eMEHTOB IPYIIIbI 3aKOH KOMMYTaTHBHOCTU MOJKET HE BBIIOJIHATHCS,
T.e. ;®a; #a;®a;. Ecin a; ®a; =a; ®a;, TO rpynna HaseBaeTcs abeseBoit. Yuc-
JIO 3JEMEHTOB Tpynnbsl N Ha3bIBaeTcs ee nopsakoM. Eciau B rpynne A4 OKa3pIBaeTCs
BO3MOKHBIM BBIJICJINTE HEKOTOPYIO COBOKYIHOCTbH 3JEMEHTOB A4,,, KOTOpas TaKXKe
yAOBJIETBOPsieT cBoiicTBaM rpymisbl (1)—(4), To A, Ha3pIBaeTCS MOATPYIMIIONW TPYIIIIHI
A. Yucno 31eMeHTOB NOATPYIIIBI UK €€ MOPSAOK 7 HE MOKET ObITh IPOU3BOJIBHBIM.
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CornacHo Teopeme Jlarpanxka OH BCErja SIBISETCS IEIUTENIEM MOPsIIKa BCE IPYIIIbI.
[Topsinok rpyIibl MOKET OBbITh KaK KOHEYHBIM, TaK 1 OECKOHEUHBIM.

B3auMopeiicTBys Apyr ¢ Ipyrom Io 3aKOHY OMHAPHOM ONEpaly WICHbI TPYIIIIbI
(GbopMUPYIOT B KOHEUHOM HUTOTE BCIO 3aMKHYBIIYIOCSI Ha C€0sI COBOKYTHOCTH 3JI€MEH-
ToB. OJHAKO B3aUMOJICHCTBOBATh APYT C APYTOM MOTYT HE TOJIBKO OT/AEJbHBIE YICHbI
rpynnsl. Tak, HanpuMep, B3aUMOJEHCTBUE MOArPYIIIbI A, ¢ HEKOTOPBIM 3JIEMEHTOM

IPYIIbl @ ;, HE BXOASIIMM B A, , IPUBOJUT K 00pa30BaHUIO CMEXHBIX KiaccoB. [lo-

POXKACHHBIC, HAIIPUMCEP, JICMCHTOM aj CMCIKHBIC KJIACCbl MOT'YT OBITh KakK IIpaBbIMHU

(4, ®a;), Tak 1 1eBBIMU (a; ® 4,,). DNEeMEHT IpylIbl @; Ha3bIBAETCS CONPSKEHHBIM

BJIEMEHTY a ;, €CIIH OHU 00a yIOBIETBOPSIOT CIICAYIOIIEMY COOTHOLICHHIO:
_ -1
aj=ap®a; ®, . (5)
DNEeMEHT aj, TaKkXKe NPUHAUIEKUT rpynne 4. Eciu sneMeHT Ipynmsl  a; CONpPsHKEH

QJICMCHTY da;, 4 9JICMCHT Clj COIIPSAKCH JJICMEHTY aj , TO a; COLPSXKECH ay . Ha sTtom

OCHOBAHHMM OKAa3bIBACTCS BO3MOXKHBIM pa3OMEHHEe TPYNIbl HA KIACChl COMPSKEHHBIX
aneMeHToB. EquHuna rpynmel cocTaBisieT ¢cBOM 0coOblil kiacc. CiemayeT OTMETHTh,
YTO COMNPSHKEHHBIN KJIAcC, €CIM B HEM HE COAEPKHUTCS €IUHHUIIA, HE SIBISETCS MOJ-
TPYNIION.

PaccmoTpum monsiTus u30- 1 romomopdusma. Eciin oka3piBaeTCsi BO3ZMOXKHBIM
YCTAHOBUTH OJJHO3HAYHOE COOTBETCTBHE MEXY MapaMu 3JIEMEHTOB Pa3HbIX rpynn A

U B a;, a; uby, by, Takoe,4To a; COOTBETCTBYET by, a a; COOTBETCTBYET by, TO

9TH T'PYHIIIbBI HA3BIBAOTCA I/IBOMOP(I)HI)IMI/I, CCIIN q; ®Clj B3aMMHO OJHO3HAYHO COOT-

BETCTBYET by, ® by :

a, ay, .., 4j, .., aj,
[ a; ®a; by ®b;
b, by, ., by, .. b,

[To cBoeii BHYTpeHHEH CTPYKType U30MOpP(HBIE TPYNIbI B MPUHIIUIIE OJMHAKOBBI, TaK
Kak Jr00as TeopeMa WM 3aKOHOMEPHOCTb, XapaKTepHasi Ui OJHON TPYIIbI, OyaeT
pacmpocTpaHsAThCS U HA IPYTyIo, u3oMopdHyto eil. ['oMomopu3m cBs3aH ¢ OTHOCTO-
POHHUM COOTBETCTBUEM JJIEMEHTOB TPYIII, T.€. KAKOMY-TO 3JIEMEHTY TpyIIlbl A, Ha-
MPUMEP a; , COOTBETCTBYET JJIEMCHT TPYIIB! B, HanpuMmep by (a Takxe a; —> by), xo-

TS 00OpAaTHOE COOTBETCTBUE JIEMEHTA by, AJIEMEHTY a; OTCYTCTBYET (TO € U JUIsl dJie-
MEHTOB 4, by). Ilpy 3TOM COOTHOLIEHUE TPOU3BEICHUI UMEET OJHOCTOPOHHUI Xa-

pakrep:a; ®a; — by ®by.

ai, az, ..., 4j, .., Clj,
l l al-®aj —)bk®bs
bi, by, . by, .. b,

OHpeﬂeHI/IM Ba)KHBIMN JIIA CTaTUCTUYECCKOU (1)I/I3I/IKI/I KpUCTAJJIOB KJIACC TOUCYHBIX
I'pyiIiil. Bnonne O4YCBHIHO, YTO BCC HpGO6p330BaHI/IH CUMMCTPHUU HC OOJIZKHBI ITPHUBO-
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JUTh K MIEPEMEILIEHUIO Tella B npocTpaHcTBe. CieaoBaTenbHO, MPU TAKUX IPpeodpazo-
BaHUAX XOTS Obl OJHA TOYKA Teja JOJDKHA OBITh HEMOJABMKHOM. B 3TOM ciydae Bce
OCH U IJTIOCKOCTH CUMMETPHH OyAyT MEepeceKaTbcs B 3TOM TOUKe. [ pyIIbl CUMMETpHH,
KOTOPBIE YIOBJIETBOPSIOT BBIIIEIPUBEACHHBIM PACCyKACHUSAM, HA3bIBAIOTCSA TOYEU-
HBIMH.

Kak yxe oTMeuanoch BbIILIE, TPAHCISALUOHHAST CHMMETPUS KPUCTAILIA ONPEIETs-
eTcs ero pemerkoil bpase. [l popMupoBaHus k€ MOJHOM TPYIIbI KpUCTAIa HEOO-
XOJIMMO J00aBUTh 3JIE€MEHTHI CHMMETPHUH, CBA3aHHBIE C TIOBOPOTAMU U OTPAKEHUSMHU.

Tax kak 1r000H 1€MEHT CUMMETPHUM IPEANOIaraeT ONpeIeIeHHOEe JeiCTBUE Ha
paccMaTpuBaeMblii OOBEKT, TO BIIOJIHE OYEBUAHO, YTO KaXKJbIM TaKOM 3JIEMEHT J0JI-
XKeH OBbITh MPEICTABIIEH ONepaToOpoM. TO €CTh TEOPUIO MPEACTABIECHUI MOYKHO IO-
CTPOUTB, CTaBsI B COOTBETCTBHUE KAKIOMY JJIEMEHTY IPYIIIbI HEKOTOPBIM ONEpaTop B,
MaTpHLy KOTOPOTO MOXKHO NPEICTAaBUTh Kak B;;. VIcroib3yst N3BECTHBIH U3 KBAHTO-

BOM MEXaHHUKHU (HOpMaIIU3M, 3aMUIIEM

By = [¢i Bp;dq. (6)
TAC @1, @2, s Pjs - @, ... — HAOOP OPTOHOPMHUPOBAHHBIX (PYHKIMH, ABJIAIO-
HIMXCA YacThblO ceMelcTBa (DYHKLUMM U MONyYarouuXcsl B pe3yJibTaTe JeHCTBUS BCEX
3JIEMEHTOB I'PYIIbI HA HEKOTOPYIO OAHO3HAYHYIO (PYHKIHIO @) .

Taxum oOpazom, HaOOp MaTpul, Kaxaast U3 KOTOPbIX COOTBETCTBYET ONpeesCH-
HOMY DJIEMEHTY I'PYyIIIbI, HAa3bIBACTCSA IPEACTABICHUEM JTOM I'PYNIIbI PA3MEPHOCTHIO
s, IpU4YEM

B(ay)B(ay) =B(a1 ®ay). (7
Ecnu HOBOE mpejcTaBieHre MOXKHO MOJIYYUTh U3 CTApOTO MyTEM JUHEHHOro mpeod-
paszoBanuss C QyHkuuii u3 6azuca @y, ¢, .., @y , TO BCE TaKue NPEACTABICHUS
OyIyT SKBUBAJICHTHBIMHU:
B.(a)=CB(a)C™", (8)
rae C — TMHENHBIN Oneparop.

PaccmoTpum Tenepp Kak Ha rpynie BpalleHUH TPEXMEPHOIO 3BKIIHIOBOIO MPO-
CTPaHCTBA MOYHO ITOCTPOUTH BEKTOPHOE U TEH30pHOE McuucieHue. IlycTs nBe cucre-
MbI KoopauHaT (x,y,z) u (x',y’,z") umeror oOmmit neHTp u oxHa u3 HUX (x',)’,z")

o 1 2
MOBEpHYTa OTHOCUTENBHO APYyro (x,y,z) Ha yron «. ObozHaumm x=x, y=x",

!/ ! !/
1 2 o
z=x>, X' =x', y'=x=, z'= X (BO m30eKkaHUE HEIOpa3yMEHUH AOMOJTHUTEIb-

HO MMOJYEPKHEM, YTO B JAHHOM pa3jesie BEpXHUM MOKa3aTeab y X, ),z U APYyrux 000-
3HaueHuil (7',d,...) HE CTEeNeHb, a UHJEKC, XapaKTepu3yrolud kopauHary). Mcnoib-

3ys DJIEMEHTApHbIE TeOMETPUUECKHE MPEe0oOpa3OBaHMs, MOKHO TMOJIYYUTh COOTHOIIIE-
HUS MEXIY ITPUXOBAHHBIMU U HEIITPUXOBAHHBIMHA KOOPAMHATAMH CUCTEM:
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x! :cosa-xl+sina-x2+0-x3;

x? :—sina-x1+cosa-x2+0-x3; 9)
X =0-x +0-x2 +1-x°.
Kaxk BugHO U3 (9), IOBOPOT Ha yrojl @ OCYUIECTBISETCS BOKPYT OCH z. [[ns TOro uro-
OBl MPUBECTU PTU COOTHOIICHUS K O0Jee KOMIIAKTHOMY BHY, LI€IECO00pa3HO 3amu-
caTh UX CIEAYIOIHIM 00pa3oMm:
TS L P U s L 3

x =1y -x 5 X 3 XS
2 2" 1 ) 2" 3,
x© =17 x +Ty -x" 415 -x7; (10)

S =T e T

1 2 3

Bepxuuii uanexke k' (k'=1,2"3") koadpdunmenta T ]f (k =1,2,3) xapakrepusyer

COOTBETCTBYIOIIYIO KOOPJAMHATY IITpUXoBaHHOU cuctembl. Dopmyiisl (10) Teneps Mo-
T'yT OBITh MPEJCTABIICHBI B BUE

! !

k 2" k. 3 3k
=T, -x";x =T -x°, (11)

r7ie TI0 TIOBTOPSABIIEMYCS UHACKCY k ToapazyMeBaeTcs cymmupoBanue. OKoHUATEIb-
HO cooTHomeHus (10) 3amuiemM ciemxyrommumM 00pa3oMm:

| L L .2
X _Tk X' X

k' k' _k
xt =Ty -x7, (12)
riue
Tl' Tl' Tl’ .
1 2 3 cosa smma 0
Tkk = T12 T22 T32 =| —sina cosa 0 ].
3 3 3
T T 0 0 1

[IpoBoAsi COBEpIIEHHO aHAJIOTUYHBIE PACCYKJIEHHS, MOKHO 3alucaTh OOpaTHBIE CO-
OTHOILICHHUSI, BBIPAKAIOIINE HEIITPUXOBAHHBIE KOOPJIMHATHI YEPE3 IUTPUXOBAHHBIE

=1k (13)
rae
cosa —sina 0
T]f, =|sina cosa O].
0 0 1

OueBuaHo, uto det(7, kk,) =1 u det(T, kk ) =1. Ucnonb3ys U3BECTHOE MPABUIIO YMHOMXE-

HHUA ManI/H_[, HOquI/IM
k'me _ ce k'wk k'
TkT'_ak’ Tk Te’_é‘e" (14)

rie 8¢ = 8% =

(i e
oS — O
— O O
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Martpuipl 7 xapakTepU3yIOT 3/1€Ch HE YTO MHOE, KaK MpeoOpa3oBaHusl KpyroBOro Bpa-
IIEHUS] TPEXMEPHOI'0 3BKJIMAOBA MpOCTpaHcTBA. Eciy moBOpOT Ha yroia « B3ATh B Ka-
YeCcTBE JIEMEHTa TPYIIIbl, TO HMHAYLMPYyeMas 3TUM MpeoOpa3oBaHUEM IpyIia Ha3bIBa-
eTCs TPYIION BpallleH!s] TPEXMEPHOTO IBKJINI0BA MIPOCTPAHCTBA.

Jia nuddepennnanoB KOOpIMHAT MOXKHO 3aMHUCaTh

axF =TF axk, ak =1k axk. (15)
BeeneM Tpu ckansipHbie (yHKIIMU ok , 3aJlaHHBIC B CHCTEME KOOpJAWHAT <"

!
ITycTs pu miepexone K cucreMe KOOpAUHAT x¥ otm (GyHKIMM peoOpa3yroTcs K BULY
!
ok
k' _ k' gk
Q" =T, D" (16)

Ecnu takoe nmpeoOpa3oBaHUE OKaKETCs BO3ZMOXHBIM, TO KOMIUIEKC (hYHKIIMMA ok Ha-
3BIBAIOT KOHTPAKOMIIOHEHTAMHU BEKTOPA B TPEXMEPHOM IIPOCTPAHCTBE MO OTHOILIECHHIO

K TpYIIE BpAaLEHUsS B TPEXMEPHOM 3BKIUAOBOM MpocTpaHcTBe. CaMbIM Ba)KHBIM
371€Ch SABJSETCS TOT (DAKT, YTO MPU MEPEX0Jie OT OAHONU CUCTEMbl KOOPAUHAT K APYTOM

Tpu QYHKIUU ok npeoOpasyroTes Mo 3aKOHY MpeoOpa3zoBaHUs caMUX KOOPAWHAT WK
muddepennnano koopauHaT (15). MoxxHO ompeneiauTbh Takke COBOKYIMHOCTbh TpeX
Opyrux QYHKIUN @), KOTOpbIE IPU NEPEX0JIe OT OJJHOM CUCTEMBbI KOOPAUHAT K JIpY-

roif mpeoOpa3yercs 1Mo 3aKOHYy
oy =T D", (17)

CoBOKYIHOCTh TakuX (PyHKIMH, mpeoOpasyroumxcs no 3akony (17), mpuHsATO Ha3bl-
BaTh KO-KOMIIOHEHTAMH BEKTOpPa B TPEXMEPHOM 3BKJIIMIOBOM MPOCTPAHCTBE. B siBHOM
BUJIE 3aKOHBI MTPeoOpa3oBaHusl KOHTPAa- U KO-BEKTOPOB MUMEIOT COOTBETCTBEHHO CJe-
JTYFOLIAN BUL:

o' =rlof =1''0" + 1) 0? + T} & = &' cosa+ D2 sina;
o2 =12 0" =120 + 77 02 + T & = @' sina + 2 cosa;
oY =130 =1V 0!+ T} 0% + T @3 = @3,

Oy =Tre, =T ®, + T2®, + T3D3 = D) cosa+ D, sina;

Dy =TE®, =T\ ®| +T20) + T3 D3 = B sina+ P, cosa;

Dy =Thd, =T\ d| + T2, +TD;y = b5,

JIns BEKTOpPOB, ONPEACIICHHBIX HA TPYIIIE BPALICHUN TPEXMEPHOI'O SBKJIUIOBA IPO-
CTPAaHCTBA, 3aKOH MPeoOpa3oBaHUsl KOHTPA- U KO-BEKTOPOB OAMHAKOB. B 3Toil cBs3M
pa3ianune MeXAy HUMM TepsSeT CMBICI M TOBOPAT MPOCTO O BekTopax. B oOumiem xe
CJIy4ae 3TO pa3jindue NpuoOpeTaeT NPUHIMIHAIBHBINA XapaKTep.

Ecnu B35Th COBOKYITHOCTH (DyHKITUN okt , OIIPE/ICJICHHBIX B TPEXMEPHOM 3BKIIH-
JIOBOM IMPOCTPAHCTBE, TO MPHU OMPEAEIEHHOM MX MO0J00pe MOKET OKa3aThCsl, YTO MPHU
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nepexo/ie OT OJHOM CHCTEMBbI KOOPJIUHAT K APYrou 3TH (yHKIMH IPEoOpa3yroTCcs M0
3aKOHY

K0 k'l ke
" =TT D" (18)

Tak kak &, /=1,2,3, To Takux HYHKIIUNA MOXKET OBITh JICBATH.

COBOKYMHOCTH JI€BATU CKAJSAPHBIX (PYHKUUNA KOOpAUHAT @k naspBator KOHTpa-
KOMITOHEHTaMU T€H30pa BTOPOIO paHra B TPEXMEPHOM MPOCTPAHCTBE MO OTHOILIEHHUIO
K MpeoOpa3oBaHUsIM KPYrOBOI'O MOBOPOTA TPEXMEPHOIO 3BKJIMAOBOIO MPOCTPAHCTBA,
€CJIU TIPH MEepPexoJie OT OJHOM CUCTEMbI KOOPAMHAT K APYroi 3Tu (yHKUMHU Ipeodpa-
3YIOTCSI CBSI3AHHO C MPE0Opa30oBaHUSAMU CaMUX KOOPAMHAT Uiu AU depeHInanoB Ko-
opauHaT 1o 3akoHy (18). Ko-KOMIOHEHTBI TEH30pa BTOPOrO paHra OMNpeaessitoTcs
aHAJIOTUYHO U MPeoOpa3yoTCs MO 3aKOHY

Dy =TET by . (19)

Kak crnemyer u3 paccMOTpEHHOTO MaTepuaja, BEKTOp €CTh TEH30p MEPBOrO paHra, a
CKaJsip — 3TO TEH30p HYJEBOro paHra. MaremaTH4ecKoe Ompe/esieHne BEKTOPOB H
TEH30pPOB, JaHHOE BBIIIE, MPOUUTIOCTPUPYEM HPUMEPOM (PHU3UIECKOTO «POKICHUS)
TEH30pa B TaKOH JOCKOHAIBHO HM3YyYEHHOW CHCTEME, KaK SJICKTPOMArHUTHOE TOJIe.

I[JI?I 9TOrO 3aIlIuIcM COOTBGTCTBYIOHII/IG ypaBHeHI/I}I MaKCBCJ'IJ'Ia:
. oD
1) =j+—;
ot

2)%177:—8—3; (20)
ot
3) V-D=p;
4)yV-B=0,
rac ﬁ — aKCHAJILHBIN BCKTOPp HAIPAKCHHOCTU MAarHUTHOI'O HOJISI;] — BEKTOP IIJIIOTHO-

<
=

X

—

CTH TOKa; D — BEKTOp 3NEKTpHYecKoil HHIyKIHH (D = E +47P); E — TONApHBINA Bek-
TOpP HATIPSKEHHOCTH AJIEKTPHUECKOTO 10N (P — BEKTOp MONAPU3ALMH Cpedbl); B —
BEKTOp MArHUTHOH mHAyKmuu (B = H +47J), (J — BeKTOp HAMAarHUYEHHOCTH Cpe-
Ibl); O — IJIOTHOCTH DJIEKTPUUYECKUX 3apsaoB. HamoMHUM, 4TO TOUKAa MEXKIY BEKTO-
pamu (G-b) 0003HAYACT CKAIAPHOE MPOM3BEACHHE, a 3HAK (X), COOTBETCTBEHHO —

BekTOopHOe. Cuna F', IeldCTBYIOIIAasi CO CTOPOHBI JIEKTPOMAarHUTHOTO TOJIS HA €H-
HUYHBIN 3apsDKEHHBIA 00beM, BhIpakaeTcs: (hopMyion

F=p(E+0xB)=pE+poxB=pE+]xB, (21)
r7ie O — CKOPOCTh IBUKEHUS 3apsHDKEHHOTO Tena.
C nmomoI11p10 NMEepBOTO U TpeThero ypaBHeHU Maxkcsemna (20) uckmounm u3 (21) Be-

JIMYMHBL P U | , BBIPA3UB UX uepes mojesble ynkuun £, D, B, H:

F:(Vﬁ)m(ﬁxﬁ—%—?)xﬁ. (22)
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[IpousBenem teneps cuMmMmeTpupoBaHue Gopmyisl (22), KOTOpoe 3aKIH0YaeTCsl B JI0-
OaBJICHUH BEKTOPOB, CHMMETPUYHBIX UMEIOIIMUMCS U PaBHBIX HYJIIO 1O OMPEAETICHUIO.

Hanpumep, ¢ BEKTOPOM HANPSKEHHOCTH 3nekTpuueckoro nos (V- D)E MOXHO co-
MOCTaBUTh «CHUMMETPUYHBIIN» BEKTOP, CBSI3aHHBIA C HANPSKEHHOCTHIO MArHUTHOTO
nonst (V-B)H (KOTOpBIif, KAK BHIHO M3 YETBEPTOro ypaBHEHHs MakcBemia, paBeH
Hym0). UTak, no6aBuM K IByM ciaraeMbiM B (22) cHMMETpHUYHBIE (HO HYJIEBBIC) UJie-

Hbl: F = (ﬁ.D)E+(€.E)H+[€xﬁ—%}x§+[ﬁx1§+§jxﬁ. (23)
PackpoeMm ckoOku 1 00beTMHUM TTOJ00HBIC YJICHBI:
F = [(@D)E+(§§)[7]+ [(@xﬁ)x5+(§xﬁ)x§]—§(ﬁx§). (24)

B nexapTtoBoil cucTeMe KOOPAMHAT PACHUILIEM OAHY MPOEKIUIO CUJIIbI F', HAlpuMep

F =¥ D), +(V-B)H, |+ {(Vx E)x D). +[V = H)x B], }—%(13 xB)..(25)

PaCKprBaSI CKAJLIPHBIC U BCKTOPHBIC IIPOU3BCACHUA, BBIACILAA N3 HUX COOTBCTCTBYIO-
e X -KOMIIOHCHTBI U IIPUBO/JA HOI[O6HBIG YJICHBI, MOKHO B UTOI'C IIOJIYYUTH 110 aHA-

JIOTHUH BBIPAXKCHUA IJIA BCCX KOMIIOHCHT F:

6 P
Fy = (ExDy + H By~ 5w)+~—(ExD,, + H By, -5, w)+
. ox . oy (26)
+5(EXDZ +H B, —5xzw)—a(ﬁx§)x;
P P
F, = —(Eny +H B, —5yxw)+—(EyDy +H,B, —5yyw)+
ox oy 27)
P o - —
+§(EyDZ +H B, - 5yzw)—5(DxB)y;
8 E)
F, =(E.Dy+H_ By — 5 w)+~—(E.D, + H.B, —5,w)+
X oy (28)

+Q(EZDZ +H_B, —5ZZW)—2(13>< B),,
0z ot

1 a=p E-D H-B
e Ogp = , W= + .
0 a=p 2 2

Ecnu BHMMaTenbHO TpOaHAM3UPOBATh BhIpakeHus (26)—(28), To MOkHO OOHa-
PYXKXUTh B KOKIOM M3 HUX OJIMHAKOBYIO 3aKOHOMEPHOCTh. Bo3pMeM, K mpumepy, Mmpo-
ekuuio F,.. B kaxaoMm u3 ciaraeMblX, CTOSIIMX O] IeHiCTBUEM KOMIIOHEHTHI OIepa-

Topa quddepeHIpoBaHus, IPUCYTCTBYIOT BEIUUUHbl £, U H ., COOTBETCTBYIOILUE
F,. C xaxaon u3 npoekuui £, u [, CBA3aHBI WIN IIEPEIUIETEHB» KOMIIOHEHTBI

—

BekTOpoB D 1 B. IIpuueM IpoeKuu BEKTOPOB D U B COOTBETCTBYIOT KOMIIOHEH-
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Tam omneparopa V. Takoe «IepenaeTeHue» HOCUT, KaK BUJHO, CTPOrO 3aKOHOMEPHBIH
XapaKTep U MOXKET ObITh BBIPA)KEHO KOMIIAKTHON ()OPMYJIOi, €CIIU IPEACTABUTD BEIIU-
unHbl (ExDy +Hy By =6, W); (ED,+H.B, —6,,W); (ExD; +HyB, —0,,w) IpoeK-

LIUSIMA HEKOTOPOro Bekropa @,., KOTOPBIN caM SIBJISIETCSl OAHOM M3 KOMIIOHEHT Ooiiee
CJIOKHOT'O0 MaTEMaTHUYECKOro 00beKTa

F, =€.q3x—%(13x§)x, (29) rue
éx 3 {¢xx’ ¢XJ” ¢x2}: {(ExDx +H By _5xxW)i(Eny o HxBy —nyw);
(ExD, +H,B, _5xzw)};

L. . A
Fy:V-q5y—5(DxB)y, (30) rme
G, =B,y D, D, |={E,Dy+H, B ~6,W):(E,Dy+H,B,~5,,w)

(EyD, +H B, —5,,w)}
Fzzvq‘sz—g(zixﬁ)z, (31) rme

@z = {sz’ sz’ D, }: {(Esz +H_ By~ 6sz);(Esz = Hsz - 6zyw);
(E,D, +H_B, —5,,w)}
Ecoun mepeobo3HaYMTh KOOPAWHATEL X, y, z Iudpamu 1, 2, 3 COOTBETCTBEH-

HO, TO MOXXHO 3aIINCaTh.

D11 P12 Di3
@kg = @21 Q522 @23 , (32) rac k,£=1,2,3.
D31 D3 P33

Bennuuna @j, Ha3bIBaeTCs TEH30pOM BTOPOro paHra. 13 paccCMOTpEeHHOrO BbILIE

MaTepuajia CleayeT, 4TO TEH30p, KOTOPBIM MHOI/A YHPOUIEHHO MPENOJHOCUTCS Kak
HEUTO «IIPOCTPAHCTBEHHOEY, MPEJCTABISIET cOOON ropa3fo 0ojee CIOXKHYI0 MaTema-
TUYECKYI0 KOHCTPYKIUIO. CyIIHOCTh TEH30pa COCTOUT, BO-TIEPBBIX, B 3aKOHE MPE00-
pa3zoBaHus KOMIOHEHT (18), a BO-BTOPBIX, - B 3aKOHOMEPHOM «IIEPEIUIETEHUN) MPO-
eKI[UI BEKTOPOB, KOTOPOE («IeperyieTeHne») (GopMupyeT KOMIOHEHThI CaMOro TEH-
30pa.

[Tepeo6o3nauum Tenzop @y Ha — Gy .

Torma ¢ yderom BBILIEIPUBEACHHBIX PACCYKIACHUM OOBEIMHUM BbIPAKEHUS
(29-31):

oGy 0

F;, = -—3S5, 33
k ol ot k (33)

rne Gyy (u3NYecKH UMHTEPIPETUPYETCS KaK TEH30p MPOBOJUMOCTU IUIOTHOCTH HM-

IyJIbCa SJIEKTPOMArHUTHOTO MoJist; S = Dx B
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Y4uTeIBas, uTo F = Ggﬁ (P — uvmyisc), opmyna (33) mepenumercs B BUAE
t

8x£
DT0 ecTh TeopemMa 00 MMITYJIbCE CHCTEMBI C YY€TOM AJICKTPOMArHUTHOTO TIOJIS.

(S + P,) — cyMMapHasi IJIOTHOCTb UMITYJIbCA.

0
E(Sk + P )=- : (34)

Paccmotpum teneps Oosiee HATISIHBIA MPUMEp, TIpeioKeHHbIH P. deliHManoM
B CBOMX JICKIIMSX M KACAIOIIMIICS HEMOCPEACTBEHHO (PM3MUECKUX XapaKTEPUCTUK KPH-
cTajuioB. M3BECTHO, YTO I JUHEWHOrO JHUAJIEKTPUYECKOTO KpHUCTAJLIA MPU IPHIIO-

JKEHHUH DJICKTPUIECKOTO TIOJISI HANPSHKCHHOCTU £ MOJNSPU30BAHHOCTD P (urnosbHbIi

MOMEHT €JMHHUIBI 00beMa) Iponopirosansia £ . Ecin mocnenoBaTe-HO HalIpaBUTh
NIeKTpUUYeckue nonst £y m E) OOMHAKOBOM BEIMYMHBI (‘El‘:‘Ez‘) BJIOJIb yAQ4YHO

BBIOpAaHHBIX B KPUCTAJJIC HANPABJIEHUH X U ) CUCTEMbI KOOPJAUHAT, TO COOTBETCT-

BYIOLIME IMOJIIPU30BAHHOCTU P M P> OKaXyTCs HanpaBJIEHHBIMH BIOIb £y U Ej.

— T o
BriGepem Hanpasnienue nonst E 1of yriiom 1 B 3TOMU ke cucreme koopauHar. Kom-

HOHEHTHI NOJIS O OCSAM X U ) OyIyT COOTBETCTBEHHO £ U E,, mpuueM ‘El‘ =‘E2‘.

B sTom ClIy4a€ KOMIIOHCHTA MOJAPU30BAHHOCTHU BAOJIb OCH X 6y,Z[CT f)1 , 4 BIOJb OCH )

— PZ (cm. puc.l, a). Tak kak

y

~

|
Y
=

Puc. 1
JIBIDKEHUE CBS3aHHBIX B aTOMax WM MOJIEKYJIaX JJICKTPOHOB B aHU3O0TPOITHOM KpHU-
CTaJUie TOJl JACUCTBUEM TOJS B Pa3HBIX HAMPABICHUSX MPOUCXOJIUT TO-Pa3HOMY, TO

BEKTOpbl F| u P, Oyyuu HarpaBi€HHbIMHU BJIOJIb X U ), TEM HE MEHEE UMEIOT pa3-

JIMYHbIC BEJIMYUHBI, T.€. ‘Pl‘ # ‘Pz‘. B cBsi3u ¢ 3TUM pe3ynbTUpyolas MOoJspU30BaH-

— —

HOCTh P He COBMAJaeT Mo HaIpaBJICHUIO C MOJeM £

To, 4ro MHIYLIMPOBaHHAS MOJIAPU3ALMS HE HAMIPABJICHA MO AIEKTPUYECKOMY TOJIIO,
CIpPaBeUIMBO U B 001IeM ciayyae. B mpou3BosIbHONM cUCTEME KOOPIMHAT AJIEKTPUUECKOE
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nojie Ej, BBIOpaHHOE BJOJIb OCH X , BBI3BAIO ObI MOJISIPU3ALMIO KaK 10 OCH X , TaK U 110

ocu y. ITonoOHbBIM ke 00pa3om mnonsipusanys P, BbI3BaHHAs IOJIEM, HAIIPABICHHBIM
BJIOJIb OCH ), TOXKE UMeJa Obl KaK X -, TaK U y -KOMITOHEHTHI (puc. 1, 0).
B ciyuae npou3BOibHON OpHEHTAIMK KPUCTAIa IO OTHOIICHUIO K OCSIM KOOP-

—

AWHAT JJICKTPHUYCCKOC I10JIC, HAIMPABJICHHOC 110 OCHU X, AACT IOJIAPHU3alHUIO P ¢ xom-
IIOHCHTAaMM I10 BCEM TPEM OCIAM, U IIOOTOMY MOKHO 3aIIMCAaTh

Py=anEy, P,=a,E,, P,=a,E,. (35)
AHanOruyHo 151 NOJIsl, HAPABJIECHHOI'O MO OCU y U OCH Z':

Py=ayE,, P,=a,E,, P =a,FE,; (36)

Py=ayE,, P,=a,E,, P, =a,F,. (37)

N3(35)—(37) BuaHO, 9TO KaXkaasi KOMIIOHEHTA OOIIEeH MosIpu3anuu P CKIIaIbIBaCTCs
U3 OT/ACJIBHBIX KOMIIOHEHT JISl KaXKJ0T0 KOHKPETHOTO HAMPAaBICHUS X, V, Z:

P.=awE,+a,E,+ta,E,;

XY=y
P, =anEx+a,E, +a,,E,; (38)
P, =a,E,+ aZyEy +a,E,.
B 6onee kommakTHOM popMme (38) MOKHO 3amucaTh Kak
Pk =akgEg. (39)

Takum 00pa3om, AMAIEKTPUUYECKHUE CBOMCTBA KPUCTAIUIOB OIMUCKHIBAIOTCS JICBS-
TBIO BeIMUUMHAMU s (k,!=Xx,y,z), KOTOpbIE OOPa3yIOT TEH30p MOJISIPU30BAHHOCTH

(WM BOCHPUMMYHMBOCTH K 3JIEKTpUyYeckoMy nosto). Kak u cnegyer oxxuaaTh, npu me-
pexosie OT OJHOW CHUCTEMbI KOOPAWHAT K APYTrOil KOMIIOHEHTHI TeH30pa ayy Mpeodpa-

3yroTcs 1o 3akoHam (18), (19).

2. lloTreHuMAaJbHAs 3HEPrusi B3aUMOJEHCTBUS aTOMOB M THINIbI CBSi3ell B KpH-
crajuiax

CreneHb MUHUMU3AIMA TTOTEHIIMAIBHOW SHEPTUH BCETO KPHUCTAJIa ONPEAEIISIETCS BU-
JIOM TOTEHIMAJIa ITApHOTO B3aUMOJCHCTBIA Uj; M@Ky COCEJHUMHU [-M M j-M aTo-

MaMu, KOTOpBIfI B CBOIO O4CPCAb 3aBUCUT OT CTPOCHHA IJICKTPOHHBIX 000J104YeK JdaH-
HBIX aTOMOB. HpI/I BSaHMOHeﬁCTBHH ABYX pPa3/IMYHBIX aTOMOB MaKCHMaJlbHas IIJIOT-

2
HOCTbh AJIEKTPOHHOTO O0JIaKa (e‘l//‘ =max, I7ie | — BoJHOBasi PyHKIUs) popmMupyer-

cs1 BOJIM3HM OJTHOTO M3 aTOMOB C OOJIBIIMM YHCJIOM DJICKTPOHOB Ha BHEITHEH 000J104-
ke. B cucreme nByX B3aMMOJEUCTBYIOIIMX aTOMOB TaKOW aTOM CTAaHOBUTCSI OTPHIIA-
TEJIbHBIM MOHOM, B TO BpEMS KaK APYTrOM — TOJIOKUTEIbHBIM. Tako! THUII CBSI3U Ha-
3bIBAC€TCS MOHHBIM. JJIsI omucaHusg CBOMCTB MOHHBIX KpuctaimioB I'. Mu B 1907 r.
BIEPBBIE MIPEIIIOKUII CIEAYIONIEE BbIpaxkeHue Jius U i

A B
U(rij):__,,’l,l-'__,,ll’ (40)
I"l‘j I"l'j

rae Ay ¥ By — MOIOXUTENbHBIC BEIUYHHBL; 7j; — PACCTOSHUE MEXIY i-M U j-M CO-

CCAHNMH aTOMaMU.
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B dbopmyne (40) nepBoe ciaraemoe XxapakTepusyeT IPUTSHKEHHE, a BTOPOE — OT-
TankuBanue. [ ciydas B3aumoiencTBus, Hanpumep atoMoB Na u Cl,

g
e

4 =

,m=1,n=10.
4re,

2
OuyeBHUIIHO, YTO ISl IPYTUX CIIyYAa€B MAKCUMYM BEIUYUHBI e‘w‘ MOXET B IIPUH-

IIUIIE JIOKAJTU30BaThCS B MPOU3BOJBHON TOYKE MPOCTPAHCTBA MEXKAY B3aUMOJICHCT-
BYIOIIIMMHU aTOMaMH, YTO MPUBOJUT K 00pa30BaHUIO TOTO WJIM MHOTO BHUJA CBs3U. Tak,
HAIpUMeEp, TPU B3aUMOJICHCTBUHA OJAMHAKOBBIX aTOMOB (KPUCTAJLIBI KPEMHUS, TepMa-
HUS U MHOTHE JIPYTHE) CBSI3b OCYIIECTBIACTCS MOCPEACTBOM OOMEHA BaJCHTHBIMH
AJIEKTPOHAMHU C MPOTHBOIMOJIOKHO HAIMPABICHHBIMA CITUHAMU. JTO TaK Ha3bIBaeMas
KOBJICHTHAs! CBsI3b, 00J1a/1at011asi HAMOOJbIIEH MPOYHOCTHIO.

Kpatko paccMoTpum ciiydail 00pa3oBaHUs CBSI3AHHOTO COCTOSIHUSI ABYX aTOMOB
BOAOpO/a (MoJeKyna Bojoponaa). [lns cucteMsl ABYX B3aMMOJEHCTBYIOLIMX aTOMOB
3anuiieM craroHapHoe ypaBHenue llpeaunrepa:

H®(#,7,R) = ED(1{, 7, R), (41)
rae omeparop TammibTona A UMeeT BHJI
2 2 2 2 2 2 2
A=l (Aj4ng) - & & & & 42)
2me Tal "H2 THl tq2 N2 R

h
rae h= Y (h — nocrosiaHas Ilnanka); 7,1 — paccTosiHUE OT sAApa MEPBOTO aToMa 10
V4

IIEPBOTO DJIEKTPOHA; Fpo — PACCTOSHHUE OT spa BTOPOrO aToMa JI0 BTOPOTO DJIEKTPO-
Ha; 7,7 — PacCTOSHHUE OT AJpa IEPBOro aToMa A0 BTOPOI'O JJIEKTPOHA; 7] — PacCTos-
HME OT AJpa BTOPOIO aToMa JI0 NEPBOIo 3JIEKTPOHA; 7{p — PACCTOSHUE MEXIY DICK-
TpoHamu ( £ wZE o> E, —DHEprus atoma BOJOpPOJa B OCHOBHOM COCTOSIHHH);

A — oneparop Jlamnaca, R — paccTOsSTHUE MEXKIY SIPAMH.
Pemenue ypaBuenus (41) MOXHO MPOBOJUTH aHAJIOTMYHO 3a7ade 00 atome re-

musi. KoopauHaTHast 4yacTh BOJIHOBOM (DYHKIIMH ®F MoxeT GBITH Kak CUMMETPUYHOU
45;{ (45;c ()= qbf (—7)), TaK 1 aHTUCUMMETPUYHON (@5 (r)= —qﬁg (=7)). Cocrosinue

CUCTEMbI, OIUChIBAEMOE (PYHKLIMEN @5 , €CTb COCTOSIHHE C MapaJuIeIbHBIMU CIIMHAMU
3JIEKTPOHOB, U, KaK MOKa3bIBAET aHAJIN3, OHO HEYCTOMUYMBO. JTO CBSI3aHO C TEM, YTO
KOOpAMHATHAs YaCTh BOJHOBOM (DyHKIIMU TaKoro (TPUILIETHOTO) COCTOSIHUSA OOpalia-
€TCSl B HyJIb B IUIOCKOCTH, NEPIEHAUKYJIIPHON JUHUM, COEAUHSIOEN SIpa U IIPOXO-
JAIIEN MTOCEPEINHE MEXKTY HUMH.

CocTosiHuE CHCTEMBI, OMUCHIBAEMOE (YHKITHEH q5§ (CUHIJIETHOE COCTOSIHUE),

XapaKTEepU3yEeTCsl aHTUIIAPAIIIEIbHON OpUEHTAMEl CIIMHOB 3JIEKTPOHOB, U MPU 3TOM
oOpasyercsa ycrondumBas mMojekyna H,. KoopauHaTtHas 4acTb BOJIHOBOM —(DYHKIMM

@f B BBIIICYIOMSIHYTON TUIOCKOCTH MMEET MAKCUMAJIbHOE 3HAUCHUE, U MOJOKUTENb-
HO 3apsDKEHHBIC siApa MPUTATUBAIOTCSA K 00JIaCTU OTPHULIATENIBHOTO 3apsja, oOpasys

95



CTaOWIbHYI0 KOHQHUIYpauui. B COCTOSHUN PABHOBECHS PACCTOSHHME MEKIY SApAMHU
R, coctapyster okoso 0,74 4.

DHeprus Takoro COCTOAHUA Wy UMeeT CleAyomui BUa:
We(R)=-2E,+ag(K+A4), (43)
rae K — cpeHsisi SHEPrHsl AJIEKTPOCTATUYECKOTO B3aUMOJEHCTBUSL aTOMOB; A — OOMEH-
Hasi SHEPrus, SBJISIOIIASACS CIEACTBUEM MNPUHLMIIMAIBHON HEPa3IMUYUMOCTH (TOXKIECT-
BEHHOCTH ) AJIEKTPOHOB K OOMEHOM MX MOJOXKEHUAMHU B Pa3IUYHBIX aTOMaXx.
Krnaccuueckoro anajgora oOMEHHast JHEPTrUsl HE UMEET:

(1 1 1 1
A=e || —+————— W, (ra)DVp (2 W q (122 )Wp (1) %
R np 1, 11
X dxldyldzldxzdyzdzz, (44)

a ¢— K03(h(pULMeHT, onpenensieMblil U3 yCI0BUI HOPMUPOBKU BOJTHOBBIX (DYHKIIUH.

TeM HE MEHEE MOKHO yTBEPXKAAaTh, UTO B KOHEYHOM HUTOTE CHJIbI, CKPEILISIOIINE
MOJIEKYJTy, TMPEJACTaBISAIOT COOO0M HE YTO MHOE, KAK KJIACCUYECKUE AJIEKTpOCTaThye-
ckue cuiibl (Teopema XemmanHa — ®Deiinmana). CyTh 3TOW TEOPEMBI COCTOUT B TOM,
YTO €CJId PACCUHUTATh paclpeiesICHUue JIEKTPOHOB B MoOJIeKyJie ((pakTUYecKu ompese-
JIUTH BOJIHOBYIO (DYHKITMIO, KBAJpaT MOJIYJIsSE KOTOPOW OMpenessieT IIOTHOCTh 3apsiaa

2 o o
€‘l/l‘ ), TO BBIYUCJIICHUC CHJIBI B3aUMOACHCTBUS aTOMOB IPCACTABIIACT co0oit yncTo

KJIACCHUECKYIO 3a7ady. ECTeCTBEHHO, YTO pacipeneseHHe AIEKTPOHOB B MPOCTPAHCT-
BE MOXET OBITh OMHMCAHO TOJIKO C MO3HMIMKA KBAaHTOBOW MexaHHWKHU. K ckazaHHOMY O
KOBAJICHTHOM CBSI3U ClIeAyeT JO0OaBUTh, YTO KOBAJICHTHBIC CHIIBI OBICTPO (PKCIIOHEH-
[IUAJIEHO) YOBIBAIOT B 3aBUCHMOCTH OT PACCTOSIHHS, YTO OOCECIIEUMBAET CBOWCTBA Ha-
CBIIIIAEMOCTH. DTO SIBISETCS CIEACTBHEM SKCIIOHEHIIMAILHOTO BUA BOJTHOBOH (PYHK-
MM OCHOBHOT'O COCTOSIHHMSI aTOMa BOJIOpO/Ia.

Mouekyiy BOIOpOJia MOJIETLHO MOKHO MPEJICTABUTh B BUJIE TAHTEHU, B KOTOPOI
sfpa (MPOTOHBI) COBEPINAIOT KOJIEOATEIHHOE JIBUKEHUE BJIOJIb OCH, MPOXOISIICH ue-
pe3 Hux. Kpome Toro, iMeeT MecTo TakyKe W BPAIICHUE MOJICKYJIbI BOKPYT 3TOM OCH.
B cBs3u ¢ 3THM BOTHOBYIO (DYHKIIMIO ¥, OIMUCHIBAIOIIYIO 00111ee (hU3HMUEeCKOe COCTOs-

HUE MOJIEKYJIbI BOJOPO/IA, MOXKHO IIPEACTAaBUTh CIEAYIOIINUM 00pa3oMm:
y =D, 72, Rp)Fi (R)Fp (O, 9), (45)
rae Fj (R)xapakrepusyeTr KosueOaTeabHy0 YacTh BOJHOBOM (PyHKUUH, a Fp (O, p)— ee

BPAIIATEIIbHYIO COCTaBIIAIOLLYIO.
ATOMHBIE SiJpa HAXOJATCSA BO BHELIHEM 3JIEKTPUUYECKOM I10JI€ JIEKTPOHOB U 00-
JA7a0T COOTBETCTBEHHO NOTEHUMAIBHOU 3Hepruen W, . Ecnu npeamnosokuTs, 4To

MEXIY SJEKTPOHHBIM, KOJIEOATEeIbHBIM W BpAIATEIbHBIM JABUKCHUSIMUA HET CYIIECT-
BEHHOU CBSI3U, TO TIOJTHASI SHEPTHS CUCTEMBI E Kak COOCTBEHHOE 3HAYCHUE OTepaTropa

1
["amuiibTOHA Oyzner E=W¢+Wy +Wp, rjae Wi = ha)(n + 5),
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2
2 (d?w,
(0=|—| —— , M — nmnpuBeneHHas wmacca JBYX aTOMOB BOJOpOJa,
M| 4r?
RO
n=0, 1, 2, 3, ..,)
h2
Wy, =——L(L+1), (46)
23

o
rae J, :MR02 — MOMEHT MHEPUMHU MOJIeKYJbl, L =0, 1, 2, ....
JanpHeluii aHanu3 MoKa3bIBaeT, YTO KOJIEOATENbHOE U BpallaTEIbHOE JBUKE-
HUSI PACLICIUIAIOT YKMCTO JJIEKTPOHHBIE YPOBHH JHEPIUMU DIEKTPOHOB B MOJIEKYJIE.
[Tpudem koneGanus saep MPUBOAAT K PACHICIUICHUIO JICKTPOHHBIX YPOBHEH, a Bpa-
HICHUE MOJIEKYJIbI KaK €JMHOTO IEJIOT0 PACIICIUISIET B CBOIO OUepe/lb KojieOaTeIbHbIE
ypOBHH (pHC. 2).

Ws
WS
Onexmponnvie  Konebamenvuvie  Bpawamenvuoie
YpOSHU VpOosHU YpOSHU
Puc. 2

Tak kKak TPOTOHBI B MOJIEKYJI€ BOJIOPO/IA SBIISIFOTCS TOXKIECTBEHHBIMHU YaCTHUIIAMU, TO
371eCh TaKkke OyAyT UMETh MeCTO d(PPEKTHI, CBA3aHHBIC C PA3IMYHON OpUEHTAIIUEH UX
cruHOB. Eciu cnuHBI MPOTOHOB MapasuiesibHbl («OPTOBOJOPOA»), TO OpPOUTAIHLHOE
KBAaHTOBOE YMCIIO L MOXXET UMETh TOJIbKO HedeTHoe 3Hauenue (L =1, 3, 5, ..).

Jns cnydast aHTUNMapalIebHbIX CIUHOB («mapaBogopona») L =0, 2, 4, ... Hop-

MaJIbHbI BOAOPO/ MPEACTABISAECT COO0M CMECh OPTO- U MApPaBOJOPOJOB B OTHOIICHUH
3:1, npu4eM UX TEIUIOEMKOCTH Pa3JInYHBbI.

Ilepemenienne mMakcuMyMma 3JE€KTPOHHOM IUIOTHOCTH W3 LIEHTPA MOJIEKYJIbI K OJI-
HOMY U3 aTOMOB (MpU KOMOMHHUPOBAHUM PA3TMYHBIMU aTOMaMHU) O3HAYAET MEPEeXo] K
MOHHOM CBSA3U, KOTOpAsl SIBJISIETCA MPENCIIbHBIM CITy4aeM KOBAJICHTHON. B HEKOTOpBIX
KpUCTAJIJIaX BO3MOXKEH TakKe OOMEH 3JIEKTpOHAMH JIr000# mapbl aTOMOB (HeoOsi3a-
TEJILHO COCeHUX ). [Ipu ATOM BIEKTPOHBI CTAHOBATCS TPUHAJIC)KAIIMMH BCEM HOHAM
PEIIETKH OJHOBPEMEHHO M MOHHBIM OCTOB OKAa3bIBACTCA MOTPYKEHHBIM B KOHTUHYYM
AJIEKTPOHHOTO ra3a. Takas CBsI3b Ha3bIBACTCSI METAJJINYECKOM.

O060011as BBIICTIPUBEICHHBIC PACCYKIECHHUS, MOKHO CKa3aTh, YTO BCE KPUCTAJ-
JIbl JOJKHBI UMETh CMEIIAHHBIE CBSI3U. B MOHHO-KOBAJIECHTHBIX KPUCTAJIAX, HAIpPHU-
Mep, CTEIEHb MOHHOCTH §; MJIM CTENEHb KOBaJeHTHOCTH S, =1-S; omnpeznensercs

0 PA3HOCTH JJIEKTPOOTPULIATENLHOCTH @° aToMOB (3TO CIOCOOHOCTH aroMa B CO-
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CMHEHUH K TPUTSHKEHUIO 3JIEKTPOHOB). st IByX aTOMOB B MOJIEKYJIE MOYKHO 3arv-
cartb

1 1/2
A(ps=cof—qo§=0,208[D12—5<D11+D22>]/ , (47)

rae Dy — dHeprus IUCCOLMALUU MOJEKYJIbl, COCTOAIIEH U3 aToMOB copTa 1; Djyy —
TO 7K€ JJIsl aTOMOB copTa 2; Dy, — BHEPrus AUCCOLUALMHA MOJIEKYJIbI, COCTOSIIEH W3

aToMoB copTta 1 u 2.
CreneHb MOHHOCTH CBSI3€M ONpPENEsAeTCsS B TOM CIIy4yae Kak

(Ap*)>?
Si=l-e 4 (48)

rae (¢°) U3MEPSICTCS B DJICKTPOH-BOJILTAX.

IIpy apyrom moaxone mpeanonaraeTcs, 4To y noJylpOBOJHUKOBBIX KPUCTAIIIIOB
IIMPHUHA 3alIPEIICHHOW 30HBI COCTOUT M3 I'OMOINOJSAPHOU Ej M rereponoispHoud E.
yacrel. [IpuueM BenuunHa Ej XapakTepuU3yeT KOBAJICHTHYIO CBsA3b, a £ . — HOHHYIO.
IonHas mupyuHa 30Hbl £, ONpeensercs bopmyoii

Ez =E, +E;. (49)

Torna cOOTBETCTBYIONIME BEJIUUMHBI, XapAKTEPU3YIOIINE KOBAICHTHOCTh 1 MOHHOCTh
CBA3EH B KpUCTaJJIax, ONPEACIIAIOTCS CIEIYIOIUM 00pa3oM:

2 2
E E
Se=—2, S;=—%. (50)
Eg Eg

Jlnst 6onee TOYHOrO ONMUCAHMSI CBOMCTB KPHUCTAJIIOB HEOOXOAMMO KPOME KOBa-
JIEHTHOM M WOHHOM CBSI3€H YYUTBHIBATh TAKXKE W METAUIMYECKYI0. MeTammueckas
CBs3b (TOYHEE, €€ CTENEHb S,,) MOXKET OBbITh OLIEHEHA U3 (POPMYJIbI

y
Sy = m (51)
2 2\1/2°
Vy +Ve)
rae V,, — oHeprus METAJJINYECKOM CBSI3U; Vy, — oHeprus KOBAJICHTHOM CBSI3H;

V. — pHeprus reTeponoIIpHON CBS3H.
JIns aHanmnu3a «TOHKOW» CTPYKTYpPBI CBSI3€ BBOJIUTCS MTapaMETpP MOJSPHOCTU CBSI-

31
VC
vV, = . (52)
p 2 2,\1/2
Vy +Ve)
IIpn 3TOM KOBaJ€HTHOCTH CBSI3U S, onpenensercss GopMynaon
%
S, h =(1-vp)t'2. (53)

<2 ¥
Vy+Ve)
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MG)KI[y Si u v, UMCCTCA Clcayronas 3aBUCUMOCTb:

p
S;=1-(1-vi)l'2. (54)

OmnpeneneHre MPOIEHTHOTO COOTHOIICHUS PA3JIMYHBIX CBSI3el B KPHUCTAILIC SIB-
JsieTcsl BeChMa CIIOKHOM 3ajaveid, KoTopas 0 HACTOSIIEr0 BPEMEHU MOJTHOCTHIO HE
peuieHa. BrimenpusenenHbie cooTHoeHUs (48)—(54) onuCchIBalOT JIMIb HEOOJIBIIYIO
COBOKYMHOCTD MOJTYNPOBOJHUKOBBIX KPHUCTAJIOB.

CymiecTBYIOT TaK)K€ KPUCTAUIBI C MOJICKYJISIPHOM CBS3bI0, B OCHOBE KOTOPOM
JeXKUT B3auMoJielicTBue BaH-nep-Baanbca (Tak Ha3blBaeMble JUCIIEPCUOHHBIE CHUJIBI).
[ToTeHmanbHyI0 PHEPTUI0 BaH-JEP-BaaIbCOBCKOTO B3aMMOJICHCTBHS JBYX aTOMOB,
HAXOJAITUXCSI HA PACCTOSHUM 7 JPYT OT ApPyra, MOXKHO BBIpa3uTh cieayromen (op-
MYJIOM:

WO
PO

W(r)=— (55)

rIe WO r 1,5]1]20(1&2 : ]1,
1 1+ 1 2
CTH aTOMOB (MOJIEKY).

OTH CUJIbI, UMEIOIIINE UCKIIIOUUTEIIBHO KBAHTOBYIO MPUPOY, JEUCTBYIOT MEKIY
aTOMaMH WJIM MOJIEKYJIaMH, Y KOTOPBIX OTCYTCTBYIOT KakK JUIOJIbHBIE, TaK U OoJee
BBICIIIME AJIEKTPUUECKHME MOMEHTHI. [losiBIeHue 3Tux cuil CcBsi3aHO C Aedopmaiiueit
AIIEKTPOHHBIX 000J0YEK 332 CYET B3aUMHOI'O BO30YXKJEHHUS KOJIeOAaHUM DJIEKTPOHOB,
YTO B CBOKO OYEPEIlb COIMPOBOXKAACTCS MOHUKEHUEM HYJIEBOW SHEPrUM aTOMOB WJIU
MOJIEKYJI. 3/1eCh B3aUMOJICHCTBUE OCYIIECTBIAECTCS MEXIY BO30YKICHHBIMU OOBEK-
TaMHU U B UTOT€ OKA3bIBAETCA TaK, YTO OCHOBHOE DHEPIETUYECKOE COCTOSIHUE YIKE CBSI-
3aHHOU CUCTEMbI HHXKE CYMMbI S3HEPTrUM OCHOBHBIX COCTOSIHUM M30JIMPOBAHHBIX aTO-
MOB WJIM MOJIEKYIL.

K BaH-Z1ep-BaanbCOBCKUM CHJIaM OTHOCSITCSI TAK)KE€ OPUEHTAMOHHBIE CUJIbI, CBS-
3aHHBIC C HAIMYKUEM Y MOJIEKYJI WJIM aTOMOB IOCTOSIHHBIX JIMIOJIbHBIX MOMEHTOB. 11o-
TEHIMAIIBHYIO0 SHEPTHI0 B3aUMOJICUCTBUS B 3TOM CJIy4ae MOKHO 3aIlKCaTh CIEAYIO-
UM 00pa3om:

I> — nmoTeHLManbl HOHU3ALMH; O], ) — NOIAPU3YEMO-

d
W
wd = o3, (56)
r
d pe
rac WO = 2 62 5 pe — I[PIHOJ'IBHBIﬁ MOMCHT, 80 > C-)JIeKTpI/I‘IeCKa}I ITOCTOSAH-
24722k T

Has; 1 — TeMmmeparypa.
Ecnu atombl (wir MoOJIeKyJbl) 00J1a/1at0T BHICOKMM YPOBHEM TOJSIPU3YEMOCTH

a,, TO NPH COMMDKCHMH HA OJHOM M3 HHX HHIYUHMPYETCS IMIONbHBI MOMEHT
Pi = €00 pE (E — HAIPsHKEHHOCTH DJIEKTPUIECKOrO MO, CO3AaBacMast Ipyroi dac-

TUIEH (aTOMOM WUJTM MOJieKyJoi)). [Ipyu 3TOM BO3HUKAIOT TaK Ha3bIBa€MbIe WHIYKIIU-
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oHHbIe cuibl. COOTBETCTBYIOIIAS TOTCHIIMAIbHAS SHEPTUsI B3aUMOJICHCTBUSL  OTpe/ie-
asieTcst GopMyIioit

wi=-"2 (57)

2
a ppi
2.2°
Y Ao
NHayKUIMOHHBIE CHUJIBI MHOTAA TAKXKE OTHOCAT K BaH-AEP-BAAIbCOBCKUM CHJIaM.
Jlnst onmrcaHust PU3NYECKUX CBOMCTB Pa3IMYHBIX KpHcTauioB nocie I'. Mu Obuto
MPEIIOKEHO OOJIBIIIOE KOJIUYECTBO JAPYTUX (DOpPMYIT Ui IMOTCHIMAIBHOM YHEPTUHU

napHoOro B3auMozeiicTBus aromoB. [IpuBenem HanbOosee U3BECTHBIE BBIPAKEHUS.
bopHOBCKUI OTEHIMAI:

rue Woi =

7.
2 9 _v
zZ e

U(ry)=————+ dye P2, (58)
47750’”,']'
rae z — 3(QQEeKTUBHOE 3apsoBOE€ YUCIO; Ay, Py — COOTBETCTBEHHO KOHCTaHTa
B3aUMOJICHCTBUS U XapaKTepHas JIJIMHA B3aUMOJICUCTBUSI.
[Torenuman Jlennapaa—/lxonca:
U(ry) = 4y (B 2 =17 ©), (59)
rae Ay u By — (pusnyeckue NOCTOSIHHBIE, XapaKTepU3yOIe B3auMOJIeicTBHIE.
ITorenuman Mopca:

rij —da
z%e? 2232,03 P3
+ e -
Areotii  Ang,a

I'’I€ a — PAaBHOBCCHOC PACCTOSAHUEC MCKAY ATOMaMU; O3 — XAPAKTCPUCTUYICCKA NJIMHA

Ury) =~ (60)

B3aUMO/ICHCTBHS.
ITorenuman Mop3e:
—2a,(rij—a —-a,(rjj—a
U(rl-j):Do[e olij=a) _ =0y )}, 61)
rle — — XapakTepUCTUYecKas JJIMHA B3aUMOJCHCTBUS; D, — NOTEHUIUAIbHAS dHEP-
aO

T B TOUKC MUHUMYMaA IIpH 7 = a. 3HaueHUsd o an DO I HCKOTOPBIX BCIICCTB

0
npuBeJCHBI B Ta0I. 1.

Tabmwna 1
DaeMeHT oy, oM a, HM D,,>B
Al 0,11646 0,3253 0,2703
Cu 0,13588 0,2866 0,3429
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Ag 0,13690 0,3115 0,3323
N1 0,14199 0,2780 0,4205
Pb 0,11836 0,3733 0,2348
Cr 0,15721 0,2754 0,4414
Fe 0,13885 0,2845 0,4174
Mo 0,15079 0,2976 0,8032
\Y 0,14116 0,3032 0,9906
K 0,04977 0,6369 0,05424
Na 0,05899 0,5336 0,06334
Rb 0,04298 0,7207 0,04644

Jns anmazononoOueix cTpykTyp akaaemuk H.H. Cuporta ¢ corpyaHukamu
MPEJIOKUIN CIECAYIOMINI MOTEHIMAI TAPHOTO B3aUMOJICUCTBUA:
J— ’/ —_ ]/'~~
1+ Bse VT + parye 270
U(r;) = J 62
rlj s ( )

Tij

rae f3 =35,0; B4 =84; 1 =3,49; vy =2,22.

Bonblryto posis BUA NOTEHIMAA MAPHOTO B3aUMOJEHCTBUS UTPAET B METOE MO-
JIEKYJIIPHON TMHAMUKH, KOrAa JUisl onpejeneHuss GU3n4ecKuX CBONCTB TBEPIBIX TeEI
bopmupyeTcsi MOJEIbHBIN KPUCTAUIUT, COCTOAIIUM U3 N B3aUMOJEHCTBYIOIIUX Me-
K1y co60it aTomMoB (N ~10%). Takasi CBSI3aHHASI CHCTEMA aTOMOB OIMCHIBAETCS CHCTE-
MOW YpaBHEHHUM:

el _ o0, 63)
2

m e g, (64)
dr?

rne k=1,2,3,..., N; [ =1,2,3; up, — cMelEHHUE.
OT0 ypaBHEHHUSI IBH>KEHMSI BAOJIb [ -l KOOPAMHATHOW OCH JJI POU3BOJBHOTO K -
ro aToMa MoAenbHOro kpucraumra. Cuna Fp,(¢f) omnpenensercs U3 MOTCHLIHAIb-

HOM SHEpPruu B3aWMOJIEUCTBUSA MO M3BecTHOM mnpouenype. K ypaBuenusim (63) wu
(64) noOaBisArOTCS  €lI€ TpaHUYHBIE YCJIOBUS JJII TOBEPXHOCTHBIX aTOMOB
MOJIEJIbHOTO KPUCTAJUINTA.

B pe3ynbrare Takoro moaxoAa OKa3bIBA€TCS BO3MOXXHBIM B MOJIEJIBHOM 3KCIIE-
PUMEHTE JOCTATOYHO aJIEKBATHO OMMCHIBATH CTPYKTYpHbIE U (Pa30Bble U3MEHEHUS B
o0beMe KpUCTaIa U Ha €r0 MOBEPXHOCTH MPHU PA3IMYHBIX BHEIIHUX SHEpreTuye-
CKHX BO3JICUCTBUSIX (TeMIlepaTypa, JaBjieHue, paauauus u 1p.). Cuibl, AMCTBYIOIINE
Ha aTOM, ONPENEINIAIOTCS JJIsl KOHKPETHOW KPUCTANIMYECKOW CTPYKTYpBI U3 BbIpaxe-
HUS 17151 IOTEHIMAIBHON SHEPTUU JBYX-, TPEX- U 00JIe€ YaCTUYHOI'O B3aUMOJEHCTBUSL.

[Tapubiii norenman bopua — Maiiepa — bopa:
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’”ij l"l'j

Ulry) = dge @ +22% ¢ a. (65)
47z50rl]
[Tapnsriii noteniuan bopua — Maitepa — Xyuuuna (Huggins):
iy
U(rj) = Ase ©3 +ﬂerf(ij, (66)
47730’”1']' a
2 % _;2
rae erf(x)=—=|e ° dt.
[Torenunan Tepcodda:
— A1 —Aorji
U(r) =¢(ri]-)[A6e Vi — pye "2 } (67)
Xy

rae ¢(r;) — QyHKUus oOpesanus moreHuuana; B;; = B,e 3

n
-1
w(r; —dcos®;; —Arij
1= 2 o) [CH - Uk} . () = (ry)e "*"V — napamerp, onpe-
k=i, j| @)

JICTAIOIINN KOBAJICHTHYIO CBA3b; ;; ONHMCBIBACT BKJIAJ OKPYXKEHHsS B CBA3B I, a Ia-

pametp b, omnpenienser, HaCKOJIbKO ObICTPO MPOYHOCTH CBSI3U YOBIBAET C yBEINYEHUEM
paccTosiHUS Mexay aromamu I u j. [lapametrp n ompenensier cTeneHb COMMKEHUS
COCEIHHMX aTOMOB JUIs 00pa30OBaHHs KOBAJICHTHOM CBS3H, O XapaKTepusyeT yrio-

BYIO 3aBUCUMOCTb MEX1y cBsa3simu ik u ij. llpu A} =21, norernuman Tepcodda

npeBpallaeTcsa B noTeHnuan Mopse.

ITorennman Knumosuua — HenaeBa onpeznenser 3pQEKTUBHOE B3aMMOJEHCTBUE
IBYX aTOMOB B KOBAaJICHTHOM KPUCTAJUIE M NPEICTABIACTCS KaK CyMMa DHEPrUU Iap-
HOTO B3anMOJCHCTBUsA U (r;;) M KOBAJICHTHOM cocTaBsiomen U, :

22 -
Z e — Sin gr;;
( = __J‘ v° q woz(CI) 5(q) 1 qrij dq , (68)
dreory | 7| amge? | 1+[e@-1lI-f @] 4
ze? & | zp(ry) zp (Ti1) e? zp (i )2p (T k)
U, = 3 + ’ + > ,  (69)
265 11| ] 1 dey i1l 1 1
] 5 Tk || ik T | B R
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- - - = 0
rae 1 :‘r]- —hils Tik :‘rk —1ils z1 =z(1+a ) — obdeKxTuBHAS BaICHTHOCTD; U~ —
aTOMHBIA 00BeM; @,(q) — hopM-pakTOp NCEBAONOTEHLIMAla UOHHOIO OCTOBA;

£(q) — byHKUIUS TUAJIEKTPUUECKOTO dKpaHupoBaHus; f(g) — GyHKIuUs, ompeae-

ASrOIIast 0OMEHHO-KOPPEISAIINOHHBIE MOMpPaBKH,
0 771(1—2'0) 772(7—70)2 o 2

zp(T)=zp + + 3 +.... zp =—— — BeIMYMHA 3apsJa Ha Hejle-
To T, €o

(OpMUPOBAHHOI CBS3M, UIMHA KOTOPOM paBHA 7,; T — JAJIUHA Ae()OPMUPOBAHHOU
o . og,
—, &, = N| ——| - ruapocraruyeckas Ipou3BOgHAsL.
2 dN
£ T
[Torenunan CrumumHakepa — Bebepa mpencraBisieTcst B BUAE CyMMbl BKJIa/I0B
OJIHO-, JIBYX-, TP€X- U T.JI. YACTUYHBIX B3aUMOJCHCTBUIL:

CBA3H. 1] = —6

U=>YUi(\)+ DU+ Y U5, j,k)+..+ >V, (1,2,...N).  (70)
i i,j(i<j) i, )k, (i<j<k)
[Torenuman [urnepa:

2 4 bk”ij
Ziz J-e a
U(rj)=—"—Dcxe “°, (71)
47750’”1']' k=1
rne cj, by — KOHCTaHThI; a, — AJIMHA SKPAaHUPOBAHUS.
B coBpemeHHO# Qusnke TBEpAOro Tena Takxke d3OPEKTUBHO «pabOTAIOT» I0-
teHuunainbl Kurunra, Kapa — Ilapunemno, bucsaca — Xamanna, Xopa — Jlac—Capma,

[Mupcona — Takau — ['anuzuorna (Halisijglu) — Tunnepa (PTHT), Xeiine — AGapen-
KOBa — AHUMAIYy.

3. CummeTpHs ¥ CBOMCTBA KPUCTAIIOB

PaccmoTpum cucteMy yropsiJoOueHHO PacloiOKEHHBIX aTOMOB Kak crernuduye-
CKO€ MPOCTPAHCTBO, B KOTOPOM MPOTEKAIOT pa3IudyHbie (PU3UUECKUE MPOLECCHl (ABU-
YKEHUE DJIEKTPOHOB, PACIPOCTPAHEHUE DJIEKTPOMArHUTHBIX M aKyCTUYECKUX BOJIH,
teronepeaayda u ap.). Ilycts V(7) siBisieTcs NOTEHIIMAIBLHON YHEPTUEH SIIEKTPOHA B

HACAJIbHOM KpHCTAJIIC. HpI/I CIro CMCIICHHNHN HA BCKTOP

Zik =k1671 -I-kzﬁz +k3ﬁ3, (72)
(rme d; — TpaHCIALMOHHBIE BEKTOPBI PELIETKH; k;— Lieible uucia, i =1,2,3) noimkHo
coOJI0/IaThCS YCIOBHE
Viry=V(r+ay). (73)

W13 Beipaxkenus (73) cnenyer, 4To TOUKA 7 + dj (PU3NYECKH SKBUBAJICHTHA TOUKE 7° .

OLIGBI/II[HO, YTO 3TO CBOMCTBO Kpucrtajajiia ABJKCTCA CICACTBUCM IICPUOAUICCKOIO
PacCIoJIOKCHUA aTOMOB B PCIICTKC.
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@opmyny (72) MOKHO paccMaTpuBaTh KaK MHOYKECTBO BEKTOPOB, OMPEEISIO-
HIUX Y37l KPUCTAUTMYECKON pemieTku. Ha gaHHOM MHOXKECTBEe B KauecTBe OWHap-
HOH omnepanuu «yMHOXEHHUs» (CM. ONpEJEICHUE TPYNIbl) BBEIEM TI'€OMETPUUECKOE
CJIO’)KEHUE BEKTOPOB dj . OueBUAHO, YTO 1000 HOBBIN BEKTOp, MOJYYEHHBIN CIIO-

KEHHUEM JBYX APYTUX, HPUHAMICKUT MHOXKECTBY (72). DinemMeHTOM, 0OpaTHbIM dj ,
ABIIAETCS BEKTOP (—dj ). ExyHuunbli snement rpynnsl £ = d, = 0. Takas rpynmna Ha-

3bIBACTCS TPYIION TpaHCIsiuMKU. BBenem omepaTop TpaHCHSLNA T (¢), KOTOpBIU TiE-
pEMEIIAET MPOCTPAHCTBO HA BEKTOP ¢. OYEBUAHO, UTO B PE3YJITATE TAKOW TPAHCIISA-
MU KOOPJIMHATHI BCEX TOYEK U3MEHATCA Ha ¢ . Oneparop 7(¢) OMpeieNIuM U3 YCIIO-
BHUSI:
T(c)p(r)=p(F +¢), (74)

rae ¢(7) —HekoTopas (GYHKUMS KOOPAUHAT.

Jly1st Toro 4TOOBI TOJNIYYUTh SIBHBIA BHUJ OTIEpaTOpa TPAHCIALNH T (¢), pazno-
KuUM @(7 +¢) Bpsan Tennopa B TOUKe 7:

P © 1 d"oF) -
o(F+8)= 5 L) an (75)
n=0n! "
d"p(F) .,
B ckansipHOM Npou3BEAEHUN BEKTOPOB ————— U ¢ IIOMEHSEM MECTaMu COMHO-
dr'”
JKUTENH (Tak KaK ¢ OT 7 HE 3aBUCHUT) U BbIHECEM @(7') 32 CKOOKHU:
o nwn
p(F+c)=| 2 —c"V7 lp(7), (76)
n=0 71!
-~ d
rae V=—.
dr
X Z n
Tak Kak e~ = >, —X , TO MOKHO 3aIliCaTh
_on!
n=0
T@) =Y. (77)

Ecnu B3s1Th, HanmpuMep, BOJIHOBYIO QYHKIIMIO /(7)) DIIEKTPOHA B EPHOJUYECKOM I10-
JIe KPUCTALTUYECKOM PEIIeTKH, TO MOXKHO 3aIncaTh

T@w(F) ="y, (78)
rie k — BOJIHOBOI BEKTOP IEKTPOHA.

KoMOuHanusa (WM COBMEIIEHHE) TPAHCISMUOHHOW M TOYEYHOM CUMMETpPUU
IPUBOJUT K TOMY, YTO U3 MHOXKECTBA PEIIETOK, 00JIa1al0lMX TOYEUHON CUMMETpUEH,
TPAHCISIUUOHHAs CHUMMETPHS «BBIOMpPAET» TOJIBKO CEMb BHUIOB (CHHIOHHUM). DTHUM
CUHTOHUSIM COOTBETCTBYIOT 14 THUIIOB IPOCTBIX PELIETOK, HA3bIBAEMBIX pPEIIETKAMU
bpase. bonee ciiokHble pelIeTKH, KOTOPbIMU 00J1a1aeT OOJIBIIMHCTBO KpHUCTaJUINYE-
CKHX BEIIECTB B KOHAECHCUPOBAHHOM COCTOSIHUH, UMEIOT CUMMETPHIO HHMKE, YEM YyKa-
3aHHble peuieTku bpase. Takue pemerku moyydaroTcs JOMOJIHUTEIbHBIM 3aM0JHEHU-
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€M DJIEMEHTApHOM SIYeMKU MPOCTOU pemeTku aromaMu. O4eBUIHO, YTO Tpynna, Onu-
CBIBAIOIAsl TaKYyI0 PEIIeTKY, OyaeT MOArpynIol CUHTOHUU MPOCTOU perieTku. B ca-
MOM OOIleM cllydae KPUCTAUI €CTh COBOKYITHOCTh HECKOJBKUX pelieTok bpase,
BCTABJICHHBIX OJHA B APYTYIO0 M MOBEPHYTHIX APYI OTHOCHUTEIBHO Jpyra Ha Ompene-
JICHHBbIE yTJbl. B 3TON CBSI3M CUMMETpPHSI SJIEMEHTApHON sTueiKku OyAeT OTIMYAThCS OT
CUMMETPHUM COOTBETCTBYIOLIEN pElIETKH bpaBe. AHanu3 MOKA3bIBAET, UTO TAKUX MOJI-
rpyni Oyner 32 v OHM Ha3bIBatoTCA Kinaccamu. Ciaeayer OTMETUTh, YTO KaXK bl KJ1acc
npeACcTaBisieT cOO0M MOArPYINy HECKOJbKUX CUHTOHUM. BBeneHue JOMOJTHUTEIbHBIX
3JIEMEHTOB CUMMETPUU (BUHTOBBIE OCH, IJIOCKOCTH 3€PKAJbHOTO CKOJBXKEHUS) MpHU-
BOJAUT K OKOHYATEIIBHOMY «PAaCLICIUICHUIO» KiaccoB Ha 230 MpOCTPaHCTBEHHBIX

rpymi (Tad:m. 2).

Taoauma 2

IHomHOE Ynco

CuHronuu Pemerku bpase Krnaccel | mpocTpaHCTBEHHBIX
rpynn
1 2 3 4
TpukinrHHas TpuxknuHHasA 2 %
1 2 3 4
MoOHOKIMHHAs IIpoctass MOHOKJIMHHAS, 3 13
JBYyXTpaHEEHTPUPO-
BaHHAas, MOHOKJIMHHAs
Oxkonuanue Tab. 2
1 2 3 4
PombOuueckass wnum | [Ipoctass pomOuueckas, 3 59
OpTOTrOHAJIbHAs JIBYXTPaHELICHTPUPO-
BaHHasg poMOuYeckas,
LHEHTPUPOBAHHAS  POM-
onueckas, 00BEMHO
IIEHTPUPOBAHHASI POM-
Onueckas
TeTrparonaibHast [Ipoctass TeTparoHaib- 7 68
WJIM KBaJIpaTHas Hasi, 0OBEMHO IIEHTPH-
pOBaHHAsi TETparoHallb-
Hasl
PomOuueckass wunu 5 25
TpuronanpHas
TPUTOHAJIbHAs
I'ekcaronanpHas I'excaronanbpHas 7 27
Ky6uueckas [Ipocras  kyOuyeckas, 5 36
IpaHeleHTPUPOBaHHAS
KyOudeckas, O0ObEMHO
IIEHTPUPOBAHHAS KyOH-
YyecKast
Bcero: 7 14 32 230
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Haunuzmieit cummeTpueit o0nanaeT TPUKIUHHAS PEIIETKA, OCHOBHBIE BEKTOPHI
KOTOpOH d|, dp, @3 WUMEKT Pa3nuuHyro IiuuHy. KpoMe TOro, Bce yribel MExXIy
HUMH TaK)K€ Pa3JIM4Hbl. Y 3TOW CUHTOHHM OTCYTCTBYET KAaK BpAaIllaTENIbHAS, TAK U 3€p-
KajabHas CUMMETpusi. BO3MOXKeEH cily4al, Korja BEKTOpel dj, dp, 43 OJUHAKOBBI U

YTIbI MKy HUMU paBHBI. Takasi perieTka Ha3blBaeTcs pomoOosapuueckoit. Cremnyro-
11asi CHHITOHUS WJUTIOCTPUPYETCS MOHOKJIMHHOW PELIETKOM. Y HEe OJUH U3 BEKTOPOB
MEPIEHAUKYJISIPEH ABYM OCTAIBHBIM. KpucTamnuuyeckas pelieTka reKCaroHaJlbHOU
CUHITOHUM MMEET paBHBbIEC 110 BEJIMYMHE BEKTOPbl d| U d). Bekrop dj3, Kak u B Ipe-

JBIIYIIEM Cy4ae, MEPIEHIUKYISIPEH dy U d3, YIOJl MEXAY KOTOPBIMHU COCTAaBISET

60°. Cnemyromiast 110 BO3pacTaHHIO CHMMETPHHM HJIET POMOMYECKas pelneTka. Y Hee
BEKTOPbI d|, dj, a3 TEPHEHIUKYJSPHBI APYr APYrY, OJHAKO MMEIOT Pa3InYHYIO

muHy. Ecnin Teneps 1Ba OCHOBHBIX BEKTOpa, HAIPUMED d; U dy, paBHbI, TO 00pasy-

€TCsl TaK Ha3bIBaeMas TeTparoHajbHas siueika (yribl MKy OCHOBHBIMH BEKTOPAMH,
KaK ¥ B IPEIbAyIIeM cirydae, npsMbie). CaMoil BRICOKOW CUMMETpUen 00J1amaeT Ky-
Onueckas sYeika, y KOTOPOM JUIMHBI MEPHEHIUKYISIPHBIX APYTr K IPYry OCHOBHBIX
BEKTOPOB PABHBI.

BaxHO! XapaKTepUCTUKON KPUCTAJLIOB SBISAETCA KOOPAMHALMOHHOE YHUCIIO
oTpeestoniee KOJTUIeCTBO ONKalmx coceaen atoma. Huwke nmpuBeneHbl 3Have-
HUS 71y U OIPOCTBIX KPUCTAUIMYECKUX CTPYKTYP:

4 — anmas;

6 — mpocTtas Kyouueckas;

8 — 00BbEMHO LIEHTPUPOBaHHAs KyOn4ecKas;

12 — rpaHenieHTpUpOBaHHasl KyOndeckas;

12 — rexcaroHanbpHas € INIOTHOM yIIaKOBKOM.

B pesynbraTe (a3oBbIX MEPEex0/10B, MPOUCXOAAIIMX MPU BHEIIHUX BO3JEHCTBU-
X (Harpumep, Ipu U3MEHEHUM TEMIIEpaTypbl), KOOPJAUHAMOHHOE YHCIO MOXKET M3-
MeHATbCA. C yMeHbIIEHUEM 7, 00BEM, NPUXOAAIIMNICA HA OAWH aTOM, YBEINYHMBA-
ercst. Tak, HanpuMep, npu HarpeBauuu xeiesa Boiie 900°C oHO U3 00BEMHO IIEHTPH-
POBaHHOM CTPYKTypbl (& —Fe) mnepexoAuT B TpaHELEHTPUPOBAHHYIO KyOHMYECKYIO
cTpyKTypy (¥ —Fe). Jlo Touku mepexoia NpU HATPEBAHUU HUMEIO MECTO TEIIOBOE
paclmMpeHne, Kak ¥ CIEAYeT U3 TEOPUHU, OJHAKO MPU JTOCTUKEHUHU TEMIIEPATYpPHI Ie-
pexoja oOpa3ell BHE3AIHO CKMMAETCSI, YTO CBSI3aHO C MEPECTPOMKON aTOMOB B KOH-
¢durypanuto ¢ 6oJiee MIOTHON YITaKOBKOM.

Kaxpnast aneMeHTapHas sdyelika XapaKTepUu3yeTcsl YUCIOM aTOMOB 7, , BXOISIIHAX
B Hee. BenmunHa n, onpenensercs KOJIMYECTBOM aTOMOB, MOJIHOCTBIO HAXOIAIIUXCS
BHYTPH SYEHKH, U CyMMOM 4aCcTEN aTOMOB, PACIIOJIOKEHHBIX B €€ y3J1aX U Ha IPaHsiX.
JUI1 HEKOTOPBIX CTPYKTYp 3HAUECHHUS 1, IPUBEICHBl HUXKE:

8 — anmas;

4 — rpaHeleHTpUpOBaHHAs KyOu4ecKas;

2 — 00BEMHO LIEHTPUPOBAHHASA KyOHUecKas;

2 — rekcaroHajibHas ¢ IJIOTHOM YIIaKOBKOI;
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1 — mpocras kyOuueckas.

CnoxHblEe KPUCTAJLIbI, COCTOAILME U3 aTOMOB Pa3jIMYHbIX 3JIEMEHTOB, XapakKTe-
PUBYIOTCSI CTEXMOMETPUYECKUM COOTHOIIEHMEM KOMIIOHEHT XMMHYECKOrO0 COEIMHE-
HUs. B TBepIbIX pacTBOpax OAHM Y3JIbl 3aHATHl aTOMaMU OJHOIO COPTa, a IPYrue —
aToOMaMU APYyroro. JTU BEILIECTBA HE ABJISIOTCS XUMHUYECKUMHU COCIUHEHHUSIMU B TOY-
HOM CMBICJIE 3TOTO CJIOBA.

CuMMeTpus KpucTalsla OKa3bIBAaeT CYIIECTBEHHOE BIMSHUE Ha €ro (u3MuecKue
CBOICTBa, IpUYEM CUMMETpPHUs (PU3MUECKUX CBOMCTB KpUCTaJlJIa CBsI3aHa C €ro Toued-
HOU rpynmoi cumMmeTpund. CUMMETpPHsT KaKoro-1o (PU3MYECKOTO CBOMCTBA KpUCTaJlIa
OTpeAEIsAeTCs] CUMMETPUEH TEH30PHOM MMOBEPXHOCTH, KOTOpasi OMMUCHIBAET 3TO (puU3M-
YECKOE CBOMCTBO.

Kak u3BecTHO, TEH30p BaJCHTHOCTH S MOXKET OBbITh OMpPEEICH MOJUINHEHHON
(Gopmoii cTeneHn s Kak COBOKYNHOCTh KOODPUIMEHTOB &jji n, UMEIOLIMX S MHIEK-
COB M 00pa3yIolIUX COOTBETCTBYIOLIYIO MaTpully. [Ipuuem kaxkblii HHJIEKC TPUHUMA-
€T Tpu 3HaueHus. Tak, Hanpumep, omnnHelnyto hopmy f = f(X,)) MOXKHO 3anucaTh

B CJIE/IYIOILEM BUJIE:

f=®yx;y;, (79)
rae Kod@@uuueHTsl &; 00pasyloT KBaJpaTUYHYIO MATPHILy TPETHEro IMOPAAKA WM
Matpuily omnuHenHou hopmbel M :

X1 X X3
M=\ &, @&, &3 |. (80)
X371 X3 X33

Tak xak OunuHeiHas ¢popma (79) sBisieTcsi MHBAPUAHTOM IPU MPEeoOpa30BaAHUU
0a3uCOB KOOPAMHAT ¢ MaTPHUILIEH KOCUHYCOB (;;, TO DJIIEMEHTBI MaTPUIIbI &;; Ipeodpa-

3YIOTCs 110 3aKOHY
o — of . of . .
aelj 0!1'10{]] &Xijj. (81)
CI/IMMCTpI/I‘IHBIM TCH30paM MOXKHO JaTb TAaKXKC I'COMCTPHYCCKYIO MHTCPIIPCTA-
OUIO. BOBI)MGM, K IPpUMEPY, TCH30p ¢ KOMIIOHCHTAMU &;; U IIOCTPOHUM COOTBCTCTBYIO-

Y0 eMy OWInHeHHYIo hopMy &;x;X ;. PACCMOTpHM MHOXKECTBO BEKTOPOB &, BBIXO-

%
JAIIUX W3 Ha4alla KOOPAUHAT, KOHIBI KOTOPBIX JIEKAT HA IOBEPXHOCTH, YIOBJIETBO-
PSIOIIEN YPABHEHUIO

eei,-xl-ijI. (82)

DTO ypaBHEHHE OIKCHIBAET TAaK HA3bIBAEMYIO XapaKTEPUCTUUECKYH IMOBEPXHOCTh
TeH3opa &;. Kak BuaHO, Ul HalEro KOHKPETHOrO Cllydas - 5TO IIOBEPXHOCTL BTOPO-
ro NOpsiAKA C IEHTPOM CUMMETPUM B Ha4aJle KOOPAUHAT.

J{nst eAMHUYHOTO TEeH30pa 51.]- ypaBHEHHE TEH30PHON MOBEPXHOCTH MOKET OBITh
3aMucaHo CIASAYIOIMMUM 00pa3oM:

5?]' x;x i =1. (83)

J
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O4eBUAHO, YTO I3TO YpaBHEHUE TEH30PHOM MTOBEPXHOCTU E€IMHUYHOIO TEH30pa Ipea-
CTaBJsieT co00# ypaBHEeHUE c(hepbl eTMHUYHOTO paanyca.

MOKHO ONpEAETNTh TAKKE TEH30PHYIO MOBEPXHOCTh U JUIsl IPOU3BOJIBHOTO TEH-
30pa, HO OIMUCHIBATh OHA OYJIET TOJIBKO €r0 CHMMETPUUYHYIO YaCTh.
CBs3b MEXIy CUMMETpPUEH KPHUCTAUIa U CUMMETpUEH ero (pu3muecKux CBOWCTB yC-
TaHaBIMBAET NMpuHUMN HelimaHa, KOTOPBIM yTBEPKAAET, UTO TPyNIa CUMMETPHUH JIIO-
0oro (hU3M4ecKOro CBOWCTBa KpucTajula OyleT BKIIOYATh B CEOsl TOUEUHYIO TPyIITy
CUMMETPHUU KPUCTAINIMYECKON pelieTku. OnpeieIeHHbIe CBOMCTBA CUMMETPUHN MOTYT
OBITh MPHUJIAHBI KPUCTAJUTY C MOMOUIBIO BHEIIHEro BozneicTBus. [Ipu sTom y Kpu-
cTajljla, HaXOAIIErocs MoJ, BO3AEUCTBUEM, OYIYT TE€ 3JIEMEHThl CHMMETPHUU, KOTOPBIE
SBIIAIIOTCA OOLIMMM JUIsl KpUCTauia 0e3 BO3AEHUCTBUSA U BO3LACUCTBHUS B OTCYTCTBHUE
KpHUCTaJU1a. DTO TaK Ha3bIBaeMblil npuHuun Kropu.

3.1. O0paTHas penieTKa U 3J1eMEHTbI KpUcTALIOrpaduu

Beenewm cuctemy koopauHar, ocu Kotopoit 77; (i =1,2,3) HampaBieHbl BIOIb
TPaHCJIALIMOHHBIX BEKTOPOB d; . B 0011eM citydae 3Ta cuctemMa KOOpJUHAT KOCOYTOJIb-

Hasl, XOTS I OMPEICICHHBIX TUIOB KPUCTAIIMYECKUX PEIIETOK OHA MOXET ObITh U
npsIMOYTOJIbHOM. Paznoxkum nmepuoandeckyro ¢yHkuto (73) B psag Oypre:

271_ n1x+n2y+n32

l -

i = >y C a . 03) _ s i2mr 84

"= X mnan3© =2.Cpe ) (84)
ni,ny,n3 =—m b

rae Z; = nlgl +I’12Z;2 + n353.
3 YCIIOBUA IEPUOAUIHOCTHU CIICAYCT, UTO

b b
ibd
k
JI71s1 BBITIOJTHEHUSI TOTO COOTHOILIEHUST HEOOXOAUMO, YTOOBI e ObLIIO paBHO 1:
Pk — 1, (86)

Takoe YCJIOBUE MOXKET OBITH BBHITIOJIHEHO TOJBKO B TOM cly4dac, €ClIn
bdl 2272711, bﬁz 2272712, b53 =27Z7”l3 )
rne n; =0, £1, £2, ...

—

Paznoxum Bekrop b 1o BekTOpaM ¢|, Cp U ¢3 (tme ¢) = [51 X 52],
&y =layxaz], & =[azxa)):
b = udy + U + ai3. (87)
MHOXUTENU u, L U @ ONpEeAeTnM U3 yciaoBus (86):
bdy = ud|d) + Ué»@)| + C3d) = L Gy ;

by = ucjiy + UCyin + Wiy = OC3ay ; (88)
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553 = u51é3 + 05253 + 0)5353 = u5153 .
Bce ocranbhble cilaraeMble, COIEpIKallyMe JBa OAWHAKOBBIX BEKTOPA, PABHBI HYIIIO.
OueBuaHO, YTO paBEHCTBO (86) yIOBIETBOPSETCS NP YCIOBUU
05251 = 272'1’11;
05352 = 272'112; (89)
u5153 = 272'1’13,
IpU ITOM  C|d3 = Cpd| = C3dy =V,; U, — O0ObEM IEMEHTAPHON SYEHKH, IOCTPOECH-
HOW Ha BEKTOpax daj, dp, dj.
N3 (89) nonyuum

u:2—ﬂn3, Uzz—ﬂnl, a):z—ﬂnz . (90)
UO UO UO

[Toacrasum (90) B (87):

5 = nlgl + nzgz + n3l;3, (91)
TJe
27
by =—[az><a3] by ===|d3 xd ], b3 ——[alxaz] (92)
o o o

OnpeneneHHbll TaKUM 00pa3oM BEKTOp b HaA3bIBAETCS TPAHCISILIMOHHBIM BEKTOPOM
00paTHOM peUIeTKH, U OH YAOBJIETBOPSET CIEAYIOIEMY COOTHOIIECHHUIO:

ib =25, =] 0 T 93
WiT o 0= ©3)
Eciu Tereph Ha BEKTOpax by, b, 53 MOCTPOUTH MApAILIEICTTUIIEA, TO MBI TIOJTY9IHM
3
. . . T T (27)
3JIEMEHTApHYIO 4eiKy 00paTHOM perieTku, 00beM KOTopoil by[by x b3] paBeH ——
UO

3
U UMEET Pa3MEPHOCTb M
O kpucramiorpaguyeckux NJI0OCKOCTAX U HANPABJEHUSAX B KPUCTAJLIAX

JIrobast KpucTalmIuyeckas CUCTeMa XapaKTepU3yeTcsl IJIOCKOCTAMU U HallpaBlie-
HUsAMHU. [1nockocTe, mpoxoasamas yepes3 y3Jbl KpUCTAIINYECKON PEIIETKH, HA3bIBAETCS
KpUCTAJUIOrpauuecKoil MIOCKOCThIO. B Mpon3BOIBHONM cucTeMe KOOpAuHAT (KOCo-
YTOJIBHOM, MPSMOYTOJIbHOW) YPAaBHEHHE IJIOCKOCTH UMEET CJICTYIOIINI BU:

pr=m, (94)
re 7 — pajnyc-BEKTOpP MPOU3BOIBHON TOUKH IJIOCKOCTU; p — BEKTOp, MEPHEHINKY-
JIAPHBIN TUIOCKOCTH; M — YHUCJIO.
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E:“I.Jm npoexkuuu Bexkropa p(h,k,/) v Uyncji0 m UMEIOT IeJIOYUCTeHHbIe 3HAYEHMS,

Z
0 ypaBHeHue (94) oy ezle.ﬂﬁezr O0ecuHCcIeHHOe MIMO0KerTBO uenoqncneﬂyx pe-

IIEeHHI.
D ﬁ? %
ITyjcTh B yp\ 1 1?9042) ( .AZ;//////,‘@, ,4;/ _m Kul B KOTO-

pCfI IIIIQPCKOLTH 1 CKACT O( . O0XXHO {UNT ,1‘130 I10 M Y U

;TO MOJy-
YeHHbIE yucia (Mbl UX oflstTs 0603HAIMM /i, k U l) MOTHOCTBIO ONPENEIIAIOT xHaHpaB-
JeHue (WM OPUEHTAIMIO) IUIOCKOCTH M Ha3bIBAIOTCSA MHJEKcaMu Musuiepa KpucTal-
anyecko tuiockocTH. Kak mpaBwuiio, oHM MHIIYTCS B KPYIUIbIX ckoOkax: (hkl). Ha
puc. 3 mpuBeaeHs npumeps! mwiockoctei (100), (110) u (111). CoBokynHOCTH pu3n-
YECKU IKBUBAJICHTHBIX TNIOCKOCTEH 0003HAYAETCs CHMBOJIOM {hkl }

Brons maHHOTO KOHKPETHOTO HAMpaBJICHHs B KPHUCTaUle, MPOXOMISIIETo depe3

COBOKYITHOCTh aTOMOB, IIOCTPOUM BEKTOP A, MPOEKIIUM KOTOPOTO Ha OCH KO-
A A A
OpAMHAT COCTaBISIIOT Ay, A,, As. Eciu BeIU4UHBI —1, —2, B geasores
aj a as
HAaUMEHBIIUMU W3 BO3MOXKHBIX IIEJIBIX YKCEN, TO TaKO€ HalpaBJIE€HUE B KPUCTAJLIEC

A A A
o0o03HayaeTcs [m, n, Z], IDI(S m:—l; n:—z; [=3  ®usmdecku >kpuBa-
al a)n 613

Puc. 3

JICHTHBIC HAINPABIICHUS B KpUCTAJJIE 0003HAYAIOTCS <mnl > 3nmecy m He CMEUIBaTh C
m B popmyiie (94).

3.2. Onucanue ABUKEHUSA JJICKTPOHOB B KPUCTAJIHUICCKOM MMPOCTPAHCTBE

Kak HN3BCCTHO, q)HBquCKaH BeanuuHa [ COXpaHACTCA (HHI/I ABJIACTCA HMHTCTPA-
JIOM ,Z[BI/I}KCHI/I}I), €CJIM OHa SABHO HC 3aBHCHUT OT BPECMCHHU U COOTBCTCTBYIOHII/Iﬁ en

N

oreparop F kKoMMyTUpPYET ¢ onepatopoM [ amuibroHa H:
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A
A A VANEIVAN VANEIVAN
d—F: H, F :i FH-HF |=0. (95)
dt ih

CBOﬁCTBa CI/IMMeTpI/II/I KpI/ICTaJIJII/I‘—ICCKOFO HpOCTpaHCTBa TaKXKEC AOJI?KHBI HpI/IBO—
AUTHb K CYIICCTBOBAHHIO COXPAHAIOMINXCA (I)I/ISI/I‘leCKI/IX BCJIIMYHNH. TaK, HaIlpuUMCp, A
00BIYHOT'O IMPOCTpaHCTBA N3 €ro OAHOPOAHOCTH CICAYCT 3aKOH COXPAaHCHHUS HMITYJIb-
Ca; 3aKOH COXpPaHCHHA SHCPIruu ABJIACTCA CICACTBUEM OJHOPOJHOCTH BPEMCHH, CBOM-
CTBO HM3O0TPOITHOCTHU IIPOCTPAHCTBA JIC)KKUT B OCHOBC COXPAHCHHUA MOMCHTA HMIIYJIbCA.
B cBsi3u ¢ aTuM moTpedyem coxpaHEHUsI B CUMMETPUYHOM MPOCTPAHCTBE KPHUCTAILIA
BEJIMYMHBI, aHAJIOTUYHON UMITYJIbCY-KBAa3UUMITYJIbCY .

Tak kak ABUIKCHUC JJICKTPOHA B KPUCTAJIC ITPOHUCXOANUT HC B CBO6OI[HOM IIpo-
CTPAHCTBE, @ B MOTCHIMAJBLHOM TIOJIE€ PELIETKH, TO K OOBIYHOMY OIEpaTopy HM-
IIyJibca —ihV JOJKHA OBITH HEKOTOpas 100aBKa, KoTopasi OyJeT CTPEMHUTHCS K HYITIO
IIPU COOTBETCTBYIOIIEM CTPEMJICHMHM K HYJIO BHYTPUKPUCTAILTMYECKOTO mojst V (7)

(T.e. mpu mepexoAe K OOBIYHOMY «IIyCTOMY» MpOCTPaHCTBY). COOTBETCTBYIOIIUN
A\

aHaJIU3 TIOKa3bIBAET, YTO OMNEpaTOp KBazUMMIYyJibca P MOXET ObITh MPEJCTaBIICH B
CIEAYIOIIEM BHUJIE:

P =itV +in[V In (7)), (96)

rae @(7) — amrmutyaa BoiaHsl biioxa (w(7) = ¢(7)eik7 )

Oynkuus @(7)uMeeT nepuoi moTeHIaapHoro mnois V(7). baoxoBckas (yHK-

Usl, KaK W3BECTHO, SIBIsiETCS pelieHueM ypaBHenust lllpeaunrepa mis IBHKEHHS
AIIEKTPOHA B MEPUOANYECKOM I0JI€ KPUCTAITNYECKON PEIIETKHU.
KBazuummysnbc (96), kak 1 OOBIYHBIA HMMITYJIHC, MOXKET OBITH BBIPAXKEH Yepes

KBa3WBOJHOBOW BEKTOp k (B JajbHEHIIEM Jis KPUCTAaUIMYECKOrO IMPOCTPAHCTBA
OyJZieM Ha3bIBaTh €ro MPOCTO BOJTHOBBIM BEKTOPOM):
P=nhk . 97)
A AN A

s oneparopa ['amminbrona H =T+V (T — onepaTop KUHETUYECKON SHEPTUN)

A

H OoI1cparopa KBasuuMIlyJbCa P mMoxHO IMOJIY4YHUTb

P H-HP=0. (98)
N3 (98) u (95) cnenyer, uto
dP
—=0. 99
7 (99)

—

Takum o0pa3zoM, KBa3UUMITYJIbC P SBISETCS COXpaHSOIIecs BenuuuHoil. Eciu
Ha MepuoanYecKoe noiie V(7) pemeTku HaJIOKUTh HEKOTOPOE JOMOJIHUTENIBHOE TOJIe

V1(7), xoTopoe He 00siafjaeT CBOMCTBOM INEPUOJUYHOCTH, TO omneparop I'amuibToHa
3aMuuieTcs CiAeaAyIoUM 00pa3oM:
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A A\ AN AN

H=T+V+V. (100)
B stom ciiyuae
ar_1 PH-HP|=-VI| =F, (101)
dt ih

rac F - CHJIa, IleICTBYIOHla}I Ha 3JICKTPOH CO CTOPOHBI IIOJIA Vl .

Takum 00Opa3zom, IpH HAIMYMK HETEPUOAMYECKOro NoJis (onmpeneaeHHbIM o0pa-
30M pacrpezesieHHble 1e(PEeKThl, 1e()OPMUPOBAHHBIE YUACTKH, BHEIIIHUE BO3/ICHCTBHSI,
U3MEHSIOUIUE CTPYKTYPY KpUCTAILIA, U T.M.) UMIYJIbC HE COXPAHSETCS, a €r0 U3MEeHe-
HHE CBSI3aHO C JAelcTBUEM NOJs V|, 00yCIOBICHHOIO JHOObIM HapyllIEHUEM IepUoIu-

YECKOT0 MO0JII KPUCTAJIIA.
O4eBHUIIHO, YTO PHEPTUS BJEKTPOHA JOJKHA OBITH YETHOM (PYHKIMEWH KBa3uUM-

MyJibca WK B COOTBETCTBHH C (97) — BomHOBOTO uncia k. Bug pynkmuu E(k) mo-

KET OBbITh HalJIeH MO U3BECTHOW MpoIleaype Mpu perieHuu ypasuenus [lpeaunrepa.
Haxonscp B NOTEHUMANBHOM SIIIIUKE B KPUCTAUIMYECKOM PELIETKE C MEPUOAUYECKHU
MEHSIIOLIEHCS] MOTCHITUAIBHON dHEprue V(7), AIeKTPOH MOXKET MMETh KaK MaKCH-
MaJIbHOE, TaKk U MUHMMAaJbHOE 3HadyeHHWE 3Hepruu. Ha 3aBucumoctu E(k) umeercst
MHOKECTBO 3KCTPEMAJIBHBIX TOYEK, YMCIO KOTOPBIX OMPEICIACTCS CUMMETPUEHN IO-
TeHLMaIbHOUN 3Hepruu V(7). YpaBHeHUE E(k) = const OmpeNeNsieT U303HEepreTuye-
CKYIO IIOBEPXHOCT.

— —

PaccmoTpum nosenenue GpyHkuuu E(k) BOIM3M SKCTpEeMalIbHOW TOYKM k =k,

pa3noxuB E (l€) B psan Teinopa:

— 2 —
) = B+ 22O )+ LEEO )2
dk i 2 dik?
0 1)
B Touke 3xcTpeMymMma dE—(_k) =0 U [I02TOMY
ko
. . 1d’EHR)| - - o
Ek)y=E(k,))+———— (k—=k,)"+.... (102)
2 4kl |-
0
dE oE OE OF
KoMIIOHEHTBI BEKTOpa — HaXOJATCSA Kak , , . KomnioHeHThI TeH30pa
dk Ok ka Ok,
d’E . doE dOE d OE
ONPENETSAIOTCA U3 BBIPAXKCHUN — ——— — —— U IPEICTABISIOT

dic2 dk Oky " dk ok, dk Ok,
JIEBSITh JJIEMEHTOB TEH30pa BTOPOI'O PaHra.
[Tepenumiem (102) nst KBa3UUMITyJIbCa P:
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1d%E| - -

E(P)=E(B)+———| (P-P ) +... (103)
2 sz o
P
o
d*E 1
O0603HauYMM BETUYUHY 5 depes — -, Torna dbopmyna (103) nepenumiercs B cie-
dP m
JYIOILIEM BUJE:
D D2
> P-P
E(P)=E, +%. (104)
2m

B aTom paszzaene Mbl He Oy/1eM yKa3bIBaTh HHACKC «e» Y MAcCChl 3JIEKTPOHA TI0 PUINHE
ee TeH30pHOTrO xapakrepa. @opmyna (104) mo popMe aHamOruyHa BBIPAKEHUIO IS

o 9 n n o *
KWHETUYECKOW dHEPruM CBOOOJHOM YacTulpl ¢ UMIyjiscoM (P—P,) u maccoil m .

* o )
Macca m  HasbBaercs 3(pPEKTUBHOM MACCOW U ONPEACNIETCS TEH30pOM, 0OpaTHBIM

1
E—_ H3 yCJIIOBUSA

m

| -1
(m*>=(—*J , (105)

m

o%’E  8%*E  8%E

op2  OP.P, OP.P,

( 1 j 0%’E  8%°E  8%E
rac| —

- . (106)
OP P, op} OP,P,

O%’E  8%°E  8%E
OP,P, 0P.P,  op2

JI71st IpOCTOTHI YACTO pacCMaTPUBAIOT JUATOHAIBHBIN TeH30p 3 (HEKTUBHOI Mac-
cel. K nuaronanbHOMy By CUMMETpUUHYIO0 MaTpuily (106) MOKHO MpUBECTH ITyTEM
OPTOrOHAJIBHOTO IpeoOpa3oBanusa A4 = a;; 0a3nuca CUCTEMBI KOOPAUHAT €;:

éi' = ai’iéi . (107)
IZie €;' — HOBbIH 0Oa3uc.

Torma nyist AMArOHAJIBbHON MATPHUIBI (m")' MOKHO 3amHcaTh
(m*) = Am™) 47" (108)

) o *
HoBblil opToHOpMHUpPOBaHHBIN 0a3uC, B KOTOpOM MaTpuiia (m ) OyaeT UMeTh Auaro-

HAJIbHBIN BUJ, HAXOJAUTCS IMyTEM HOPMHUPOBAHHUS COOCTBEHHBIX BEKTOPOB 3TOW MaTpH-
bl 71 HaXOXAeHUs €€ COOCTBEHHBIX BEKTOPOB COCTABUM XapaKTEPUCTUUECKOE (MU
BEKOBOE) ypaBHEHHE
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%k /1 %k *
mi - mi2 mp3
my  mpy-A myy =0, (109)
% * & ﬂ,
m3i msp ms3 —
rae A — COOCTBEHHbBIE 3HAUCHMS.
N3 (109) caenyer:
3
[1(m; =)+ BA+C=0, (110)
i=1
_ % % % % % % all % % % % % *
rne B =mo3m3y +mypmyy +myzm3y, C=mppmyzmzy —myny3msy —
% % % % % % % % %
— M pmpm33 +m3m3pmy| — mMy3m3my)y .

N3 pemenus (110) B oOmem ciydae mNOIyddM COOCTBEHHBIC 3HAYCHHS
2.(1), /1(2), A3 Zanumewm B IPOCTPAHCTBE BOJIHOBOI'O BEKTOpA CHCTEMY YpaBHE-
HUUW, U3 KOTOPOH ONPENEIIAIOTC KOOPAUHATHI kO (1 =1,2,3) cOOCTBEHHBIX BEKTOPOB
Hallley 3a/1a4u:

%k * *
(myy = Dky +mypky +my3ks = 0;
m§1k1 ot (mzz — ﬂ.)kz + m§3k3 =0; (1 1 1)
* * *
m3 lkl + I’I’I32k2 + (I’I’I33 — ﬂ,)k3 =0.
B (111) BMmecTo A moacTaBuUM BEIUYHUHY A Pemmas cuctemy ypaBHeHu# (111) mus

ATOTO CITydasi, MOJIYyYUM KOOPJMHATHI COOCTBEHHOT'O BEKTOpa kD = (k)(cl),k)(,l),kg)).

CoOTBETCTBYIOIINI OA3UCHBIN BEKTOP
r (D
Gy =t (112)
,;(1)‘

[Tpu noncranoBke B (111) 3nHaueHus A2 ananormuno MOJIyYM COOCTBEHHBIN BEK-
TOp @ = (k)(cz),k)(,z),kgz)). CoOOTBETCTBYIOIIUM OpT
ey

o = — 113
€2 I_(,(z)‘ ( )

[To Takoii xe npouenaype, nojacrapisis B (111) 3HaueHue A0 ), OmpeaeIuM COOCTBEH-

HbIN BCKTOP ];(3) U COOTBCTCTBCHHO OPT 53'1
e)

r=—% 4 114
€3 -0 (114)

€3’ MOJKHO OIIPEJEINUTh TAK XK€, KaK [e)r X ey ].

O0603Ha4MM MOJYJId COOCTBEHHBIX BEKTOPOB k @,

114



~(1 -1 |72 -1 |73 1

k()‘:‘fl , ‘k( )‘=§2 , ‘k()‘:§3 _

Torma maTpuny oproroHanbHoro npeoopaszosanus (107) A =(«;;) 3anumem cie-
JTYIOIIUM 00pa3oM:

aed ekl grd
A=(ay)=| &P &P &HEP . (115)
&3k 53@3) &3k

[Toncrasnss (115) B (108) u mpousBeAss COOTBETCTBYIOLIUE OMEPAIIMU TEPEMHOKECHUS
MaTpHull, TOTYyUYUM

mi. 0 0
m*Y =0 m5 0| (116)
0 0 m;

Henumaum 37ech OyeT TakKe BBISICHUTH BOIIPOC O TOM, KaK M3 MPOU3BOJIBHOMN

MaTpuibl M noayduTh oOpaTHyro ed marpuiy M -1 (T.e. B KOHKPETHOM clly4ae, Kak
u3 Matpubl (106) momyuuts matpuily (105). st 3Toro npuBeeM HEKOTOPHIE CBEIS-
HUS U3 BBICIIEH anreOpshl.

KBaznpaTHass marpuna Ha3bIBa€TCsl BBIPOXKACHHOW, €CIM €€ ONPENEIUTENb PaBEH
Hymo. W s Takod MaTpuIlsl 0OpaTHON HE CyiiecTByeT. Bo3bMeM HEBBIPOKICHHYIO
Matpuily M n-ro nopsiika, ornpeaenanTeab KOTopon ‘M ‘ paBeH [.

mll, m12, . I’}’lln
m»y1, My, ..., m

A —| M2l M2 2n (117)
mnl, mnz ceey mnn

) + 9
JIns 3TOM MaTpuUIbl MOKHO COCTaBUTh Matpuny M *, SIeMEHThl KOTOPOM SIBIIS-
I0TCA anreOpandecKuMU JOTOJHEHUSMHU K 3JIEMEHTaM MaTpuusl M :

Mll, M21, ceey Mnl
My, My, .., M

o | Mz, M22 n2 (118)
My, My, ., M,,

AnrebGpandecKkoe JIOMOTHEHNE K JIIEMEHTY a;; CTOMT Ha IEPECEYCHNH j -it CTpo-

. + o o
KM U [ -T0 cToyiOma. Matpuiia M ™ Ha3bIBaeTCs MPUCOCIUMHEHHOW MAaTpUIIEH K MaTpH-

ne M . O6parnyro matpuity M e U1t MaTpullbl M MOXHO MOJYYUTh U3 CIIEIyIOIIe-
T'0 BBIPAKECHUS:
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My My M,

g B B

o (M2 My M
M7= T T (119)

My, My, M

g B B

o %
Beenenne 3 pexTHBHON MacChl 7~ TO3BOJISIET MOJIB30BATHCS YPABHEHUSIMH TS
YaCTHIIbI, IBIKYIIEHCS B CBOOOJHOM MpOCTpaHCcTBE. KpucTam co BceMu ero sjaemMeH-
TaMl CUMMETPUM U CHEIU(UKON MOTEHIMAIBHOTO 1o V' (7) «BOUpaeT» B ceds (-

%
dexTuBHAs Macca m .
CKOpOCTh ABMKEHHUS U 3JIEKTPOHA B KPUCTAJIE MOKHO OIMPENETUTh KaK

.1 = =
v=—- (P-P)). (120)
m *
VYckopeHre d COOTBETCTBEHHO UMEET BU/
= Lﬁ, (121)
m *

rae F onpenemsiercs popmyioit (101).

Crnenyer 3aMETUTh, YTO 3TH BBIPAKCHUS CIIPABEUIMBHI 10 TEX TOP, TTOKA SHEPTHSI
KBaJIPATHYHO 3aBUCHUT OT KBa3HUUMITYJibca (96).

Eme pa3 momguepkHeMm, uTo BBeAeHHE dPPEKTUBHON MacCChl MO3BOJIUIO OIMHUCHI-
BaTh JIBIDKCHHE YaCTHUI[ B KPUCTAIUTMUECKOM TPOCTPAHCTBE C IMOMOIIBIO M3BECTHBIX
ypaBHeHU# Kiaccuyeckon ¢usuku (120), (121) mist cBoOOOAHOM YaCTHUIIBI, XOTS CYIII-
HOCTh MCTIOJB3YEMBbIX 371€Ch MOHATH (B 4aCTHOCTH 3(PPEeKTUBHAS Macca) HOCUT KBaH-
TOBO-MEXaHUYECKHUM XapakTep.

31eck cieayeT OTMETUTh HEKOTOPbhle OCOOCHHOCTH TaKOT'0 MOJIX0/a!

1. Yckopenne cooOmaeTcst SJIEKTPOHY TOJIBKO BHEITHEH cuioil. BHyTpeHHee mo-
Jie He IPUBOJUT K U3MEHEHHIO COCTOSHUS JJICKTPOHA, OJJHAKO OHO BJIMSIET HA €TO JIH-

9 * o
HaMu4eckue cBorcTBa (3 pexTuBHASI Macca m ) MPHU JCHCTBUU BHEITHUX CHIL
2. B o01ieM cityyae BEKTOp YCKOPEHHsI HE COBMAJAET MO HAMPABIECHUIO C BEKTO-

*
POM CHJIbI, TaK Kak 3(QpeKTrBHas Macca m SBISETCA TEH30POM BTOPOTO PaHra.

3. DbbeKTHBHYIO MacCy m° MbI ONPEENseM B OKPECTHOCTH MHHHMyMa SHep-
TMH, B CBSA3M C YEM OHA MOJIOKHUTENbHA. OHAKO €CJIM YacTULAa HAaXOJUTCA B OKpPECT-
HOCTH MaKCMMyMa SHepruu, To 3¢ dexTuBHas Macca OyJIeT OTpUIATEILHON U B 3TOM
Cllyyae YCKOPEHHUE HAMpaBJIEHO MPOTUB cuiibl. EcauM 3Ta cuiia BbI3BaHA 3JEKTpUYE-
CKHUM II0JIEM, TO YCKOpPEHHE OyJIeT HalpaBi€HO MO MOJK. Takylo CUTyalui0 MOYKHO
MPEICTaBUTh KaK JIBM)KEHHUE TMOJIOKUTEIBHO 3apsHKEHHOTO 3JIEKTPOHA C MOJIOKUTENb-
HOM 3¢ (eKkTUBHOI Maccoil. B 3ToM ciyyae roBopsT O JBUKEHUU JIBIPKU B 3JIEKTpUYE-
CKOM TI0JIE.

3.3. 3ounl bpuwiiiodna, sueiika Burnepa — 3eiiTua
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Beiie yxe oTmeuanoch, 4To ABMXKEHHE AJIEKTPOHA B KPHUCTAJUIE OMHCHIBAETCS
BOJIHOBOM (pyHK1mein broxa:

- .\ ikF
w(r)=q@(r)e" (122)
KOTOpasi IpeacTaBisieT coO0l MOIAYJIUPOBAHHYIO C MEPUOJOM BHYTPUKPHUCTAIMYC-
CKOTI'O 11oJia HJ'IOCKYIO BOJ'IHy. O‘-IGBI/II[HO, qTo HpH TpaHCJ'IHHI/II/I Ha BGKTOp C_i k BOJIHO-

Bas (pyHkius (122) He 1omKHA U3MEHUTHCS, T.€.

y(r+ag)=w(r), (123)
YTO CBUJETEIBCTBYET 00 HIKBUBAJICHTHOCTU (PU3NYECKUX COCTOSHUM B 3TUX TOYKAX
npoctpancTBa. U3 (123) cnenyer, 4ro

ek —1, (124)
CpaBuuBas (124) u (86) u moBTopsisai paccy:kaenusi 0 GopMupoBaHNM O0OPATHOM

—

pelIeTKH, MOKHO TOBOPHUTH O MPOCTPAHCTBE BOJIHOBOI0 BeKTOpa &k . O4eBUIHO,

—

4YTO B 3TOM MPOCTPAHCTBE COCTOSTHUS, XaPAKTCPU3YEMbIC BEKTOPaMHU knk+b .

rae b onpenaeasiercs ¢gopmyon (91), pusnueckn 3xBuBajieHTHbI. U3 3T0T0, B 4a-
CTHOCTH, CJIeyeT, YTO JHEPrUH FJIEKTPOHOB, 00JI1aJaI0IIUX TAKUMH BOJHOBBIMHU
YHCJIaAMU, OyIyT OJUHAKOBBI:
E(k +b)=E(k). (125)

Jnst oOpaTHON penieTku B MPOCTPAHCTBE BOJHOBOI'O BEKTOpA, KaK U B Cilyyae
MPSMOMN PELIETKH, TAKXKE MOXXHO MOCTPOUTH JJIEMEHTAPHYIO SYEHKY, MOBTOPEHUEM
KOTOPOM OKa3bIBA€TCS BO3MOKHBIM 00pa30BaTh «0OpPaTHBIN KPUCTAILIL.

Ecnu nro6oi y3en oOpaTHOM pelieTky B3sTh B KayecTBE Hayajga KOOPJWHAT, TO
BOKPYI' HETO MOXHO INOCTPOUTH TaK Ha3blBaEMylo sueiiky Burnepa — 3edtua. [ns
ATOT0 HAYajJo KOOPAMHAT COSTUHUM OTPE3KaMU MPSMBIX JUHUN C OIMKAUIIIMU Y3-
JaMH pewieTku. Yepes3 cepelMHbl 3TUX OTPE3KOB MPOBEAEM MEPIEHIAUKYISIPHBIE K
HUM IUIOCKOCTH. B pe3ysibraTe nojiyduM HEKOTOPBIM MHOTIOTPAaHHUK, OTPAHUYEHHBIN
ATUMU TUIOCKOCTSIMH U SIBJISTFOIITUICS 2JIEMEHTAPHOM STYEHKON 0OpaTHOM PEIICTKH.

C npyro#i CTOPOHBI, COBOKYMHOCTh (DM3MYECKH PA3IMYHBIX TOYEK (COCTOSHUI)
00paTHOTO MPOCTPAHCTBA MOKHO OTPAHUYHTH CICTYIOIINMH YCIOBUSIMH:

- < Eﬁl <,
—7 < kiiy < 7; (126)
—r <kidy <.

Takol mapajuienenuien B k -IIPOCTPAHCTBE HA3BIBACTCS NMEPBOM 30HOM bpuiutrosna.
Tak >xe kak u syeiika Buraepa — 3eiTiia, OH COmepKUT B cebe Hadaao KOOpPIWHAT.
IlepBas 30Ha bpuwumosHa u sueiika Burnepa — 3eiTia SKBUBaJIEHTHBI IPYT IPYry U
ONPEIENSIOTCA TOJIBKO CUMMETPUEN KPUCTAINTMYECKON pemieTku. ClenyeT OTMETUTb,
YTO BIEpBBIC penieTka Burnepa — 3eilTia, ob6naaaronias Bceil CUMMETpUEH KpUCTal-
Ja, ObUIa MOCTPOEHA AJIA MPSMOM PEIIEeTKH.

J1si yero BBOAMTCH a0cTpakTHOe oOpaTHOe Kk -mpocTpaHcTBo? B 00mem
cay4yae nepexoabl U3 NpPsAMoOro NpoCTPAHCTBA B 00paTHOE U HA000POT eCTh He YTO
HHOe, Kak Dypbe-npeodpa3oBanus. Oka3biBaeTcs, YTO ONMCaHUe (PU3NYECKHUX
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NpoieccoB B 00pPaTHOM NPOCTPAHCTBE MOKHO OCYIIECTBUTH 0o0Jiee MPOCTHIMH
MaTeMaTHYeCKUMHU croco0amu, yeM B npsimoM. Tak, Hanpumep, peuieHue qudg-
¢epennuanbuoro ypapHenusi Illpenunrepa ajsi 3JIeKTPOHA, JBHMKYIIErocsi B
CJ10KHOM NMOTEHUHAJIbHOM peibede KpHucTa/LIa, B MPSIMOM MPOCTPAHCTBE aHAa-
JUTHYECKH HeBO3MOKkHO. OIHAKO NpH nepexoje B 00paTHOe £ -MPOCTPAHCTBO U3
ITOr0 YPABHEHUSI MOJIYyYaeTCsl cUCTeMa ajiredpanyeckux ypapuenmii. [lyrem dy-
pbe-npeodpa3oBaHMii pelIeHUs ITOI CUCTeMbI NePeBOASITCH B IPSIMOe NMPOCTPaH-
CTBO.

4. dusnyeckue CBOMCTBA TBCPABIX TCJI

[IpocTpaHCTBEHHAs CTPYKTypa MOTEHUMAIbHOW 3HEPrUU B3aUMOJACUCTBUS aToO-
MOB U crienu(uKa Tpynnbl CHMMETPHUH, XapakTepu3yIolel JaHHbIH KpUCTall, OIpe-
JIeNIII0T B OCHOBHOM €ro (pU3MYECKUE CBOWCTBA. JTO CBSI3aHO C TEM, YTO CUMMETPHUS
CUJI, IEUCTBYIOIIUX MEXIY aTOMaMH, IIPUBOJUT K OIPEIEICHHON CUMMETPUHU B pac-
MOJIO’KEHUU aTOMOB B perieTke. Tak, HampuMmep, cpepuyeckd CUMMETPUYHBIE aTOMBI
BOCHMOM I'pymmbl Tabnuibl MeHaeneeBa Npy KpUCTAIU3alMKd  00pa3yloT IUIOTHO
YIAaKOBAaHHYIO TI'PAHELIEHTPUPOBAHHYIO KyOHUYECKYIO
CTpYKTYypy. HecuMMmeTpuyuHble MOJIEKYJIbI OPraHUYECKHX BELECTB (OPMUPYIOTCS B
CTPYKTYphI Oosiee HU3Koi cummeTpun. Kak yka3blBanoCh BbIIIE, CAMMETPHS KpUCTal-
JIOB U UX (PU3UYECKHUE CBOMCTBA TECHO CBsi3aHbl. K (m3nueckum cBOCTBAM TBEPABIX
T€J MOXHO OTHECTH 3JIEKTPOIPOBOJHOCTD, TEIUIONPOBOJIHOCTD, YIPYTHE, ONTUYECKUE
Y MarHUTHBIC CBOMCTBA.

4.1. Yupyrue cBoiCTBAa TBEPAbIX TeJl

[Ipu mpuIOKEHUU BHEIIHUX CUJI WM U3MEHEHUH BHYTPEHHETO COCTOSIHUS  (IIpU
HarpeBaHUM, PaIUAIMOHHOM OOJyUYEHUU U APYTHX BO3JACUCTBUSIX) PACCTOSHUE MEXKTY
aTOMaMH PEIIETKH HM3MEHSETCS M TEJNO MEePEeXOJUT B TEPMOJAMHAMHUYECCKU HEPaB-
HOBECHOE COCTOSTHUE. B CBsI3M ¢ HapyIlIeHHEeM PaBHOBECHS B TBEPJIOM TEJI€ BO3HUKAIOT
CHWJIBI, CTPEMSIITUECS BEPHYTh €r0 B UCXOJIHOE COCTOSIHHE. JTU BHYTPEHHUE CHIIBI B
pacdeTe Ha eAVHUITY TIOMIAIN HA3bIBAIOTCS BHYTPCHHUMH HaNpspDKeHUsIMHA. Ha Muk-
POCKOTIMYECKOM ypPOBHE OHH HMMEIOT 3JIEKTPOCTATHYECKYIO TMPUPOIY, HO Oymaydun
«IPOUHTETPUPOBAHHBIMIY 10 MAKPOCKOITUYECKOMY 00BEMY «CTAaHOBSITCS» YIPYTHMH,
npuoOpeTast CBOl COOCTBEHHBIN cTaTyc. MUKpPOCKOIMYECKUE 3aKOHBI B3aWMOJEHCT-
BUS MEXJly aTOMaMHU B MX COBOKYIHOCTH (TBEpAOE TEJO0) OMPEACISIOT MaKpOCKOIH-
yeckue pusndeckue cBorctra. C Apyroi CTOPOHBI, UCCIAEAOBAaHUE MAKPOCKOTUYECKUX
CBOMCTB MOXET J1aTh MH(OPMAIUIO O MPUPOJIE MEKIYUACTUUHBIX B3aUMOJICUCTBUI B
perieTkKe.

Hamnpsoxkenust B TBepioM Tene B oOiemM
Z=X3 Cly4yae XapaKTepH3yIOTCS TEH30pOM Harps-
JKeHUM Ojj HUnnekc i 37ech OTHOCHUTCI K

KOHKPETHOMY KOOPJIMHATHOMY HaIpPaBJICHUIO
0133 cuiel (1 — BIOIL OCH X, 2 — BJIOJIH OCH ), 3 —

y
y
\ J

=X 118




BJIOJIb OCU z). IHJEeKC j, B CBOIO oOuepeib,

ompenenseT KOOPAWHATHOE  HaIpaBJICHHE
HOpMaJTK K TUIOIIAJKE, Ha KOTOPYIO JIEHCTBY-
et cuia (puc. 4).

KoMnonenTsl TeH30pa o JEeUCT-

)
BYIOI]_II/Ie BJIOJIb KOOpI[I/IHaTHBIX Oceﬁ, HAa3bI-
BAKOTCA OHMArOHAaJdbHBIMU HUIIU HOp-

MasibHbIMU. Korga i# j — 3TO KacarelnbHbIE WIM CIBUIOBBIC HAIPSDKEHUSI, JIEUCT-

BYIOILIIME B IJIOCKOCTH IUIOIIAAKU. [10J0KUTEIbHBIMU HOPMAJIbHBIMU  HANPSIKECHUSMHU
Ha3bIBAIOTCSl HAMNpsDKeHUs pacTsokeHus. CrBurosblie nedopMaluu CYUTAIOTCS MOJIO-
AKUTEIBbHBIMH, €CIIU B Ipolecce AepopMalu MPOUCXOIUT YMEHbILIEHUE YIa MEXIY
JVMHEWHBIMH 3JIEMEHTAMHU, BbIICTICHHBIMU B HeAepOpMUpOBaHHOM KpucTamie. [Ipuuem
OTU JIMHEMHBIE JIEMEHTHI IapAJUIEIbHBI KOOPAUHATHBIM OCSIM CHCTEMBI KOOPAMHAT.

TeH30p HanpsKeHUM ONpenessaeTcs: 4Yepe3 TEPMOAUHAMUYECKAE XapaKTEPUCTH-
KM KpUCTaJuia:

oy =| L, (127)
8ulj T

rae [ — cBoOO/HAs SHEPIHsl SAMHHIEI 00beMa KPUCTAILIA; u;; — TeH30p Aedopmanu,

L[ ou;  Ouj

U:: =
Y 2 8x] ax,-

B pamkax nuHeWHOW T€OpuM YIPYTrOCTH CBOOOTHYIO SHEPTUIO JAe(POPMUPOBAH-
HOTO KPUCTAJLIa MOXKHO NPEJICTABUTD YePe3 u;; :

1

Ecan KOMIIOHEHTBI BCKTOpAa CMCHICHUS U; ABJISIOTCA JIMHEUHBIMU (I)YHKHI/IHMI/I

KOOPJMHAT, TO TaKUe JePOpMaIiy Ha3bIBAIOTCS OJTHOPOIHBIMH:
U; ZMU'X]', (129)
!
Tae u; = X; —X;, X; — KOOPAMHATHI TOYKHU Tesa 10 AedOpMaluu; X; — KOOPAMHATHI
TOM e TOYKH Tocie nedhopMaluu.

Tenzop u;; B oO0IIeM ciTydyae HECUMMETPUYEH U 10 W3BECTHOM MPOIETYype MOKET

OBITH MPEJACTABICH B BUJE CYMMbl CUMMETPUYHOM ljj m HECUMMETPUYHOH @;; 4Yac-

y
TEH:
puIemM
1
1

a)l] :E(“y_”]z):_a’]z (132)

119



JepopManuu Kak TAaKOBbIe OIIUCHIBAIOTCH TEH30POM l,-j .

O6nemHuas nedopmarus AV /V MoXKeT OBITh olpejieieHa KaK

3
AV IV =31 (133)
i=1
N3 Gopmynet (127) cnemyer, 4TO €ciau BEeIUMYMHY f pasiaraTh B Psij 1O CTere-

HjAM U TO B Pa3JIOKCHUHN JOJIKHBI OTCYTCTBOBATDH JUHENHBIC WwieHbl. C I[pyFOfI CTO-

ij ’
POHBI, BCC CJIaraCMbIC pAada HOJIKHBI OBITH CKaJApaMHu. Ecm OI'PaHUYIHTHCA YICHAMU

BTOPOro nopsiajkKa, ToO CKaJIsIipHbIMU MOT'YT OBITH TOJIBLKO ABa: ulzl u u; . B cBs13u ¢ aTuM

MOXKHO 3aItucaThb

A
1= fo+Sui + g, (134)

rne Au u — xkodpduruentsr Jlamn.

3akoH ['yka Jj1s1 aHU30TPOIHBIX MaTEPUAIOB MOKET OBITh 3aMMCaH B CIEAYIOIIEM
BUJIE:

Gij :aeijkl-ukl, (135)
e & i — YIPYTHe MOCTOSHHBIC KPUCTAILIA.

JI1st KpUCTAIIIOB CYIIECTBYeT B oOuieM ciydae 36 KOdQuImeHTos & ;. On-
HAaKO C y4€TOM CUMMETPUU PEUIETKH MX YUCJIO 3HAYUTENbHO YMEHbIIaeTcsa. B pe-
3yJbTATE TOI'0 OKa3bIBAECTCSI BO3MOYKHBIM 3aMEHUTh UHJICKCHI Ij OJIHUM UHIEKCOM M,
a MHIEKCHI kI — MHAEKCOM 1. KOMIIOHEHTBI TEH30Pa & jjt, MEPEXOMIT, TAKUM oOpa-
30M, B KOMIIOHEHTBI MATPHUIIbI &,,,, TAC M W 1 TPUHUMAIOT 3Ha4YeHUs ot 1 10 6. Y-

pyrue IOCTOSIHHBIE &, , HJIU UX €I11e€ Ha3bIBalOT Ko3(duimenTaMmu »kecTkocTu, B 00-
IEM CiIy4ae ONpeAessiioTcs U3 (GopMyJIbl
2 2
1| oV, 0° 4
= —— k4 kL (136)
v, |ou,,ou, ou,ou,

rae v, — 00bEM DIIEMEHTApHOU SYEHKHU; Vj — MOTEHIMaNbHas SHEPrHs KPUCTAIIA;
Aj, — oHeprus KoaeOaHUM aTOMOB.

Kaxnabiii ko3gpuuueHr &, ABJIs1eTCd MepPoil CONPOTUBJICHUS KPHCTAJLJIA HA-
rpy3Ke, NpUJI0KEHHOI B HanpaBJieHnu 7 . B maTpuuHoii popme 3axon I'yka 0y-
JAeT UMEeTh CJIeAYIOIUMHA BUA:

6
Om = DUy &y (137)
n=1
Haubonee gacto B pacuerax BcTpedaroTcs Moaynb ynpyroctu KOnra £ u mo-
nysb capura G . Jlns kpuctamioB KyOUYeCKOW CUMMETPHUH, UCHOIb3Ys KO3 hULIMEH-
TBI &;,, , MOXHO 3aIACATh:
E = (er-@p)(21H2&n)/(1t®1), (138)

G =&44.
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IIpu pacTsizkeHHH TBEPAOro TeJia ero OTHOCHTeIbHas AedopManus & BAOJb
OCH pacTsiZKeHUs onpenensierca kak (/-1,)/1, (rae [, — ACXOAHAA JJIMHA 00pa3-

una). Takoro poxa nedpopmanusi, B CBOI0 o4epeb, IPUBOIAUT K U3MEHEHHUIO MOTIe-
peuyHbIX pa3MepoB oo0pasua. Ilycrs d, — monepeunblid pa3mep TeJia 10 aepopma-

unu, a d — 10 Ke, nocje gegpopmannu. Torga oTHOCHTEIBLHOE ONIEPEYHOE U3Me-
HEHHUEe pa3Mepa &; MOXKHO 3aNucaThb Kak (d —d,)/d,. Kak moka3biBaer OmbIT,

OTHOLUECHUE &y /81 AJIA JAHHOT0 MaTepuajia UMEECT 0/IHO ! TO K€ 3HAYCHUE, T.C.

SIBJISIETCS XapPaKTEPUCTUKOI JaHHOT0 KOHKPEeTHOro MaTepuaJia. Beanunna
v, =—&4 /& Ha3pIBaeTcs Kodppuuuentom Ilyaccona.
Hcnonp3ys ko3 GUIUEHTB &;; , MOKHO 3aI1CaTh
Vv, =&/ (& teE)n). (139)
Yrpyrue xapakTepUCTHKU U30TPOIHBIX TBEPBIX TEJl MOKHO BBIPA3UTh Yepe3 KO-
¢ purenTs! Jlamn:

g =HBAY20 (140)
A+ u
Vv, :L, (141)
2(A+ u)
:L. (142)
2(1+v,)
Moyne o0bemMHOTO cxaTsi K paBeH:
3 31-2v,)
Vv, :lM (144)
2 3K+u

PaccMoTpum sHepreTuyeckyro CTOpoHy mpoliecca aegopmanuu. s aToro B ne-
(dopMupyeMOM Telle BBIIEIMM KyO, CTOPOHAa OCHOBAaHHS KOTOPOI'O paBHa ay. Ha

TUIOCKOCTh Ky0a, MepIeHANKYISIPHYIO HAIPABJICHUIO PACTSDKEHHSI, CO CTOPOHBI TIPH-
jeraroiei K Heil o0iactu JeiicTByeT cuna f, :
f,=cas =Ecaz. (145)
B pe3ynbTare nepemMerieHns UCXOAHBIX TOUEK KyOa Ha paccTossHuE Ax  COBep-
maetcst pabora AA:

Ad=Eea’Ax, (146)
npudeM Ax = agAg, tae Ae — nedopmanus.

[Tonnyto padoty A mnpu usmeHenuu aedopmaiuu ot 0 10 & MOXKHO ompee-
JIMTH KaK

&
1
A:Ea,ijgdgzza,%Egz. (147)
0
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910 pabota, kKoTopas ObuIa 3aTpadyeHa Ha AePOopMaIIUIO JIEMEHTa 00beMa B BUJIC
Ky0a co CTOpOHOU a . B obnmactu nelictBusa 3akoHa I'yka 3Ta paboTa mepexoauT B

e Lok -}:l[-ﬁ(i)opMaL[I/II/I U nna BeiOpanHoro oowvema. I1noTHOCTH 3HEprum
‘ A
y S/ Ma]_,WII/I ® MOKET OBITh ONpe/ieNIEeHa U3 COOTHOLIEHUS 5
_C\Z,,/ )/ dg
// '/ 2 1
o
. . = =g (148)
2E 2
[Tomnas sueprust U ompenensieTcs kKak uaTErpai ot (148) mo Bcemy o0bemy:
U=[wdV. (149)

[Ipu caBure 3a cyeT KacaTeNIbHBIX (WJIM CKaJbIBAOIINX) HANPSKEHUN MPOUCXO-
JUT TIEpEMEILIEHNE BEPXHEN TNIOCKOCTH OTHOCUTENBbHO HUXKHEN (puc. 5). Ilpu
ManbIix JedopMalusax Takod Mpolecc XapaKTepusyercs
yriioM ¢ (aHajmor aedopmanuud &£ TPU CKATUU WU
pactsbkenun). [Ipu stom 7 = Geor .
[Tycte Ha rpanb KyOa ¢ peOpamMu ap JelcTBYeT

2
cuta  f, =tay. llepememenne Ha  BEIUYUHY
AX=ax @ TpPUBOJUT K COBEPUICHUIO  pabOTHI

Puc. 5 Ad = f,Ax = GaiaAa (npu maneix « ). [Ipu n3mene-
HUM yTJIa OT HYJISA 10 @ coBeplaercs pabota A, onpenenseMas 1o Gpopmyie
(24
1
A:jdA:EGa?{az. (150)

0

CooTBeTCcTBYIOIIas MIOTHOCTh SHEPTUU YHPYrou aepopMaluu @ = A/a,3( MO-
JKET OBITh OLICHEHA U3 COOTHOIIEHUS

a):%Gaz. (151)

Omnpenenenune moayJst ynpyroctu FOura

Teopernueckoe onpeneneHue yupyrux XapakTepUCcTUK KPUCTAJUIOB MPEICTABIIS-
eT co00M aKTyaJbHYI0, HO BeChbMa TPYAHYIO 3a1auy. Huxke OyayT nmpuBelieHbI paccy-
KIACHUS, 0000LIEHNE KOTOPBIX IO3BOJISET PEIIUTh AaHHYI0 mpobiiemy. Onpenenum
MoAyJib yrpyroctu FOHra kpucramia, UCHOJb3ysl AJIsl TOTO NOTEHIUAIbHYIO YHEPTUI0
[IApHOr0 B3auMoAeucTBus. Bo3bmeM, k mpumepy, noreHuuan Jlemnapaa — J[>xoHca
(59)

U(r) = A3 (Byr 2 =7 (152)
Jlnst ynoOGcTBa MHACGKCHI [ M j MHUCaTh HE OyAeMm.

122



BennunHy A3 MOXHO OLEHHTH, 3Has SKCHEPHUMEHTAIBHO OIpPEICICHHOE 3Have-
Hue 3Hepruu cBszu U ., . B cBolo ouepens sHEprus CBsI3U UL OJHOI'O MOJIS BEIIECTBA
MOJKET OBITh MPEJCTaBICHA KaK
Uce =—NoUnin » (153)
rae N, —uucino Asoranpo; Upip =U (r)‘rza ; a —MEeXaTOMHO€ PacCTOsIHUE.

Tak kak B MOJIOXKEHUU paBHOBecUd (KOrJa » = a ) CUjla, ICUCTBYIOIIAsl HAa aToOM,

dU(r)
paBHa HYJIIO, TO U3 YCIOBUSI ———— =0 monyuum
dr r=a
By = %a6. (154)
C yyeTom 3TOTO
Ay _
Uiy = —73a 6 (155)
U3 (153) u (155) cnenyet, uto
6
2U
A i ool | (156)
NO

PaccmoTpum nuHelHY0 (BI0JIb OCH X ) IIETIOYKY aTOMOB B KPUCTaJIJIE, K KOHIIAM
KOTOPOM MPUIIOKEHBI OJJUHAKOBBIE MO a0COJIIOTHON BEJTMUYMHE PACTATUBAIOIINE €€ CH-
el F' (puc. 6).

B pesynbraTe AEHCTBUS CUJI PACCTOSTHUE MEXKAY AaTOMAMHU U3MEHUTCS OT 7 =da
no r=a+x.OueBUIHO, UTO BEJIMUMHA X OYIET ONpPEAENAThCS HE TOJBKO B3aWMO-
JEHCTBUEM aTOMOB, PACIIOJIOKEHHBIX BJOJb OCH X (CIIOH j), HO M BO3JICUCTBHEM CO
CTOPOHBI aTOMOB B CHOSIX I M k. OTOT (paKkT y4TeM BBEJIECHHEM MapaMmeTpa i;; B Gop-

MyJie JJi MOTEeHIHaNbHOM 2Heprun (59)

12 -6
U(r) = pix A3(B3r = =1 7). (157)

I FanY Fany FanY m

A\ A\ L/ U/

|l a | -
j F - Fan o N Pan Ve W I - X
ANV 1.+ \LJ AP AN, U .
|A ]/‘ ‘!

/M /M Pany Pan

k > W, W, WV,
Puc. 6

-2
JUI. MOHHBIX KPUCTAIOB BEJIMYMHA L/ UMeeT nopsagok 5-10 “. Jlns noBbI-

HIEHUS] TOYHOCTH PACUYETOB CIIEOBAIO Obl pazinyaTh TaKXKE PACCTOSHUE MEXKIY aTo-
MaMH d, B MOJIEKYJIE U a — MEXIy aToMaMH B KpucTamie (a > a, ).

U(l’) [}
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Ha puc. 7 npuBeneH BUJI NOTCHIAAIBHOU
suepruu (157) nns kpuctamia NaCl (a = 0,281

a oMy A3 =12,63-1077%; By =
P T =2,46-107%.U,, =7,7-10° Ix/mons; 7, =
| =0,25 HM, Bce BEIMYMHBI OINpPEACTCHBl B
Cn.
Pefi. 7 N3 (157) cnenyer, 4TO yBEIMYECHHUE

pacCTOSIHHS MEXIY aTOMaMH, CBSI3aHHOE
C MPUJIOKEHUEM BHEIIHEW HArpy3ku [, MPUBOJMUT K BOBHUKHOBEHUIO CUJ MPUTSKE-
HUs F', ypaBHOBEIIMBAIOUINX B KAKOK-TO MOMEHT cuiibl F . Takum oOpa3oM, nMeem

dU(r)

F'=- :6,ul-kA3(a6r_13 —r_7). (158)

Beenem otHocuTenbHyto aedopmaruio £ =x/a. Torna r=a(l+¢). C yuetom
3TOro
F'=6uyAsa’ [(1+e) 2 =(1+e)]. (159)
BosuukHOBeHHE cuiibl F' Kak peakiuy KpUCTajla Ha BHEIIHEE BO3ICHCTBHE IPUBO-
IMT B UTOT€ K €r0 PaBHOBECHOMY COCTOsIHHIO, Korma F = F'. U3 (159) cnemyer, uro
IIPY TIPOU3BOJIbHBIX AedopManusX cuiia [ He sBisieTcss JTuHeHHON QyHKIMel &, Kak

3TO UMEET MecTO B 3aKoHe I'yka (o = E¢ ). OnHako 3akoH I'yka BBIIIOJIHAETCS TOJIBKO
B obnmactu manbix aedopmanuii (¢ <<1), u nmoatomy B ¢opmyne (159) Bo3MOKHBI

3HaYUTENbHBIE ypoleHus. Paznoxum ¢ynkuuu (1+ g)_13 n (1+ 5)_7 B psan Teuno-
pa B OKpeCTHOCTH TOUYKH O:

2 3
f(§)=f<0>+1(mj §+i[d A (5)] 22 +l[d / @] 24 (160)
¢=0 £=0 £=0

Torma
-13 _ 2
(I+&) B =1-13¢+91e% —..., (161)
(+e&)  =1-Te+28s% —.... (162)
[ToactaBum (161) u (162) B (159):
F'=—6u; Aya” ' (66 —63%). (163)

st cmygast maneix nedopmaruit B popmyse (163) npeneOpekem ciaraeMbiM ¢ &2
Torna cuna npuTsbKeHust F' 3amuiiercs CleAyonmM 00pa3oM:

F'=-36u; Aza” ¢. (164)

F
HamnpspkeHuss ¢ MOTYT OBITH OLIEHEHBI KaK O = Kk rae S — nonepevyHoe ceyeHue 1e-

2
a
IMOYKH aTOMOB (S = 72{5) J . C yueTroM 3TOro MOXxHO 3arucarh
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o=Ee, (165)
rac
144y 43

’
7Z'a9

E (166)
E — monyne ynpyroctu FOHra.

Bripaxenue (165) npeacrasnser coboit 3akoH ['yka. OnpeneneHne Moayias yii-
pyroctu E Kak XapaKTEpPUCTUKH BCETO KPHUCTAIa Yepe3 MOTEHUHAIbHYK SHEPTHUIO
[IAPHOTO B3aMMOJICVCTBUS SIBJISIETCS Ba)KHBIM PE3YJIbTaTOM TEOPUM TBEPJOrO Tela.

Jnia nonnoro kpuctramia NaCl uz popmynsl (165) MoxHO nonyuuts £ =2,6- IOHHa,
4TO Be€ChMa OJIM3KO K IKCIIEPUMEHTAIbHOMY 3HAUEHHUIO MOJYJISl YIIPYTOCTH.

Jia apyrux kpucramiorpaduueckux CTPYKTYp HCHOJB3YIOTCS Oojiee CIOXKHbIE
MOJIENIM B3aUMOJICUCTBUSl aTOMOB, YYUTBIBAIOIIME KAaK LIEHTPAJbHOE, TaK M HELECH-
TpaJIbHOE B3aMMOJEHCTBHs. HelneHTpalbHble CHIIBI B TAKUX MOJEISAX OINPEACIIIOTCS
(KaK yKa3bIBaJIOCh BBIIIIE) KOBAJIEHTHOM CBS3BIO.

Ecnu BHemHue cuibl /' SBISIOTCS CKUMAIOIUMU, TO TPU COMMIKEHUU aTOMOB B
pelIeTke BO3HUKAIOT CHJIbI OTTAIKUBaHUSA. YeM 00yCIOBIEHO OTTAJKWBAHHUE aTOMOB
npu ux commkenun? Ilpu MamomM OTKJIOHEHHHM aToMa OT MOJIOKEHHSI PaBHOBECHS
Ar =r—a ¢ JOCTaTOYHOM CTENEHbIO TOYHOCTH MOKHO 3alKCaTh BBIPAKEHHUE IS
JNENCTBYIOLIEH HA HETO CUIIbL [ :

F =—K{Ar+K>Ar2, 167
1 2
2 3
e k-4l g __1d%U
1 2 2 3
dr r=a Zdl" r=a

Cunbl OTTaJIKMBaHUS, BO3HUKAIOLIME MPU COJMKEHMM aTOMOB WM MOJIEKYJ B KpH-
cTajuiax (IpU 3TOM MPOUCXOAUT B3aMMOIPOHUKHOBEHHUE JJIEKTPOHHBIX 000J0YEK),
00yCJIOBJIEHBI B OCHOBHOM PE3KHUM YBEIMUYEHHEM KMHETHUYECKOM sHepruu AE) 3jek-
TpoHOB. B cructeMe 00BEAUHSAIOMUXCS 3JIEKTPOHOB OONBIIYIO POJIb B 3TOM OTHOIIIE-
HUM HayuHaeT urpare npuHuun Ilaymu. C yderom storo mius AEj IOJIYy4EHO cCle-

AYTOHICC BBIPAKCHUC!

5/3 . 5/3 . 5/3
AER = Bol(n +n2)"" " =ny "7 =n5" 7], (168)
2
rae B, = ﬁ(2437z4)1/ 3; Ny, Ny — IUIOTHOCTU IEKTPOHOB CBOOOJHBIX MEPBOIO
e

1 BTOPOrO aTOMOB.
4.2. TenJioBbI€e CBOMCTBA TBEPABIX TeJI

Ecnu paznuyHble 4acTy TBEPAOIO Tela UMEIOT Pa3Hyl0 TEMIEPATYPY, TO BO3HU-
KaeT MOTOK TerJyia u3 Oojiee HarpeThlX MeCT B MeHee Harperble. [Ipuuem 3TOT moTok

HATIPABJICH B CTOPOHY, MPOTHBOMOIOKHYIO 'PagieHTy Temmepatypsl VI'(F,t):
W =-KVT, (169)
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rae W — mIOTHOCTh MOTOKa 3Hepruu; K — Ko3(p(UUUEHT TerIONpOBOIHOCTH, YHUC-
JIEHHO PAaBHBIN KOJUYECTBY 3HEPIHH, NPOXOIALIEMY B €AUHUILy BPEMEHHU Y€pe3 €lIU-
HUYHOE TOTIEPEYHOE CeUYeHHEe 00paslia, Ha KOHIaX KOTOPOro CO37aHa Pa3HOCTh TEM-
neparyp B oxut rpagyc (Joc/cm” °K).

[lepeHoc TEMIOBOW SHEPIUH OCYILIECTBISAETCS ABYMS Pa3IMYHBIMU MEXaHHU3Ma-
Mu. Ecau B TBEpIOM Teie UMEETCs TPAaIMEHT TEMIEPATYpPbl, TO aTOMBI, KOJIEOIOLIMe-
csl ¢ OOJbILIEeN aMIUITUTYZ0M B 00Jiee HarpeTor 4acTu, MepeAaroT SHEPTUIO aTOMaM, KO-
JeOIOIKUMCS C MEHbIIIEH aMIUIUTYAOW U PACO0KEHHBIM B MEHEE HArpeTo 4acTH.
MexaHu3Mm nepenayu Temia, CBA3aHHbIA C KOJEOaHUSIMU aTOMOB PELIETKH, HAa3bIBAET-
Csl PELIETOYHBIM, WIX (OHOHHBIM, U ompeaensercs BeauunHol K . IlepeHoc tera

OCYILECTBIISIETCS TAKXKE 3a CUET IBW)KEHUS JJIEKTPOHOB B METAUIAX U JJIEKTPOHOB U
(Wn) IBIPOK B MOJIyIPOBOJHUKAX. Takoil MEXaHHM3M TEIIONPOBOJHOCTH XapaKTEPH-
3yercst koapuuueHroM K. CymMmmapHas TEIUIONPOBOAHOCTE XapaKTEPU3yeTCs ajl-

JIUTUBHOU BennunHou K

K:KR+KQ. (170)
OueBuIHO, UTO KO3(pPUIMEHT K TECHO CBA3AaH C YIPYTMMH CBOMCTBAMM TBEPAOTO
Tesa. MexaHn3Mm Ke TeIIONpPOBOJAHOCTH, ONPEAEIISIEMbIN KQ, 0 MOHSTHBIM IPUYU-

HaM CBSI3aH C 3JIEKTPONPOBOJHOCTHIO BEIIECTBA U COOTBETCTBEHHO C KOHIIEHTpAIUEH
Y TIOJIBUKHOCTBIO HOCUTENEN 3apsia.

B paMkax kiaccHMYecKoW TEOPHH TEIJIONMPOBOJIHOCTH IOJIE TEMIEPATyp M TUIOT-
HOCTbh TEIUIOBOTO TIOTOKa W (7,t) ONMUCHIBAIOTCS ypaBHEHUEM OallaHca Teria:

oT (¥,t)
ot
1 00001TIeHHBIM 3aKOHOM Dyphe:

cp +VW(F,t)=0 (171)

= OW i 1) -
W0+ T 5 ==KV (7.0 (172)

YUHUTHIBAIOIIMM TaKKe OBICTPOINPOTEKAIOIINE HECTAIIMOHAPHBIE MPOILECCHl TEMI000-
MeHa. B ¢popmyre (172) BenuuuHa 7 XxapakTepu3yeT BpeMs pesiakcalluu dTUX Mpoliec-
coB. YpaBuenus (171) u (172) npeanonararoT OTCyTCTBUE UCTOYHUKOB WU CTOKOB
Teria.

Jlisg aHanu3a TEIJIOBBIX CBOMCTB TBEPABIX TEJI B MEPBYIO OUepenb HEOOXOIUM
dbopManu3M i aIeKBaTHOTO OMUCAHUs KojeOaHui KpucTamiuyeckon pemetku. [lpu
3TOM CIIEZIyeT YYUTHIBATh TOT (haKT, UTO B pe3yJsibTaTe KOJeOaHUI KpUCTAITNYECKON
pPELIETKH MPOUCXOAUT OOMEH HSHEpruerd MeKJy HOHHBIM OCTOBOM U 3JEKTPOHHOMU
nojacucteMoi. B pesynbrare 3TOro B KpUCTajul€ yCTaHABIMBAETCS TEPMOJUHAMUYE-
CKOE€ paBHOBECHE, XapaKTepU3yeMOE HEKOTOPO TeMIlepaTypoi, KOTOpasi ONpeaesieT
B CBOIO OYepe/lb aMILTUTY 1y KosieOaHUi aTOMOB.

4.2.1. DoHOHBI

OnucaHue JBMKEHUSI COBOKYITHOCTH KE€CTKO CBSI3aHHBIX /N aTOMOB IPEJCTABIIS-
eT co0oli B MPUHIIMIIE HE PelIaeMyro 3a1ady. B CBS3M C 3THM BBOJUTCS CHCTEMa TaK
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Ha3bIBA€MBIX HOPMAJIBHBIX, MJIM TJABHBIX KoopauHaT. CyIIHOCTh TAaKOTO IIpUEMa pac-
CMOTPHUM Ha MPOCTOM TPUMEPE MEMOYKH B3aUMOJIEHCTBYIOIUX aTOMOB OJIMHAKOBOM
Maccel m (puc. 8).

O In |90 2 192
U L U

M

O -
N\ "
X

—_— l————— PR -

X1 X9
Puc. 8
[TonoxeHus: paBHOBECHUS aTOMOB | U 2 ONpenesnstoTcs COOTBETCTBEHHO Kak O u 0.

OTKJIOHEHUS YacTull OT IOJIOKEHUH paBHOBecHs OOO3HA4MM x| U X, . KBasmynpy-
T'He CUJIBbL, JEUCTBYIONIUE HA YACTULIBI U IPUTATUBAIONINE UX K NTosokeHusAM O u O,,
OyAyT COOTBETCTBEHHO paBHbl F| =—fx; u I =—-p1xy (f; = B;). B3aumoneicr-

BUE aTOMOB MEXIYy cOOONH MOKET OBbITh IMPEACTABICHO CHIOW F3 = =15 (x] —Xx3)
(yuren 3-i1 3akoH HproToHa). /{151 mepBOro aroma 3amnuilieM ypaBHEHUE ABUKEHHUS:
2
d X1
—Prx1 = Pa(xy —xp)=m——=. (173)
dt
CoOTBETCTBEHHO J1JIs BTOPOr'0 aromMa
d2X2
= prxg + fa(x) —xp)=m PR (174)
4

OTKIOHEHUS! X W CWIIBI, JEHCTBYIOIINE HA aTOMBI, CYUTAIOTCS MOJIOXKUTEIBHBIMU, €C-
JIM UX HAIPAaBJIECHUS COBNAAAIOT C MOJIOKHUTEIBHBIM HAIIPABICHUEM OCU KOOPAMHAT, U
OTPULIATEIBHBIMHU — B IPOTUBOIMOJI0KHOM CIIyYae.

Pemenne cucremsr nuddepennmansubix ypaHenuit (173) u (14) umem B cie-
IYIOIEM BUJE:

x| = alelwt, Xy = azelwt. (175)
[ToxcraBiisist 3Tu BeipaxkeHus B ypaBHenus (173), (174), noayyum cucreMy ypaBHEHUI
JUISL OTIPEJEIICHUS aMIUIUTYA a] U d):

(a)ozt —a)z)al —w%az =0,

(176)
—a)éal + (a)ozl —a)z)az =0,
+
e ol AL 2 B
m m
N3 (176) monyurm KOpHU ypaBHEHUM
2
wf:M; wgzﬁ_ (177)

m m
Js cimydas KOpHA | OTHOLIEHME a; K ap paBHO —1. OTcroga MOXKHO 3amucaTh

! !
B =—P» =b;. CoOTBETICTBEHHO 11 @, OTHOIIEHHE a| K ap paBHO +1 u

B =py =by.
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CMmenieHust x; U X, MOXKHO TENepb IPEICTaBUTh CIEAYIOIUM 00pa3oMm:
xl — blela)lt + bzela)zt;
Xy = —blelwlt + bzela)zt.

B Takux xoopauHaTax KaxAblii U3 JIBYX aTOMOB KOJIEOJIETCS C YaCTOTOM, MpEJCTaB-
JSIOIIEW KOMOMHALMIO 4acTOT @] U @, .OIHAKO MOXHO BbIOpaTh TaKUe KOOPAMHATHI

(178)

&1 n &y, B KOTOPBIX KOJEOaHUS KaKA0ro aToMa MOAUMHSIOTCS TapMOHMUYECKOMY 3a-

KOHY C ONPEICIICHHON YacTOTOH. DTO M €CTh HOPMaJbHBIE KOOPJIUHATHI, OIpeIese-
MBbI€ CIIEIYIOIINM 00pa3oMm:

ol S X1+ X2

g1 = \/5 , Sy = \/5

B HOPpMAJIBHBIX KOOPpAHWHATAX CMCIICHHC 51 IMPOUCXOIUT C YacTOTOU @1, a CMCLUICHUC

(179)

&y — € 4acToToll @,. Benmuuunbl @] U @, Ha3bIBAIOTCA COOCTBEHHBIMH YaCTOTAMH.

Crnengyer OTMETHTh, YTO PACCMOTPEHHAs! MPOIEaypa MpeCTaBisieT coO0H MCKYCCT-
BEHHBIN MPUEM, OJHAKO €Tr0 MPUMEHEHHE TMO3BOJIMT BecbMa A((EKTHO PEIIUTh yKa-
3aHHYIO B Ha4aje 3TOT0 pasjena npooiemy.

["aMuIIbTOHMAH CHUCTEMBI YaCTHI] B ATOM CIIy4ae MPEJCTaBIsIET cO00M CymMy He-
3aBUCUMBIX TaMUWJIBTOHUAHOB JJISI K&JKI0W YaCTHUILIBIL:

H=YH,. (180)
i
N3 ypaBuenus lllpenunrepa
Hiy; = Eiy; (181)
JIETKO MOJIYYUTh U3BECTHOE PELICHUE JIJIi TAPMOHUYECKOTO OCIHUILIATOPA!
|
E; =(n +§)hwl~, (182)

rae n; =0,1,2,....

[lonnas sHeprua E KpuCTaJula B HOPMAJbHBIX KOOPAMHATAX MPEACTABIACTCS
CYMMOM 3HEpruii rapMOHMYECKUX OCHMIUIISATOPOB, KAXK/IbI M3 KOTOPBIX KOJEOJIETCS C
4aCTOTON w; :

E=YE; = Lhoy(n; +). (183)

OTOT pe3ysbTaT TPYAHO MEPEOIECHUTH! DHEPTUs CHIIBLHO B3aMMOAEHCTBYIOIIMX Me-
XKy co00i aTOMOB (MOHOB, MOJIEKYJ) MOKET OBITH COBEPIIIEHHO a/ICKBATHO 3aMEHEHA
CyMMOM DHEPIruil He B3AaUMOAEHCTBYIOLIUX JPYT C APYTOM OCLUILIATOPOB.

Kak n3BecTHO, y KBaHTOBOTO OCLILIATOpa SHeprusa E; (182) MoxkeT nu3aMeHAThCA

Ha BenuunuHy AE; = hw;An;. CornacHO mpaBuiaM 0TOOpA, JUIsl KBAHTOBOI'O YHCIIA 7
IIPU IIepefade SHEPIUU 7iw; PELIETKOM HOocuTensaM 3apsaa An; = —1. B aToMm ciydae
TOBOPAT 00 M3JIy4eHUHU KBAa3MYacTHLBI — (OHOHA — C BHepruedl /iw;. B ciaydae mo-
TJIOLEHUS PEUIETKOM DHEPIUU 7iw; HU3MEHEHUE An; =+1 M TOBOPAT O NOIVIOUICHUH
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pemetkoi  (oHoHA. POHOHBI 00pPa3yrOT (POHOHHBIN ra3, B KOTOPOM CYILIECTBYET #;

(hOHOHOB KaXKJI0T0 COPTA.

Brenenue poHOHOB ¢ (hopMaIbHON TOYKU 3pEHUS MO3BOJISIET pacCMAaTPUBATh TBEPIOE
TEJI0 KaK 3aMKHYTBIM pe3epByap, HamoJHEHHbINH razoM (oHoHOB. [Ipu 3TOM (HOHOHBI
KaK 4acCTHUIbl OOBIKHOBEHHOI'O T'a3a JBUXKYTCSl OT CTEHKH K CTEHKE, CTAIKUBAsACh MEX-
ny coboit. O4eBUaHO, 4TO (DOHOH MOXKET CYIIECTBOBATh TOJBKO B PEIIET K& U 3a €€
npenenbl OH HE «BBIXOAUT». B pamkax goHOHHOTO (popmann3Ma 3HAUUTENIbHO 00Jier-
YaeTCsl paCCMOTPEHUE MHOTUX (PU3MUECKUX MPOIIECCOB U SBIICHUN B KpHUCTAJLIAX.

CpenHee 3HaYeHHME PHEPIUU PABHOBECHOTO OCHWUIATOpA E; ONUCHIBAETCA U3-
BECTHOU popmyIioit

b ¥ ha)i ha)l
E; 5 + ho; (184)
k. T
e P -1

Tak kak ¢GoHOHBI ABISAIOTCSA bo3e-yacTuiiamMu, TO UX CpeAHEE YHCIO Ka)KJ0ro THIIa
omnpeeseTcs Kak
— 1

n; =

(185)

ho;

kET

e -1

Clieyer OTMETHTb, 9TO B OTIHYHE OT (POTOHOB, IEPEHOCSIINX UMITYIIEC Fik , POHOHDI
KaK KBa3WM4acCTUIbl HE 00IaJaloT uMIlyibcoM. OaHako, MpunuchiBas (GOHOHY KBa3H-
UMITYJIbC, MO’)KHO paccMaTpuBaTh JBHKEHUE HOCHUTENEH 3apsiia (3JIEKTPOHOB U JIbl-
POK) B Cpejie C COMPOTHUBIIEHUEM KaK paccesiHue X Ha (POHOHAX, T.€. OMUCAHHE MOXKET
OBITh MPOBEICHO HA A3BIKE KOPIMYCKYJSPHBIX MPEACTABICHHI.

B 3aBucumoctu oT cooTHomeHus (a3 KojaeOaHHil aTOMOB B 3J€MEHTapHOMN
AyeliKke KoJebaHus B KPUCTAIJIE MOAPA3AEISIOTCS HAa aKyCTHUECKUE U ONTUYECKUE.
CooTBeTcTBEHHO (POHOHBI TaKKe OBIBAIOT aKyCTHYeCKHe W ontuueckue. [Ipu aky-
CTUYECKHX KOJIEOAHHUSIX CMEILEHHUS JBYX COCEJHUX AaTOMOB OJMHAKOBBI, T. €.
npoucxoar B ¢ase, M MOITOMY sueilka aepopmupyercs kak eauHoe uenoe. Ilpu
ONTUYECKUX KOJIEOAHUSAX aTOMBbI CMEIIAIOTCS B IPOTHUBOIIOIOXKHBIX HANPABIEHUSX, B
pe3yJIbTaTe 4ero B JJIEMEHTAapPHOW sYEWKE BO3HUKACT DJIEKTPUYECKUH JTUTIOJIBHBIN
MOMEHT. PacueTsl 1MOKa3bIBalOT, YTO B IEPBOM MPHUOJIMKEHUU YACTOTHI ONTHYECKUX
KoJieOaHuM JexkaT B MHPPAKPACHON YaCTH CIEKTpa U3TyUCHHS.

[Ipy moHM)XEHUU TemIepaTypbl KOJIMYECTBO ONTHUECKUX (POHOHOB pe3KO (IO
HKCIOHEHTE) YMEHBIIAETCA. JTO CBSI3aHO C TEM, YTO MPU HU3KHUX TeMIlepaTypax Tel-
JIOBOM PHEPrUM PEUIeTKH HE XBaTaeT Ui POKICHHUS 3JIEMEHTapHON mopiuu Koseba-
TENbHOM 3Hepruu — poHoHa. AKycTHUecKHe (DOHOHBI MPHU ITUX TEMIIEpaTypax TaKxKe
POXKJEHBI HE BCE (OISATH )K€ HE XBATAET SHEPTUHU), T.€. IPU MOHMKEHUH TEMIIEPaTypPhl
UMEET MECTO «BbIMep3aHue» (PoHOHOB. IIpu BhICOKMX TeMmIiepaTypax 4uciao ()OHOHOB
IPOIMOPLMOHATILHO TEMIIEPATypPE, a MPU OUYE€Hb HU3KUX TEMIEPaTypax UX KOJUYECTBO
YMEHBIIAETCS NPOMOPUUOHATIBHO TPETHhEU CTENEHU TEMIEPATypbl, KaK 3TO CIEAYET
u3 teopuu Jlebas. Ilopsaaok 4acToTsl KOJeOaHUN OTAEIBHOTO aTOMA B PEILIETKE MOXK-
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HO OLIEHWUTHh WCXOJ M3 MOTEHIMAJIbHOM HHEPruM IAPHOTO B3aUMOJACHUCTBHSA. Ecin
aTOM TIPEJCTaBUTh B KAUECTBE OCIUILIATOPA C IEHCTBYIOIIEH Ha HEro cuiioi (164)
F'=-Kx, (186)

rae K :36yikA3a_8,
TO YaCTOTY €ro KojieOaHU! vV MOKHO OLIEHUTb M3 U3BECTHOU (DOPMYJIBIL:

oo LK 3 Ay (187)
2z \N\m  x\ 8y

®opmyna (187) Oosnee COOTBETCTBYET Clydard KoJieOaHMH aTOMOB B JIByXaTOMHOM
MOJIEKYJIE U [I0ATOMY CJIENYET MOJIOKUTD i =1. Hanpumep, Ui HOHHOTO KpHcTai-

012

1
na NaCl sz(m Ng +Mc]) M BETMYMHA V WMeeT 3HadeHme 5,51 I'u. Jyimna

c
BOJTHBI COOTBETCTBEHHO paBHA A = — = 54,5 MKM.
1%

4.2.2. TensioBoe pacuiupeHne TBEPAbIX TeJ

Ecnu xoneb6anust aToMOB UMEIOT TAPMOHUYECKUIN XapakTep, TO HOPMAIbHBIE KO-
OpJIMHATHI SIBJISIOTCS HE3aBUCUMbBIMU U KaXI0M KOOPJIMHATE MPU ITOM COOTBETCTBYET
onpeneneHHbld Habop (oHOHOB. IIpu pacnpocTpaHeHrnU MO peUIeTKE B ATOM Cllydae
(OHOHBI MEXIy CO00I HE B3aMMOJEUCTBYIOT M MPEACTABIAIOT cOO0M naeanbHbId bo-
3e-ra3. CpelHue CMEIEHUsI aTOMOB MIPU UX TAPMOHUYECKUX KOJIEOAHUSIX PABHbBI HYIIIO
Y TEIUIOBOE PACIINPEHUE OTCYTCTBYET.

Tak, u3 (186) cnemyer, 4To mNOTEHLMAIbHAS SHEPrusi B3auMmoueucTBus Up =

= [ F'dx BBIpa)kaeTcsi CHMMETPUYHBIM ITapabOIMIecKuM 3aKOHOM (pHcC. 9):
1., 2
UI(X)ZEKIX + const . (188)
Tak kak NOoTCHI AT Ul CUMMETPHUYCH, TO aMIIUTyZla KOJIe-

OaHMt aToMa OKOJIO TOJOKEHHUS paBHOBeCHs OyIeT oanHa-

KOBa ATl BCEX HANpaBlCHHII B IMIPOCTPAHCTBE M IO3TOMY

» DaclIMpeHue TBEPAOro Tela IpH HarpeBaHUM B paMKaX TaKoH

TCOPUU HC 6yz[eT nMeTh MecTa. Ha camom Jiesie moTeHuan nap-

HOT'O B3aHMOICHCTBUS U(X) HECUMMETPUYCH U aMIUTUTyda

aX4 (cMm. puc. 9) ¢ poCTOM TEMIEPATYPbI CTAHOBUTCS OOJIbLIE
axs (mpu

Puc. 9 HU3KUX TeMIlepaTypax pealbHbIi MOTEeH-
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IIMaJT XOPOIIO OMHCHIBACTCS TAPa00-TMYECKUM 3aKOHOM 1 ax) = axy ).B
CBSI3H C 3TUM CHCTEMa aTOMOB OPTaHHU3YETCsI TakK, YTO MOJIOKEHHE paBHOBECHS (I CMEIIAeTCsl BIPABO 1Mo ocu X (B TOUKY

al) , UTO U IPUBOJUT K PaCIIMPEHUIO TBEPAOTO Tella MpU HArpeBaHUU (TIPU 3TOM a|x3 =da)xy ).

Jlnst ydeta HECUMMETPUYHOCTH TOTEHIIMaIa BOcCIoyb3dyemcs: Gopmynon (163),
YUYUTBIBAIOILIEW BTOPOE CIaracMoe B PasyIoKeHUU B psia Teunmnopa:

F'=—Kix+Kyx?, (189)

rae Ky :378yikA3a_9.

OueBuaHO, 4TO CpeiHEe M0 BPEMEHH 3HAUYE€HUE CHIIBbI, IEHCTBYIOLIEH HA aTOM, JOJDK-
HO PaBHATHCS HYNI0. DTO CBS3aHO C TE€M, YTO aTOMBbI B CPEAHEM HE yXOHAAT Ha 0OJb-
1€ PACCTOSHUS U CUCTEMY MOKHO NMPHUOIMKEHHO CUNTATh KBa3UPAaBHOBECHOI:

—Kjx+Kyx? =0. (190)
13 (190) ciemyer, 9T0 CpejHee CMEIICHHE X = ay —a OyJIeT paBHO
2
- K
x=-2* (191)
K
W3 3ak0Ha paBHOMEPHOTO pPaCIpeIeIeHUs] JHEPTUH 110 CTETIEHSIM CBOOOBI CIIE/IYeT:
1 > 1
—Kyx“ =—kgT. 192
2 1 X5 (192)
Toraa cpenHee cMelIeHne X MOXET ObITh OMPEEICHO U3 (GOPMYJIbI
- KrkgT
X = 2—5 . (193)
Kl

[TpubnmxeHHoe 3HaueHHe K03((UIMEHTa TEIUIOBOIO PACIIUPEHUs &y  MOXKHO II0-
JTYYUTh U3 COOTHOIICHUS

x _kgKy

= = (194)
al aK12

ar

st kpucramia NaCl, Hanipumep, 3HaueHUE K03PUIIMEHTa TETIOBOTO pacIIupEeHus,

paccuutandoe 1o gopmyie (194), cocrapnser 3.107° K71

MEHTAIILHO OIPEICTICHHOMY 3HAYCHHUIO.

Takum oOpa3om, MPUYUHOMN TETUIOBOTO PACHIMPEHUS TBEPIBIX TEN SBIISACTCS aH-
rapMoHn3M Konebanuidi. Ocimmisatopsr (182), COOTBETCTBYIOMIME HOPMAIBHBIM KOOP-
JMHATaM, Takke OyayT aHrapMOHUYECKUMH. [Ipu 3TOM MpOUCXOaUT B3aUMOCHCTBUE
¢$boHOHOB U UX paccessHue npyr Ha npyre. [Ipu cronkHOoBeHUs X OO 1Ba (POoHOHA TIpe-
BpAIIAOTCs B OJIMH, TUO0 OJMH (POHOH MPEBPAIIAETCS B JIBA.

Jlnist BBICOKHMX TeMmmepaTyp KOd(QQHUIHUEHT TEIIONPOBOAHOCTU K, MOXKET OBITH

, YTO OJIU3KO K 3KCHEPH-

NPEICTABJICH CIICIYIOIUM 00pa3oM:
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3,7
m-U;

8 ,-21°
aKzT

Tac Rl — IIOCTOsIHHAA BCJIMYHMHA, m — MacCa aToMa, U3 — CKOPOCTH 3BYyKa, OIIPCIC-

Kp=R (195)

JIsIEMasd N3 COOTHOLICHU A

I 1] 1 2
—3 - g —3 + —3 N (196)
U3 U, U;
rac Ue " Ut — CKOPOCTH COOTBCTCTBCHHO ITPOJOJIbHBIX W ITIOIICPCYHBIX BOJIH.

Onpenenenne koddduumenta TemIonpoBoAHOCTH K, CBA3AHHOTO C MEPEHOCOM

HOCHUTENEH 3apsijia, aBisgeTcs: Ooyiee CI0KHOM 3aaueii. TermonpoBOHOCTh METAIIIOB,
OYEBUHO, 3HAYUTEIHHO BHIIIE, YeM Y JAUAJICKTPUKOB, IO TOW MPUYUHE, YTO B METaJ-
Jax MEPEeHOC Teria OCYIISCTBIISIETCS B OCHOBHOM JJICKTPOHAMH MPOBOIUMOCTH. Me-
TaUIMYECKU 00paszer] MOXKHO TpPENCTaBUTh ce0e Kak pe3epByap, HAINOJHEHHBIN
«JIByXaTOMHBIM Ta30M» — (poHOHamMu U anekTpoHaMu. [lepeHoc PHepruu CTaKUBaro-
HIUMUCS MEXAY COO0W deKTpoHaMu U PoHOHAMU W3 OoJiee HArpeToi YacTH Tesa B
MEHEee HArpeTyro IMpeACTaBIseT CO0O0W MPOolLecC TEIUIONPOBOAHOCTH. DJIEKTPOHHAS
4acTh KO3(QQUIHMCHTA TEIUIONPOBOAHOCTH R B paMKax TaKoOW MOJIEIN MOXKET ObITh

npeJicTaBlieHa cieayromen Gopmyoit:

8k 27 T IP?
9h’

rae /| — piuHa cBOOOHOTO Mpodera IEKTPOHA MEXTY JIByMsl CTOJIKHOBEHUSIMU C (o-

HOHamy; Pr — panuyc nosepxHoctu depmu.

K= : (197)

OTnenbHBIM SIBISIETCSL BONPOC O TEIJIOEMKOCTH TBEPABIX Tel. Pemienue 3Toi
npo6sieMbl OBLJIO OCYIIECTBIEHO, KaK pacckasbiBajioch BhIe, [1. JlebaemM Ha ocHOBe
KBAaHTOBO-MEXaHUUECKUX TPEACTABICHUI. YAMBIEHHE BBI3BIBAN JHIIb (PAKT Majou
TEIUIOEMKOCTH ISl JIEKTPOHHOTO Ta3a B MeTaulax. Beap B paMkax MOAENu Uaealb-

3
HOT'0 KJIACCHYCCKOI'0O ra3a TCIINIOCMKOCTBH JJICKTPOHOB JOJIKHA COCTABJIATH ER (I[JI?I

OJIHOTO MOJIsI), a CyMMapHas TEIJIOEMKOCTh JOJDKHA OBbITh 3R +1,5R = 4,5R, 4ero He
HaOMOJaeTcsl B DKCIEPUMEHTE. OKCIEPUMEHT U TOCJIEAYIOIIMI  KBAaHTOBO-
MEXaHUYECKUN aHAIU3 ITOKAa3bIBAIOT, YTO TEIUIOEMKOCTb 3JIEKTPOHHOrO rasa Cjp Ha-

MHOT'O MEHbIIIE BEJINYHUHBI 1,5R :

ARk ,T 3
Cy=—2— << =R, (198)
Er 2
rae R — yHHBepcalbHas ra3oBasi MOCTOSIHHAs, & — dHeprus Pepmu (0 Hell cM. B

pasn. 4.3).
DTO CBSA3aHO C TEM, YTO OOJIBITUHCTBO AJIEKTPOHOB B METAJNIe B COOTBETCTBUU C
npuHiunoM Ilayiau He MoxxeT HpHOOpETaTh TEIIOBYIO SHEPTHIO k ;7' , TaK KaK KBaH-

132



TOBBIE COCTOSIHMSI, PACIOJIOKEHHbIE HA BEJIMYUHY kT BbIIE &, 3aHATBL. OQHAKO
IIPU HU3KHUX TEMIIepaTypax BKJIAJ 3JIEKTPOHOB B TEIUIOEMKOCTh CYIIECTBEHEH:

2
Rk
c, =2 5 (199)
2 &

4.3. DiekTpUYecKasi NPOBOAMMOCTH TBEP/AbIX TeJ

DneKkTpuueckas MPOBOJUMOCTh KaK CBOMCTBO TBEPAOrO Tejla MPOBOAUTH
AIEKTPUUYECKUI TOK JEIUT BCE BEIIECTBA B OCHOBHOM Ha TPU TPYMIbI: METAJUIBI (XO-
pollre MPOBOJHUKH), TUSIEKTPUKU (U30JSTOPHI) U TOJIYIIPOBOAHUKH, POBOJUMOCTD
KOTOPBIX JISKUT MEXIY MPOBOJAHUKAMH U U30JsTOpamMu. BaxHyto poiab B MexaHU3ME
MPOBOJAMMOCTH UTPAIOT 3aKOHBI paclpeiesIeHUs] HOCUTENEH 3apsia 1Mo SHEPIUu B KpH-
cTajuie, Wiu, Kak TOBOPST, CTATUCTUKA HOCUTeNel 3apsna. Kak mokas3biBaeT aHaIu3,
3Ta CTATUCTUKA CWJIBHO 3aBUCHUT OT Temmeparypbl. M3BecTHbIe cTatucTuku depmu- u
bo3e-razoB sjaeMeHTapHBIX YACTUIl MPU MOBBIIICHUH TEMIEPATypbl MEPEXOSAT B pac-
npenenenue bonpiMana. CreyeT OTMETHTh, UTO KBAaHTOBO-MeXaHUYeCKUEe 3(DPEeKThI
MPUBOMST K MPOSIBJICHUIO CTICIIM(PUIECKUX 3aKOHOMEPHOCTEH B MOBENECHUU OOJIBIINX
KOJUIEKTUBOB 4acTull. Tak, Hanpumep, Ipy HAYMHAIOIIEMCS BBIPOKIECHUN UACATBHOTO
®epmu-raza (Ipy MOHWKEHUU TEMIIEPaTyphbl, HO TOCTOSHHOW TIJIOTHOCTH) UMEET Me-
CTO YBEJIIMYEHWE €r0 JaBJICHHUS M0 CPAaBHEHUIO C €r0 3HAaYeHHWEM B OOBIYHOM Tasze.
KBanToBas npupoga @epMu-4acTuil IposBIICTCS 3/1€Ch B MOSBICHUN d(PPEKTUBHOTO
JOTIOJIHUTENIBHOTO OTTajnkuBaHus. [Ipu nmoHmxkeHun Ttemmneparypsl bosze-raza naie-
HUE YMEHBIIIACTCA TaK, KaK OYJITO MEXIy YaCTUIIAMHU TOSBIISETCS HEKOTOpoe A dek-
TUBHOE TIpUTsDKEHUE. JJIsI TOJIHOCTBIO BBIPOXKIAECHHOTO Ta3a B Metaiiax (mpu 7 =0)
BCE DJIEKTPOHBI C YYE€TOM JIBYKpPAaTHOTO BbIpoxaAeHus (g =25 +1 ; §— cnuH, paBHBI

1
5) pacinpCacyiCHbl IO BCEM BO3MOKHBIM SHCPICTUYCCKUM YPOBHAM TaK, YTO ITOJIHAA

SHEprus raza MUHUMaNIbHA. [Ipr 3TOM DJIEKTPOHBI 3amOJHSIIOT YPOBHU OT HAUMEHbB-
IIEeH DHEPIUU 10 ONPEAEICHHON HanOobIIeH, BEIMUMHA KOTOPOi &5 (9Heprus dep-

MU) ONIPEACIISIETCS IJIOTHOCTBIO # 3JIEKTPOHOB B rase:
2 )
P?
ep =1 ="—Gr*n)??, (200)
m,  2m,

%
rae Pp — paguyc @epMu-cdepsl B UMITYJIbCHOM MPOCTPAHCTBE; M, — 3(p(eKTHBHAS
Macca 3JIEKTPOHa.
Nzmepus termnoemkocts Cp (198) u oueHUB &5, MOKHO B CBOIO OYEpPEb OIpE-

* &
ACIUTL m, . Ecm OLICHUTH TCMIICpATypy CDepMI/I T F =k—F, TO pE3YJIbTaT MOXCET

b

YAUBUTH: 1 MMEET MOPAIOK 10° K . U3 s1oro CIEAYET, YTO DJIEKTPOHHBINA ra3 B Me-

Tajule 10 TEMIIEpATypbl IUIABJICHUS HaXOAUTCS B BBIPOXKIACHHOM COCTOSIHUU. Takum
oOpa3om, Jr000M KyCOK MeTajula MpU KOMHATHON TeMIlepaType sBIISETCS pe3epBya-
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POM, HAIlOJTHEHHBIM BBIPOKJICHHBIM KBAaHTOBBIM I'a30M CO BCEMHU €r0 OCOOCHHOCTSMH
U CBOUCTBaMU.
Kak wm3BecTtHO, pacnpenenenue @epMu 10 KBAHTOBBIM COCTOSIHUSIM MMEET ClIe-

JIYIOIIUN BU:

n=

1
P (201)
- kpT
n e b +1

race & — SHCPrug 4aCTulbl, i — XUMHU-

[N YEeCKHUI MOTEHIHUA.
I[Ipu 7T — 0 Bepaxenune (201)
MPENCTaBIsAeT  COOOM  CTYINEHYaTYIo

2 dyukmuio (puc. 10).
IIpy ¢<pu n=1 m n=0 npu
0 = &> 1. Kak cnenyert u3 (201), mpu 7' =0

XUMHYECKUHA NOTEHIIMAJ COBMAJacT C
sHeprueit ®epmu. U 3TO0 €OUHCTBEH-
HBI Clly4al HX TOY-
HOT'O YMCIJIEHHOTO paBeHCTBAa. Bo MHOTrMX y4eOHMKaX 3TU MOHATHS CMEUIMBAIOT U3-3a UX
OJIM3KOTO 3HAYEHUs, XOTS MO0 CBOEH MPHUPOJEC OHM KAaUYEeCTBEHHO pazinuyarorcs. B ¢u-
3UKE TBEPAOrO TEJIA XMMHUYECKHM MOTEHIMANl YacTO Ha3bIBalOT ypoBHEM Depmu, Ko-
TOPBIN 3aBUCUT OT TEMIIEPATYPHL.

[ToHsiTUST BBIPOXKIIEHUS, CJIA00OTO BBIPOXKIEHHUS, CHIIBHOTO BBIPOKICHUS DIICK-

g
TPOHHOI'O ra3a CBA3aHbl C COOTHOLIEHUEM TeMIEPATypsl I' U k_F Hacrymienne BbI-
B

. g
POXKIEHHS OTpeienseTcs TeMeparypoit Ty = L.

b
YCHOBI/IC CHUJIBHOTI'O BBIpO)KI[eHI/IH
2
T << h—*(37z2n)2/ 3 (202)
2kgm,

IIpu HU3KHX TeMmepaTypax CBOWCTBA bo3e-razoB KaueCTBEHHO OTJIMYAKOTCS OT
cBoMCTB DepMHU-ra3oB, TAK KaK YaCTUIbI C LUETOYUCICHHBIM 3HAYEHHEM CIIMHA HE
MOMUUHAIOTCS TpuHIuIy [layin.

4.4. ®usuyecKue MeXaHU3Mbl GOPMHUPOBAHHSA YIEKTPUYECKOIO
CONPOTUBJICHUSA B MeTaJlJIaxX

—

HpI/I MPUJIIOKCHHUHN JJICKTPHUYCCKOT'O II0JIA HAIIPSKCHHOCTH E x MCTAJIIy OJJICK-
TPOHBI HUCIIBITBIBAIOT I[GIZCTBHG CHJIBI eE, KOTOpasd IpUBOAUT K HX IICPCMCIICHHUIO B
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HaIpaBJICHUH, MPOTHUBOMOJIOKHOM TOJ0. Takoe JBM)KEHHE TMPENCTaBIsAeT Cco0oi
anekTpuueckuii ToK. C TOUKHM 3peHUs] KBAaHTOBOW (PM3UKH 3/1€Ch BO3MOKHBI JIBa Kaye-
CTBEHHO pa3jiMyaronmxcs ciydas. JlelcTBue Cuibl, KakK M3BECTHO, CBSI3aHO C yBE-
JUYEHUEM CKOPOCTH M UMITyJIbca. B CBSI3U € 3TUM JEHCTBHUE NEKTPUUYECKOTO MOJISI CO-

CTOWT B MH/IYLHPOBAHHH MEPEXOIO0B MEXKJILY COCTOSHHSIME k W k', pmaeM hk' > ik .
PaccMoTpuM ciydaid abCOTIOTHOTO HYJIsE TeMIeparypsl. Toraa 31eKTPOHbI, UMEIOIIHE
sHepruto depmu, nmepexoaT B 00JIaCTh COCTOSTHUM ¢ 0o0Jiee BHICOKOM dHEpTUeH, eciu
TaM €CTh BaKaHTHbIE YpOBHU. OCBOOOJMBIIMECS DHEPreTHUECKUE YPOBHU 3arlOJHS-
I0TCA AJIEKTPOHAMHU U3 Oosiee HU3KUX 00JacTel.

Jlo TpUIIOKEHHS JIEKTPUUECKOTO TOJI CPEHUN UMITYJIbC AJIEKTPOHOB ObLT pa-

—

BCH HYJIIO, TaAK KaK IJIS KAXKXI0I'0 COCTOAHUA k CYIICCTBOBAJIO TAKIKE COCTOAHUC (—k) .

[Ipy nOpUIOKEHUN INEKTPUUECKOTO MOJISI TAKOE «HYJIEBOE» COCTOSIHUE HAPYIIAETCS U
pu 3TOM (POPMHUPYETCS] HEKOTOPBIN CpeaHU OOUIUI ISt BCeH COBOKYITHOCTH 3JIEK-
TPOHOB UMIYJIbC, KOTOPBIM U MPEJACTABIISICT COOOM AIEKTpUUYecKuil ToK. Takoi mpo-
LIECC XapaKTEepEH U1l METaJJIOB.

Ecnu Bce BO3MOXKHBIE JOMYCTUMBIE SJHEPIETUYECKUE COCTOSIHUS B KPUCTAJLJIE 3a-

HATBI, TO HUKAKUC IICPCXOIbI k — k' ne MOTI'yT UMCTb MECCTA, TAK KaK ITOSBJICHUC Ha

3aMOTHEHHOM JIEKTPOHOM YPOBHE C BOTHOBBIM BEKTOPOM k' APYrOro, TOYHO TAKOTO
K€ DJIEKTPOHA HEBO3MOXXHO B CBs3U ¢ IpuHIUIIOM 3amnpera [laymu. I[Tooatomy nipu
NPUIOKEHUH 3JIEKTPUUECKOTO MOl TOK B TAKOM KpPUCTAIe HE BO3SHUKAET (10 HACTY-
IUIEHUS MIPO0O0sT). DTU KPUCTAIUIBI SBJISIOTCS M30JIATOPAaMH, Y KOTOpBIX IIMpUHA 3a-
IPELIECHHON 30HBI UMeeT 0oJiblIoe 3HaueHue. B rpyOomM npubankeHUuH MOKHO IoJia-
raTh, 4YTO METAJUI SIBJSIETCS XOPOILIUM IPOBOJHUKOM H3-3a TOTO, YTO 3JEKTPOHBI B
HEM CBOOOJHBI, a M3OJISITOP — IJIOXOW MPOBOJHHUK, IIOTOMY YTO BCE €0 3JEKTPOHBI
IIPOYHO CBSI3aHBl B aTOMax. B M3018TOpax BHEIIHEE 3JEKTPUYECKOE I0JE B CHITY
npuHuuna [laynu He MOXeT U3MEHUTH 00Ilee «HYJIEBOE» COCTOSIHHME CUCTEMBI U IO-
TOMY TOK B KPUCTAJJIE HE TEYET.

[Tpu abcomoTHOM HyJe Bce Tela BeAyT ceOs MO0 KaK TUAIEKTPUKH, JTUOO KaK
MeTaibl. [Ipy MOBBIIEHUH TEMIIEPaTyphl AJIEKTPOHBI U3 BaJCHTHOM 30HBI OyIyT me-
pPEXOOUTh B 30HY MPOBOJUMOCTH, IPEOAOJEBas 00JACTh 3alpPEIIEHHbIX 3HAYEHUUN
SHepruu (3ampeuieHHas 3oua E ). llpu E, mopsaKka eIMHMIBI dJICKTPOH-BOJIBT H

MEHBIIE AIEKTPOIMPOBOJIHOCTh OOYCIOBJIEHA JBUKEHUEM AJIEKTPOHOB B 30HE MPOBO-
JUMOCTHU U JBIPOK — B BAJICHTHOW 30HE. Takue KPUCTAJUIbl C MAJOM IO CPAaBHEHUIO C
M30JIATOpaMU IIUPUHON 3aIpEerIeHHON 30HBI HA3bIBAIOTCS COOCTBEHHBIMU IMOJIYMPO-
BOJIHUKAMU. B MUKpPO- ¥ HaHODJIEKTPOHUKE UCITOIB3YIOTCS, KaK IPABUIIO, IPUMECHBIE
MOJIYIIPOBOJHUKH, KOTJa MPOBOJMMOCTh KpUCTaula OO0YCIIOBJIEHA AJIEKTPOHAMHU JI0-
HOPHBIX WJIH JIBIPKaMU aKLENTOPHBIX IIpUMeEcEr. B MoylpoBOJHUKOBBIX KpUCTAJLIAX
MOYET UMEThCS NOHHBIM, TOMEOIOISPHBIN U CMEIIaHHbIN TUIBI CBSA3U. CMeEnIaHHbIN
THI CBSI3M HAXOAUTCSA MEXKJy YMCTO MOHHOW M YMCTO NOMEOIOJSPHOU CBs3bI0. Bee
OTU BUJBI CBS3M XapaKTEPU3YIOTCHA, KAK OTMEYAJIOCh BBIIIE, CTENEHBIO CUMMETPUHU
(MM aCUMMETpHUH) PACIOJIOKEHHS JJIEKTPOHHBIX OO0JIAKOB MEXIY B3aUMOJICHCT-
BYIOIIIMMU aToMaMu. B Metannax npu temneparype 7 4uciio 3JIeKTpoHOB AN, yua-
CTBYIOLIMX B IIPOBOJMMOCTH, HaxOIWUTCA B HWHTepBaie 3Hepruil AL~k T Hax ypos-
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HeM Depmu. AHamU3 MOKa3bIBaET, YTO TOPSAOK AN MokeT ObITh OIICHEH WH3 CJie-
JYIOLIEr0 COOTHOLICHUS

AN _kpT (203)
N &p

[Ipu kKOMHaATHOM TemIiepaType % umeet nopsok 1 % (k7~0,02 3B, &,~2 3B).

Kak mokaseiBaet OIIBIT, BJICKTPUICCKOC COIIPOTHUBIICHUC PCAJIBHOIO MCETAJLIA pS
(Oyaem roBopuTh 00 yJI€IbHOM COIPOTUBIICHUH ) COCTOUT U3 JIBYX YaCTEH:
ps =pI)+ py, (204)
rae p(T) — conmpOTHUBICHHE, 3aBUCHILEE OT TEMIEPATYPBI; P, — OCTATOYHOE COIPO-
tusseHue. [Ipu 7 — 0 B OOJBIIMHCTBE CIy4aeB CONPOTHUBIEHUE Qg ONPEIEIAETCS
BEIIMYUHON p, (UCKIIOYEHHE COCTABJISIIOT CBEPXIIPOBOJHUKMN). DIEKTPUUECKOE CO-

NIPOTUBJICHHE B OOIIEM CITydae MOYKHO TpPaKTOBaTh Kak repenady (MOTepro) UMITYJIb-
ca OT JIBWDKYIIETOCS 3apsjia NPEMATCTBUIO IPH CTOJIKHOBCHHH ¢ HUM (B CiIydae
CBEPXITPOBOAMMOCTH KYIIEPOBCKas Mapa, 001ajiass MUHUMAJIBHO BO3MOXKHOW JSHEpPIH-
eH, MPUHIIMIIKAIBLHO HE MOXET TepeaaBaTh UMITYJIbCa MPEMITCTBUIO M MO3TOMY CO-
MPOTUBJIEHUE OTCYTCTBYET).

[TycTh BpeMsi, TpoIIeaIiee MeKIAY IBYMS CTOJIKHOBCHHSIMH, paBHO 7. COOTBET-
CTBEHHO PAaCCTOSIHHE, TPOXOJIUMOE HOCUTEIIEM 3apsijaa MEXKIy JBYMs CTOJKHOBCHHS-
MU, 0003HauMM 4epe3 /. Tak Kak BeMUYUHBI 7 W [ BBUIY OTPOMHOIO KOJIMYECTBA
HOCHTEJICH M Yhcila CTOJKHOBCHHH MMEIOT 3HAYUTEIBHBIN Pa30poc, TO B JATBHEHIIINX
paccyxaeHusx noj ¢ W [ Oyjem mojapazymeBaTh HX CpPEIHUC 3HAUCHUS.

Ha mpoMexyTke MeXIy IBYyMsI CTOJKHOBEHUSMHU JJICKTPOH MPHOOpETaeT Ipeii-
(hOBYIO CKOPOCTh U :

U= e—E* T. (205)
Me

Bpems mexny IByMsi CTONKHOBEHUSIMH MOKET OBITh OIEHEHO Kak — (rAe u — CKO-
u

POCTb TEIUIOBOTO JIBH>KEHHMSI A5IeKTpoHOB). Toraa dopmyna (205) npumer cienyromui
BUJ:
elE

D= " (206)
myu
s MeTaninoB KUHETUYECKAs SHEPT U JJIEKTPOHOB Ha ypoBHE Depmu eCTh &1, a
B MOJYNPOBOJHUKAX Ta K€ DHEPTUsl TEPMUUYECKH BO30YKIICHHBIX AJICKTPOHOB Ha JHE
30HBI IPOBOAMMOCTH OyZeT nopsiaka k7 . B cBs3u ¢ 3TUM JU1s TOJTyTIPOBOAHUKOB

1/2
u ~ , (207)

a J1J1s1 ME€TaJIJIOB
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1/2
w=|2E| (208)

LS
me

s cpeqnux temneparyp &y =100 k5T .
BekTop miIoTHOCTH TOKAa j ONpeAesieTcsl, KaKk U3BECTHO, COOTHOIICHHUEM
Jj=pU, (209)
rie o — IVIOTHOCTh 3apsjlia, paBHas gn (g — BeIWMYMHA 3apsiia, # — KOHIEHTpalHUs

HOCHUTEJICH 3apsija).
®opmyity (206) MOKHO el1e 3arnucaTth B CIAEAYIOIIEM BUJIE:

U= ,qu , (210)
er
TIe iy =—_ HAa3bIBACTCSA NOJBHXHOCTEIO.
me
Beanunna 4, XapakTepusyeT MUIPALMOHHYIO CIOCOGHOCTL HOCHTEIEl 3apsiia B

IJIEKTPUYECKOM I0JIe HE3AaBUCHUMO 0T MX KOHHeHTpauuu. IlimoTHocTs Toka (209),
cJIeI0BaTeIbHO, MOKHO NMEpPenucaTh CJeAyIIM 00pa3om:

j=osE. (211)
Trac GS — YACJIbHAA JJICKTPHUUCCKaAA IIPOBOANUMOCTD!:
2
!
o5 =" " =enu,. (212)
mell

[IpoBOIMMOCTH METAJIIIOB OTPEEISETCS B OCHOBHOM BEJIMYMHON CPETHETO CBO-
6omaHOTO TIpoOera AMeKTpoHoB /. M3BecTHO, YTO BeMWuMHY | MOKHO OIICHWTD, 3HAS
KOHLIEHTPALMIO pacceuBareneil Ng U CEUEHHE PACCesHUs 2, XapaKTepU3yollee Be-

POATHOCTB CTOJIKHOBEHMS DJIEKTPOHA C MPEHATCTBUEM (l = (N SZ)_I). B nepsom npu-
OJIMKEHUU BEIIMYMHY 2 MOKHO OLIEHUTH pa3Mepamu IJIOIIAU MONEPEYHOI0 CEUCHUS
pacceuBarens S :72752 (rS2 — paauyc cedyeHust chepbl, MOIEIUPYIOLIEH paccenBa-
Tenb). Ecnu npeanosiokuTh, YTO CTOJKHOBEHHE AJIEKTPOHA MPOUCXOIUT C KaKIIbIM
aTOMOM, pAaCIIOJIOKEHHBIM Ha €ro MyTH, TO pPacCUMTaHHAs BEJIUYHMHA AJIEKTPOINPOBO-
JUMOCTH OyJIeT 3HAUUTEITFHO MEHBIIIE U3MEPEHHOU B dKCIIepUMeHTe. B3gB B kauecTBe
npuMepa Meb (rS~10’10 M, Ng ~8:10%° M), momyunm [ ~4-10""" M. OnHaKo Takas Mo-
JIeNib HEBEpHA, TaK KaK B3aMMOJCHCTBUE 3JIEKTPOHOB C MOHAMU PEIIETKH YKE YUYTEHO
BBeAicHUEM 3 ()EKTUBHON MacChl mZ (cm. pasn. 3.2). B cBs3u ¢ 3TUM BeMYMHA CBO-
OonHoro npobdera /; Oyzner onpeAensaTbCcs HAPYIIECHUAMU KPUCTAJUIMYECKON pEeIIeTKU
(BakaHCHUM, MEXKOY3€JIbHbIE aTOMBI, X KOMIUJIEKCHI, TUCIOKAIIMU, TPAHHUIIBI 3€pEeH U
T.1IL.), uTo obycnoBmBaer p, (Ig =(NyZ d)_l =(NyS, )_1). Kpowme Toro, remnepa-
TypHbIE KOJEOaHHsI aTOMOB B y3jaX TaKKe SIBJISIOTCA MPUUYUHON paccesHus. Kak u3-
BECTHO, aMILJIUTY/1a TaKUX KoJjebaHuil coctasisier nopsiaka 0,017 (~2-10'12 M) U Be-

JU4YuHA 2 OYyJIeT ONpenesaThCsl AOMOJHUTEIbHON Ionaapo AS = 7r(r2 —rsz ), 00y-
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CJIOBJIEHHOM TEIIOBBIM JBMKeHUEM. CpeqHss AnuHa ¢cBOOOJHOro mpobera /; B 3TOM

ciydae OyJeT UMETh BUJT
1

N,AS’
rac N o KOHOCHTPAaOusA aTOMOB PCHICTKU.

Iy (213)

Jnuna ceoOoaHoro npodera / u BpeMs cBOOOJHOrO Mpolera 7 Ha A3bIKE TEOPUHU
BEPOSATHOCTH MOTYT OBITh HCTOJIKOBAHBI KaK BEPOSITHOCTH CTOJKHOBEHUS Ha CAMHHIIC

1 1
ImyTHn ; U BCPOATHOCTL CTOJIKHOBCHHUSA B CAWMHUIY BPEMCHHU —. Ecau B Kpucraiaic
T

MEXaHU3MbI PACCESHUS HEe3aBUCHMBI (Kak, HAIpUMep, B HAIlIEM CIy4ae MEXaHU3M pac-
CesTHUS Ha TEIJIOBBIX KOJICOAHUSAX PEUICTKH HUKAK HE CBSA3aH C MEXaHM3MOM paccesi-
HUS Ha JePeKTaxX CTPYKTYpPHI), TO 00Ias BEPOSTHOCTh CTOJKHOBEHUs (paccesnus) W
OyJeT CyMMOM BEpOSITHOCTEH ISl KaXKA0T0 OTACIBHOTO0 MEXaHU3Ma!

2
W=S W =W, Wy =L (214)

i=1 ld ZT
VY nenpHOE COMPOTUBIICHUE, KaK U3BECTHO, 0OPATHO MPOMOPIMOHATIBLHO YAEIBHOMN
DJIEKTPOIIPOBOJHOCTH:

1 meu
Os ne“l
C y4eToM BbIIIEH3105KEHHOTO
* E S
m,u m,u
pg = e 4 (216)

ne?l d ne® Iy
WHTepec 371echk MpencTaBiIseT 3aBUCHUMOCTb JJIMHBI CBOOOHOrO Ipobera oT TeMIiepa-

Typbl. B popmyne nst /, nonoxum AS ~ Ar? , The Ar? - CpPEIHEKBAAPATUYHOE OT-

KIIOHEHUE aTOMa OT TIOJIOKCHHSI PABHOBECHS, CBSI3aHHOE C TEIJIOBBIMH KOJICOAHMSIMHU.
CornacHo 3aKOHY O PaBHOBEPOSITHOM PaclpeiesIEHUN SHEPTUHU 10 CTENEHSIM CBOOO/IbI

K{Ar? =kyT, (217)
rae K| — IOCTOSIHHAsl BHYTPUATOMHOM CHJIBI (WJIM CHJIOBAsi KOHCTAHTA).
Iopsinok K| MOKHO OLICHUTH, 3HASI YACTOTY KOJIeOAHUI aTOMOB V &

K
yot B (218)
2x \ m

_ _ H
Hanpumep, mis meau v = 5~1012 C 1, m=105-10 25KF. Torma K :102—. Takas
M

BEJINYMHA CUJIOBOW ITOCTOSSHHOW UMEET MECTO Yy NPYKUHBI U3 MATKOM CTaJIH.
YyuteiBas BBILIECU3II0KEHHOE, ITOJIYYUM BBIPAKEHUE UIS [

Ky

=1 219
N kT (219)

Iy
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C yderom atoro opmyia sl pg HEPEMUIIETCS CIELYIOIUM 00pa3oM:
B mouN 4=,  myuN 7k ;T B
s " 2 B
ne ne” K
* *
myuN 4% 4 B myuN , 7k
ne? ne’K 1
Takum 006pa3zom, COIPOTUBIEHNE MeTallIa IPOIOPLUUOHANBHO Temmeparype. [Ipn Hus-
KUX TEMIIEPAaTypax OHO B COOTBETCTBUHM C IKCIIEPUMEHTOM OIpenenseTcs Aedexkramu
CTPYKTYPBI.
Murpanuio 3I€KTpOHa B KPUCTAIUIE MOKHO YCPEIHEHHO NPEACTaBUTh KaK JBU-
KEHHE B CpPEJie C CONPOTUBICHHUEM, IIPUYEM CHJIA COMPOTUBICHUS NPONOPLHOHAIBHA
CKOpPOCTH JIBHKCHHUS:

p, + BT, (220)

e p, =

Fg =mgyv, (221)
€ Y — HUCCUMATHUBHAs MOCTOSHHAs, XapaKTEpU3YIOIIas IIOTEPI0 SHEPTUU DIIEKTPO-
HOM.

IIpu ycpenneHun mo 00/1b110My HHTEPBAJIy BpEMEHH MOKHO 3alIMCATh

myyv = ek , (222)
OTKyJ1a

ek
V=
My
Tak xax cornacuo (205) v = e—gr , TO
me
1
y=—. (223)
T
821”12'
W3 paBenctBa ogFE =env = —*E MMOTY4YHM
Mme
2
e’n
Y= ud (224)
OgsMe

Takum 00pa3om, JUCCUTIATUBHYIO TIOCTOSIHHYIO ¥ MO>XHO OLIGHUTb, 3HAas yJeJb-

HYIO NPOBOJUMOCTh MaTepuaia, KOHIIEHTpAIUI0 HOocUTeNen 3apsaaa U 3Q(eKTUBHYIO
Maccy.

C TO4YKM 3peHust KBAaHTOBOM TEOPUU AIEKTPHUUECKOE COIIPOTUBIIEHUE, CBSI3aHHOE C
paccessHUEM Ha TEIUIOBBIX KOJIEOAHUAX aTOMOB, MOKHO TPAaKTOBAaTh KaK CTOJKHOBE-
HUE AIIEKTPOHOB ¢ oHOHamMU. Kak yke roBopuiocs panee, (POHOH MPEACTABISAET CO-
OO0l KBaHT KOJIEOATEIbHON HEPIMM HOHOB B Y3JlaX KPUCTAUTMYECKOW PEIIETKH.
JIBrKEHME HOCUTENEN 3apsAia — JIEKTPOHOB — IMPOUCXOIUT B IOJIE MOHOB PEIIETKH,
KOTOpOE B CBSI3U C KOJEOaHUsIMU TaKkxke u3MeHsaercs. Kak ciencrsue 3Toro, U3mMeHs-
€TCSL DHEPIrus B3aUMOJIECHCTBHUSA JJIEKTPOHOB C MOHAMU U COOTBETCTBEHHO JHEPIHs
JBUKEHUS CaMUX 3JIEKTPOHOB. DTO U €CTh IEKTPOH-POHOHHOE B3aumozeiictaue. [1pu
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CTOJIKHOBEHHUH 3JIEKTPOH H3MEHSET CBOIO SHEPTUI0 Ha BEJIMYMHY SHEpruu (poHOHA
AE . COOTBETCTBEHHO €r0 UMITYJIbC U3MEHSAETCS Ha BETMUMHY UMITyJIbca (OHOHA Ap :
AE =hQ, Ap=hK, (225)

rae Q u K — 4actora 1 BOJIHOBOIL BEKTOp (pOHOHA.

[Tpu moHMWKEHUM TeMIIepaTyphl B OHOHHOM CHCTEME MPOUCXOIUT TEePECTPOUKa
UMITYJIbCHOW JHarpaMMbl, ¥ HaWOOJbINEe KOIMYECTBO (POHOHOB HMMEET DHEPTHUIO
k zT . VIMeHHO 3TH (POHOHBI U OMPEAEISAIOT MPOLECCHl AMEKTPOH-POHOHHOTO B3aUMO-
neicTBus. JJis TOro 4ToObI HaIlpaBICHUE JBMKCHHS DJICKTPOHA CYIIICCTBEHHO M3Me-

HHUJIOCh, HGO6XO,Z[I/IMO HN3MCHCHHUC CI'0 HMMIIYJIbCA Ha BCIIMYNHY PF : OI[H&KO Impu

B3aMMOJICUCTBUM C (DOHOHAMH OKa3bIBaeTCs, 4TO Ap << PF , 1 TI03TOMY U3MEHEHUE
TPACKTOPUM JABUKEHUS DJIEKTPOHA MOXKET MPOU3OUTH JIMIIb U3-3a OOJBIIOrO Yucia

2
T
TaKHUX CTOJIKHOBCHHH. COOTBGTCTBYIOIHI/II/I aHaJIM3 IIOKa3bIBA€T, 4YTO 7, ~ D

n P

p

(rne T, — nebaesckas Temieparypa). HecMoTps Ha TO, UTO IIpU Ka)/JI0M CTOJKHOBE-

HUU DJIEKTPOH MPAKTUYECKH HE MEHSAET HaIlpaBJeHUs JBIKEHUS (cliaboe BIUSHUE HA
AIEKTPONPOBOIHOCTD), Y HETO CYLIECTBEHHO MEHSETCS TEIJI0Bask SHEPTUsi. DTO MOKHO
BBIPA3UTH Ha SI3BIKE JUIMH CBOOOIHOrO mpobera [, u [z (rae [, — pacCTOSHUE MEKLY

ABYMs ITOCJIICAOBATCIIbBHBIMU CTOJKHOBCHHUAMU, NPUBOIAINIMMU K U3MCHCHHIO TCILIO-
BOU OHCPIUH, lﬂ — AHAJIOTUYHOC PACCTOAHUC MCXKAY CTOJKHOBCHUAMMH, IIPUBOIAIIN-

MU K CYIICCTBCHHOMY HU3MCHCHHUIO UMITYJIbCA, T.C. HAIIPABJICHUSA I[BI/DKGHI/UI).
CooTHOIIIEHHE CBOMCTB TCILJIOIIPOBOIHOCTHU K un SJICKTPOIIPOBOAHOCTH O ¢ MO-

KET 6BITI) OIIMCAaHO CJICAYIOIIHUM BBIPpAKCHHUCM:
2.2
K k21
_ e (226)
O-ST 3e Zﬂ

[Tpn xomMHATHBIX M OOJiee BBICOKHUX TeMIeparypax OOJbUIMHCTBO (POHOHOB HUMEIOT

DHEPruro nopsnka kg7T,, a UMIynsc — Pr. B Takoil cuTyanuu Kaxao0e CTOJIKHOBE-

HUE MPUBOJIUT K CYIIECTBEHHOMY M3MEHEHHIO HAIIPABIICHUS JBIKEHUS DJIEKTPOHA U
log =1 =1. Torna us popmyisi (226) cnenyer 3akon Bunemana — ®panna:

£ _c . (227
GsT

I[J'IH pa3H51x MCTAJIJIOB BCJIMUHUHA CO HUMCECT OJNHAKOBOC 3HAUYUCHUC
_e Br-Om
2.45.1078 21
Cnez[yeT OTMCTUTDH TaK)KC, qTo0 HCpCHOC 3ap51)1a B McTaJlJiax OCYU.[CCTBHH@TCH
BHCKTpOHaMI/I HpOBO,Z[I/IMOCTI/I, paCHOHO)KeHHBIMI/I Ha HOBGpXHOCTI/I CI)epMH, TaK KaK
TOJIBKO OHU MOI‘YT 3a61/1paTB y BHGKTpI/IIIGCKOFO IT1O0JIA BHGPFHIO JJI1 ABUKCHUA. 3TO
CBs3aHO C TEM, UTO Hal yp0BH}IMI/I BHGPFPII/I, 3dHUMACMbIMHU O TUMU SHCKTpOHaMI/I, €CTh
pa3pelieHHbIe CBOOOIHBIE COCTOSHUS.
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S. BBeaenue B pU3NKY peajibHbIX KPUCTANIOB

W neanbHbIN KpUCTAILT SBISETCS YUCTOM aOCTpaKIUe U B IPUPOE HE CYIIECTBY-
er. Tak, HapuMep, NMpH 000K OTIUYHON OT HYJS TEMIEepaType B KPUCTATUNIECKON
pelIeTKEe BCerja CyIIECTBYET ONMPENEIEHHOE KOJIMYECTBO 3JIEMEHTAPHBIX (TOYEUYHBIX)
nepEeKTOB, HAXOIMIMXCS B TEPMOJUHAMUYECKOM paBHOBecuU C HeH. [ledekTsl, Kak
U3BECTHO, CYIIECTBEHHBIM O0pa3oM BIMSIOT Ha (PU3UKO-XUMHUYECKHUE CBOMCTBA KpH-
CTaJUIMYECKUX TEJI, YTO ONPENEIAETCS TUIIOM M KOJWYECTBOM CTPYKTYPHBIX Hapylle-
HUH, a TaKXKe MPOLIECCAMH NEPECTPONKU J1e(PEKTHO-NPUMECHON CUCTEMBI N0 IEHCT-
BHEM BHEUIHUX U BHYTpeHHUX (pakTopoB. opmupoBanue aeeKTHO-IPUMECHOM CHUC-
TEMBbI 33JJaHHOT'O COCTaBa B KPUCTAJLJIE C LEJIBIO MPUJIAHNS €My HY’KHBIX CBOWCTB SIB-
JSIETCSl B HACTOSIIEE BPEMSI CaMbIM IIPUOPUTETHBIM HAINpaBICHUEM B (pU3MKE TBEPAO-
IO TeJla U COCTaBJISAET OCHOBY BBICOKMX TEXHOJOTMH B MHMKPO- M HAHOMJIEKTPOHUKE,
MaTepHaAIOBE/IEHNH, KOCMUYECKON TeXHHKE, Onodu3uke, METUIIMHE U ApyTux obiac-
TAX HAYKU U TCXHUKHU.

JleexThl KpucTaia NpUHATO KIACCU(PUIMPOBAThH O YUCITY M3MEPEHHH, Xapak-
TEPU3YIOIIUX HAPYIIEHUE CTPYKTYphl. ToueuHble Ne()EeKThl — BaKAaHCHM U MEXKIO0-
y3€JIbHBIE aTOMBI UMEIOT HYJIEBYIO Pa3MEPHOCTh; OJHOMEPHBIMMU SIBIISIFOTCS JIMHEUHBIC
neeKThl — TUCIOKALMU; TPAaHULbI 3epeH, Ne(peKThl YMaKOBKH, caMa IOBEPXHOCTb
KpHUCTalia — 3To AByXMepHble nedekTsl. K TpexMepHbIM JedexTaM MOKHO OTHECTH
CKOIUIEHUS] TOUYEYHBIX Je(EeKTOB, MOPHI, TPEHIMHBL. B HacTodleM Kypce JeKuuid oc-
HOBHOE€ BHHUMaHHE OyJEeT yAeNeHO TakuM AepeKTaMm, KakK AUCIOKALNH, MTOHHUMaHHUE
(Gu3HYECKOW CYUIHOCTH KOTOPBIX MPEACTaBIAET IS CTYIEHTOB HauOoyiee TPYIHYIO
3a1auy.

5.1. Ilucaokanmum U UX CBOiicTBA

OOmupHbIe UCCIAEAOBAHUS TMOBEICHUS PA3TUYHBIX MATEPUAJIOB IO JIEHCTBHEM
BHEIITHEH HArpy3KH MOKa3alld, YTO IUIacTUYecKas nedopmaliius HOCUT CABUTOBOW Xa-
paktep. [ KpUCTAIIOB IJIOCKOCTSIMU W HAIPAaBJICHUSIMU CHIBUTA (TaK Ha3bIBa€MbIC
JIMHUU CKOJIbKEHUS) B OOJIBIIIMHCTBE CIy4aeB SBISAIOTCA Hanbojee MIOTHO YIaKo-
BaHHBIC IUIOCKOCTH. XOpOIIEH aHaJorueu 37ech (11l 3pUTENbHOr0 MpPEICTABICHUS)
SIBJISIFOTCSL CJIBUTH B KOJIOJIe KapT. [IpudyemM paccTosHUS MKy JIMHUSMU CKOIbXKEHUS
cocTaBIsIIOT 0T 107 10 eJUHHIBI MHKPOMETpa. JTO YeTKO OMPEIEeCTCS Ha TTOBEpX-
HOCTH KPHCTAILIA, TJIe BBIXOJ «IIA4eK» IUIOCKOCTEH MPOMCXOAWT Ha BenuauHy 107 —
10" mukpomerpa (pedb HAET O MEPECEUSHHH IIOCKOCTH CKOIBKEHHS C TOBEPXHO-
CTBhIO M 00pa30BaHUM TMPHU ATOM ONpeJieJIeHHOro BbicTyna). [lnactuueckas nedopma-
L[ UMEET MOPOTOBBIM XapaKTEp U HAYMHAETCS MOCJIEe JOCTHKEHUSI BHEIIHEN HArpys3-
KOU KpUTUYECKOIO YPOBHS T} :

Fycosa-cos
S
rae F; — cuila, COOTBETCTBYIOIIAs Mpesiely IUIACTUYHOCTH; @ — YToJl MEXIY OChIO

Tk =0, cosa-cosf3, (228)

oOpasia, BIOJIb KOTOPOUM NEHCTBYET CHJIA, U HOPMAJbIO K TUIOCKOCTH CABUTA; [ —
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yroj MCKAY HaIIpaBJICHHUEM CHIIbI Ft N BCKTOPOM, OIPCACIAIOINM HAIIPpaBJICHHC

caBura (T.e. JIeKaluuM B IIJIOCKOCTH CIIBUTaA).

J{nst 0ObsiCHEHHs] CBOMCTB MJIACTUYHOCTU MaTepuanioB B 1934 r. Obuta mpeioxke-
Ha UJes 0 HaJM4YMK B KpUCTAJIJIE 0CO00T0 pojia 1e(PeKTOB, HA3bIBAEMBIX JUCIOKAIIHS-
Mu. B Hacrosiee Bpemsi UX CyIIECTBOBaHME HE MOJIEKUT COMHEHHIO M MOJTBEp-
JICHO OFPOMHBIM YUCJIOM JKCHEPUMEHTOB KaK MPSIMOTO, TaK M1 KOCBEHHOI'O XapaKTe-
pa. Kak Oyner mokasaHO HMXE, IUCIOKAIUs CUJIbHO HCKAXKAeT KPUCTAIUTMYECKYIO
pENIeTKYy, YTO MPHUBOJUT, B CBOIO OU€pE/b, K U3MEHEHUIO (PU3UYECKUX U KPUCTAIIO-
rpauUecKkux CBOWMCTB Marepuana. ITO CKa3bIBaeTCsA HA NU(PPAKIIUU PEHTTEHOBCKO-
r0 U3JIYYEHHUS] U DIIEKTPOHOB, PJIEKTPUUECKUX, ONTUYECKUX U MATHUTHBIX CBOMCTBAX,
BHYTPEHHEM TPEHUU, TEIIOBBIX, MEXaHUYECKUX U JAPYTux cBoicTBax. [1o ux msmene-
HUIO MOXHO CYAUThH O IJIOTHOCTH JUCJIOKAlMi B KpucTauiax. BennuumHa mioTHOCTH
JUCIIOKAIUi pd (M) peicTaBIAeT CO6O0it KOTHYECTBO AMUCIOKALHH, epPeCeKalOmHX

TJIOIAIKY 1M win CyMMAapHYIO JIJTUHY I[I/ICJIOKaI_II/II/I B enunuie oorema. IlmoTHOCTD

JIMCTIOKAIHI SBIAETCS TEH30PHOH BETMUHHON Y ; (MHICKC [ XapaKTepusyeT Harpas-

JICHWE JIMHUW TUCJIOKAIIMM, a /] — HaIlpaBJIE€HUE BEKTOPOB broprepca b ).
Ecnu nucnokanuu pacnpeneneHsl ¢ INIOTHOCTBIO P, TO CPEIHEE PACCTOSIHHUE
1

MEXIy HUMH r= Yo, d2' CpenHee 3HaueHUE BHYTPUCTPYKTYPHBIX HAIpPSDKEHUU Oy ,
1

00YCITOBJICHHBIX HATMYHMEM JUCIIOKAIINNA, UMeeT nopsiok Gbp 5 )

Jlist omucaHusl MTUCTIOKANUKA Kak JMe(eKTOB HEOOXOAMMO BBECTH BEITWYMHBI, Xa-
paKTEepU3YIONMe U3MEHEHHE CBOMCTB KPUCTAIIA, O0YCIIOBICHHOE dTUMHU Jie(heKTaMHu.
KpaeByro aucimokanuio MOXKHO NPEACTABUTh KaK Kpall HEMOJHOW IMIOCKOCTH, BCTAB-
JICHHOU M@Ky pEeryIsipHBIMU TJIOCKOCTSIMU peteTku (puc. 11).

BG o O n

A

"1 5]
pg
1

9 o C Ha pucyHke 3HaUuKOM
0003HaYeHa JIMHUA  JUCIOKAIHH,
MPOXOAAIAS MO KPalo «IUILIHEH»

Z
I aTOMHOM TOJIYIUIOCKOCTH (32 IUIOC-

A 4
VanY
A

oD
~

H

KOCTh PHUCYHKa). DTO HalpaBJICHHUE
OyJeM XapaKTepu30BaTh €TMHUYHBIM

oD
A 4
oD
A 4
FanY
<

BEKTOPOM ¢,  KacaTelbHBIM K JIM-

Fany
A4
VanY
A 4

oD
A4

N HUU TIocKocTh. OONacTh IMUIMHIPA

paguycoM 7, BJOJIb HAalpaBlle-

A6 O

O O O p
HUSL ¢ HA3bIBACTCS SIPOM JIHC-
nokauuu. Ecny BOKpYT sijpa JOUCIOKAlUHUH MOCTPOUTH 3aMKHYTHI KOHTYp ABCD un
00OMTH ero 1o 4acoBOU CTPEJIKE, TO OKAKETCS, YTO €ro JUIMHA (IEPUMETpP) MEHbBIIIE Ha
BEJIMYMHY MOJIyJIsl BEKTOpa b nepuMeTpa KOHTYpa, IOCTPOCHHOTO B UJCaTbHOM pe-

—

nieTke (Korjaa moJyIIOCKOCTh SBJISIETCS MOJIHOM IIOCKocThio). Hanpasnenue b 3a-
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BHUCUT OT HampaBJIeHUs 00X0/a, U MO3TOMY BEKTOp b (OH HOCHUT Ha3BaHHUE BEKTOpa

—

broprepca) siBisieTcs akcualibHbIM. BekTop b Ha3bIBaeTcs €le HEBS3KOM KOHTypa
broprepca.
Takum 00pa3om, qucCIoKalus XapakTepusyercs Bektopamu b u & . Jlist kpaeBoit

JIACIIOKAIIUN BEKTOPHI b u 5 NEePIEHAUKYJISPHBL Apyr K Apyry. [lnockocts, mpoxo-

Jsias 4epe3 BEKTOPLI b u 5 , HA3bIBACTCA IIJIOCKOCTBIO CKOJIL>KCHU.

BOnu3u aucnokanuu pemerka ynpyro aegopMupoBaHa, MpUUEM HMMEIOTCS Kak
00J1acTH pacTsKEHUs, Tak U o0sacTu cxkartus. JledopmaiusaM MoABEpraroTcsl TaKkKe
YYaCTKU TOBEPXHOCTH B MECTaxX BBIXOJIa JUCIOKAIMU. B OKPECTHOCTH ATHUX TOUEK
KPUCTAJIJT TIPY MOMEIICHUH €r0 B CTCIUAIbHBIN TPABUTENb OYIET PaCTBOPSITHCS OBICT-
pee. JlucnokamoHHbIE SMKH TPaBJICHUS UMEIOT MPaBWIbHYIO (PopMy, OTpa)Karomlyro
CHUMMETPHIO PACIIOJIOKEHUSI aTOMOB Ha JaHHOMW rpanu. Ha 3ToM OCHOBaH MIMPOKO HC-
MOJIb3YEMbIA METOJI ONPEACICHUS MIIOTHOCTH IWCJIOKAIMA MO sSMKaM TpaBlieHus. B
MoJIe YIIPYTUX HANPSKEHUH BOKPYT JTUCIOKAUU GopMupyercs JepeKTHO-IpuMecHas
«arMmochepar, unu «iryoa». Ecmu «ry6a» cocTouT U3 aTOMOB, XOPOIIIO MOTIIONIA0-
IIUX OMPEICICHHYI0 YaCTh CIEKTPa, TO AUCIOKAIUS CTAHOBUTCS «BUIUMON». DTO Tak
Ha3bIBa€MbIH METOJI iekopupoBanus. B nndpaxpacnom mukpockone (A >1 mxrm) Xo-

POIIO BUAHBI TUCIOKALIMH, IEKOPUPOBAHHBIE MEBIO.
Hannune teMnepaTypHbIX IpaIM€HTOB IPU POCTE KPUCTAILIA SBIISIETCA NPUYUHOM
re€Hepaluu JUCIOKaA:

ar = -

Ny = TTUVT‘ -(¥7), ] (229)
rae N, — KOHLEHTpauus pOKACHHBIX NUCIOKaUuid; b — Mooyib BekTopa broprepca;
(VT )k =20,/ Gap;D — KpuTudeckoe 3Ha4CHHE I'paJueHTa TeMmIeparypsl; D — nu-
HEWHBIE pa3Mephl o0pasiia.

Kpome Toro, nuciokanuu u3 3aTpaBKy (MaJIEHbKUH KPUCTAILI, ¢ KOTOPOrO HaYu-
HAETCS NPOLECC KPUCTAIUIM3ALNN) KIIPOPACTAIOT) YEPE3 BECh KPUCTAILI.

Jlucnokauu B KpucTauie 4acTo popMUpYIOTCs myTeM ero usruda. Ilpu stom
MOKHO TMOJYYUTh YUCTO JIMHEHHBIC, OJMHAKOBO HAIpaBJIEHHBIE AMCIOKALMM, Mapa-

JIEIbHBIE OCH U3rnoda;

N& 230
A== (230)

rae K, — KpUBH3HA M30THYTOIl KPUCTAIIOTPapUuecKoil IUIOCKOCTH, OIpeenseMast
YHUCIEHHO Kak 20, /GD.

Ecnau kpucramnorpadguyeckas NOBEPXHOCTh 33aJjaHa ypaBHEHHEM z = f(X,)), TO
e€ CpesHssl KpUBU3HA K, ONPEelessieTcs CIeayomuM 00pasoM:

2 2
Kq:r(1+q ) 22pqS;rt3(1/;rp ), (231)
20+ p~+q7)
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2 2 2
raep=@;q=%;r=a—2z;s=aZ;t=622- (232)
ox oy Ox Ox0y dy

3necy obo3HaueHust p, ¢, r, S, ! HE «IEPEKIMKAIOTCSA» C TAKUMH K€ 0003HaUe-

HUSMH B HACTOSAIIEH pabOTe U UMEIOT CMBICI TOIBKO st hopmyibl (231).
Obmee ompenenenune BekTopa broprepca
NIPEJICTABIISCTCS B BHJIC MHTETpaja 1Mo 3aMKHY-
TOMY KOHTYpY (TIpaBbIii BUHT) BOKPYT JIMHUU
nuciokanuu (puc. 12):

b= Qﬁﬂ, (233)
7ol
e i — YIpPyroe CMENIEHHE Cpelibl B TOJIE

JVICITOKAITUH.
B camom o0meM ciydyae opueHTanus

3

BEKTOpoB b u &  MOXeT  ObITh

npousBosibHOM. Ecom  Bektopel b u &

MapajyieabHbl, TO JAUCIOKAIUS HA3bIBACTCS
BUHTOBOM H B JTOM cliyyae 00XO0j IO
KOHTYpY broprepca u3 HadaJlbHOW TOYKHU B
KOHEYHYIO MPUBOAUT K «BOCXOXKICHHUIO» Ha

OJHO MCKINIOCKOCTHOC pPaCCTOAHUC (pI/IC
13).

[ToBTOpSsIsSt 06X0/1 IO HOBOMY KQHLY-13
Py, MBI IOJHUMAEMCS €lIE Ha CTYIIEHbKY
BBIIIIE U T.JI. Takoe ABUKEHNE HAITOMUHAET ITOJBEM I10 BUHTOBOM JiectHulle. Ecian

YTOJl MKy BEKTOpaMH b U & NPOU3BOJIBHBIN, TO JUCIOKALMS Ha3bIBACTCS
cMemanHoi. Bektop broprepca cMenanHo# AUCIOKAIMA MOXET OBbITh Pa3I0KEeH Ha

BUHTOBYIO b, W  KpaeBYIO b, KOMIIOHECHTHI:
b, =(5-E);

b =5 < )i [E 7).

rae n = HUYHBIA BEKTOP HOPMAJM K MJIOCKOCTH CKOIbXkeHusl. Hampasie-
HUE BEKT 3§HI/ICBIBaeTC$I ¢ moMoOUIpI0 UHAEKCOB Muinepa. it kpaeBoi
nucnekalugy BBOIUTZS CUMBOJI |, Te TOpU3OHTalIbHAs 4epTa — IJIOCKOCTh CKOJIb-

JKEHUS, a BE Hasi 1300pakaeT caMy SKCTPaIIOCKOCTb.

Takoii nuHeHHbI nedeKT, Kak, HampuMmep, LEermovYKa MEeXI0y3eIbHBIX aTOMOB,
MokeT HaunBRTb¢2 m 0OphIBaThCS B JIFOOOW OOJIACTH COBEPIICHHOTO KpHCTAJUIA, W
IpU 3TOM HEBsA3Ka KOHTypa broprepca paBHa HyJr0. JIMHUS AUCIIOKALIMM HE MOXKET
o0opBaThCs rae-nmud0 B peryiasipHod o0igacTu Kpuctauia. Eciu npeamnonoxuTs 00-
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paTHoe, T.€. JIUHUS JUCIOKAIMN MOXET 3aKOHUUTHCS B KAKOW-TO TOYKE KpUCTaJia, TO
HE0OXO0IMMO KOHCTaTUPOBATh, YTO HEBSI3Ka KOHTYpa broprepca 110 miockocTu, mpoxo-

JSIIEN 4epe3 3Ty TOYKY, paBHa b , a TOcCIe — HyJ0, T.€. 10 OAHOW CTOPOHE IIOCKO-
CTH KpHUCTaJU1 A1e(OpPMUPOBAH, a Mo APyro — HeT. Takasi cCUTyalusi, O4EBUJIHO, B KpH-
CTaJule UMETh MECTA HE MOXKET.

B cBfi3M € 3THM CyIIECTBOBaHUE JUCIOKAUWHM OIPAHUYMBACTCS TPEMSI BO3MOXK-
HBIMU CITy4YasiMU:

— JIUCJIOKAIIMS BBIXOJIUT HA MIOBEPXHOCTh KPUCTAIIIA;

— JIMCTIOKAIIMS 3aMbIKAeTCs cama Ha ce0s1, 00pa3ys NeTIio;

— JIUCJIOKALIMs Pa3BEeTBIISIETCS HA HECKOJBKO TUCIOKaLUN, 00pasys y3en (1 3a-
KaHUYMBAETCS B TOUKE [IEPECEUECHMS C IPYTrOM TUCIOKALUEN).

W3 HenpepbIBHOCTH JIMHUM JUCIOKALMM CIEAYET MOCTOSHCTBO BEKTOpa broprep-
ca Ipu CMEUIeHNH KOHTypa broprepca Brons aucnokanuu. Ecinu qmuna Bextopa brop-
repca paBHa OJHOMY MEXAaTOMHOMY PACCTOSIHUIO, TO TakKas IHUCIOKAIMUSA HA3bIBACTCS
nonHou. Ecnu HeBsizka KoHTypa broprepca MeHbIIE MEXATOMHOTO PAaCCTOSHMS, TO
JVCIIOKALMs Ha3bIBAECTCS 4aCTUYHOM. Kak mpaBuio, yacTUYHBIE AUCIOKALMA MOTyYa-
IOTCSl B PE3YJIBTATE PACHIEIUIEHUS MMOJHOM AUCIOKALUUA. DTO IMPOUCXOAUT B TOM CIIy-
yae, KOrja OJHEpPrus MOJIHOM JUCIOKAIMK OOJBIIE CYMMBI DHEPrUil YacTUYHBIX (00
3TOM OyJeT CKa3aHO HUXKE).

5.2. Teopusi aucIoKanui

B kauecTBe MOJENBHOrO MpEACTaBIIe-
HUSl KpUCTaJUIa Kak Cpeabl ¢ IepHoaude-
CKOM CTPYKTYpOH pPACCMOTPUM CHUCTEMY
b IJIOCKOCTEW, NEPHEHAUKYJIAPHBIX HEKOTO-
poii ocu x (puc. 14).
x PaccrosHne Mexay — IUIOCKOCTIAMU
paBHO b. CaBuHEM BEPXHIOIO MOJO-

bei. 14

BHHY KpHUCTaJlla OTHOCHUTCIBHO HMDKHEH

a—

Ha 5 , IIOCJIC 9€Tr'0 paCTAHCM HHWKHIOIO 9aCThb U

COXKMEM BEpPXHIOI0 TaK, YTOOBI BOCCTAHOBUTH l |
UCXOJHOE  COCTOSIHHE. OcHOBHas 4acTh 1
BEPXHUX W HIKHUX  TOJYIUIOCKOCTEH TIpH

TOM coBMecTUTCA. VMckitouenrne cocTaBuT of- |
HAa TMOJYIJIOCKOCTh UJTM HECKOJIBKO €€ COCEeeH. —l |
VckaxxeHHast 9acTh PEMIETKH XapaKTepU3yeTcs
pasmepamu A (ciemyer monaratb, 4To A~2r, )

(puc. 15). |

4T —

_—
I
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OuyeBUIHO, 4YTO MJIOCKOCTH y =0 Oy-
JIET MIIOCKOCTHIO CKOJIBKEHUS AUCIOKAINH,
0o0pa30oBaHHOW B pe3yibTaTe TaKOM Mpolie-
Iypbl (IucioKalus M300pa)keHa, Kak Io-

Puc. 15

jaraercs, 3Haukom ).

®ynkuuo S nepBOHAYANILHOIO CMEIIECHUS BEPXHEH YacTH KPHMCTajlla OTHOCH-

TCJILHO HIKHEH OIpCACIINM KaK

SO

x>

2

x<0;

(234)

0.

IIponiecc BocCTaHOBIIEHUSI CTPYKTYPhI KpUCTAJIa 3a CUET CHKaTUs BEpXHEU U pac-
TSOKEHUS] HUYKHEW 4acTel MOXKHO IMPEJICTaBUTh KaK HAJIOKEHUE TMOJIsl CMEIIeHUN 2y .

B cBs3u ¢ >TuM

b
27v+— x>0
£y
S(x) = (235)
b
2v-—  x<0.
£

2y(x)=y1(x)—y2(x), rme y; U yp — COOTBETCTBEHHO CMEIICHUS BEPXHEH U

HIDKHEU YaCTEN.

Kaxk cnenyer u3 npouenypsl aedopmainuu pemerku, y (o) = —y(—wo) = —% Uc-

X0/l U3 3TUX YCIOBUM OMPEETNM SIBHBIN BUJ QYHKIIUU Y (X).

OGpa3oBaBIIYIOCS IHCIOKALHMIO OXapAKTEPH3yeM BEKTOPOM b = be; n E= —€3

€3 — OPTBI CUCTEMbI KOOPAHHAT). 13 Ha4YanbHBIX YCIOBUM M aCHMITOTHKH

MOBEJICHUSI MOKHO KaU€CTBEHHO OMPENeNUTh X014 u3MeHenus ¢pynkmut S(x) (puc.

(e, en,
16).
| g
0]
________________ b_
+_
21 5
+ — \S(}C)
\S(x) B\ Pk
Z
s, b
Pii. 16

Hanoxenue cmemenuit 2y(x) casu-

ract aromMbl OT ITIOJTOXKCHHA HCYCTOIZQHBOFO
paBHOBECHUA W IPUBOAWUT K IIOABJICHHUIO
BO3Bpallaromunx CHJI. OTH CHIIBI CO34ar0T
HalIpAKCHUSL O IMPCUMYIICCTBCHHO B

IUIOCKOCTH CKOJbXeHus. C I[OCTE[TO‘IHOIZ
CTCIICHBIO JOCTOBCPHOCTH MOKHO CUMUTATD,
4TO BCIHWYNHA O, SABJLICTCA CHHYCOHIAJIb-

HOM ¢yHKkuuen cmemenus S(x). Ucxons
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U3 5TOro HJis HWKHEH ITOJIOBUHBI Kpucrai-
JIa MO>KHO 3aIIMCaThb

.4
o, =4a; sm%. (236)
KoHcranTy a, Haiinem u3 3akoHa I'yka B IpEAIONI0KEHNH MAIOCTH JepOopMaLuu:
GS
O =—— 5 237
7 (237)

rie d — pacCTOsSHUE MEXIYy COCEIHUMU IUIOCKOCTSMH CKOJIbKEHUS, ONPEesito-
1iee aMIUIUTyAy MOTEHIIMAIbHOTrO penbeda S .

N3 (236) u (237) nonyuum
o, :G—bsinﬂ. (238)
27d b
JlanpHeNnii aHanu3 OKa3bIBaAET, YTO
7(x)= —iarctg(x/ &), (239)
2
rae &)= AL
" 2(1-v,)’
Oynkuus (239) B TOUHOCTH COOTBETCTBYET 3aBUCHMOCTHU, MMOCTPOCHHON Ha pUC.
16, 1 yooBIETBOpSET aCUMITOTHUYECKUM YCIOBUSAM ) (©0) = — y(—0) = —% Jna x =
X
b
x(x) = T 0,5 (). (240)

[TpenmonokuM, dYTO [IUPHHA JAWCIOKAIIMM  XapaKTEPU3YETCS  BEIMYMHOMN
2&o=d/(1-v,) (2&y=A=2r;). 3nech — &< x < &) U B3aHMHOE CMEILICHUE OOJIb-

1 y
uie gb. Ota 005acTh © €CTh SAPO JUCIOKAIMHU. YUUTHIBAs SIBHBIM BUJ (QDYHKIIMH

(00), MOXKHO 3aIIMCATh BBIPA)KEHUE JUISl HAPSKEHUH O

Gb
op=———" xI(x* +&2), (y=0). (241)
27(1-v,)
[TapameTp @) 30€Ch CHUMAET paCXOAUMOCTh B Haydajie KoopauHart. Jljisi moiHoro
I10JI4 HaHpﬂ)KeHI/Iﬁ AUCIIOKAIIuH1 MOKHO HOJ'Iy‘-II/ITB

Gb
Oy =[x /(& + (y @) ?) — (2w (y +20)/[x° +(y o) *]7]. (242)
2r(1-v,)
3nak (+) Oepercs B ciyyae y >0, a3Hak (—) —ansa y <0.
JInst BUHTOBOM JTUCIIOKAIIMU KOMIIOHEHTHI MOJISl HANPSKEHUH Oy1yT UMETh BUJT

6D 5 X (243)
27 x +(yip0

c .
Yz 2’
)
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_Gb y*p,
2 x2+(yip0

(244)

O-XZ: ’
2
)

d
rae p, :5.

B nonsipabIX KOOpAMHATAX 3TH (OPMYJIIBI 3aMUIIYTCS CISAYIOIIUM 00pa3oM:

Gb dsin®
z® Y ( 2 j (245)
Gb dcos®
O-ZV = ET . (246)

Kak cnemyer u3 pacCMOTPEHHOIO BBIILIE MaTepHasa, YIHEPrUI0 auciokanuun W,

MOKHO TPEJICTaBUTh COCTOAIICH M3 JBYX YacTel: SHEPTUH YIpyTron aedopmaliu, 3a-
NACEHHOU B BEPXHEW M HIDKHEW 00nacTsIX KpHcTajlla, U 3HEPIMU HECOBMIAJACHMS, KO-
TOopasi 0OyCJIOBJIEHAa MCKaXeHHEM cBsized B miuockoctu y =0 (moxmens Ilaiiepnca —

Hab6appo):
2
1
w, =G0 += 17, cosdrs (247)
dr(l-v,) 2
rae W, — oneprus Iladiepica; 6 — 101 BEKTOpa CIBHra, Ha KOTOPYHO CMCIICHBI

Ax
aTOMHBIC Psiabl (O = 7); 31eCh AX — CMELICHUE aTOMHOTO PsJIa;

Gb?
Wy =————exp(-4ray/b). (248)
z(l-v,)
[Teproamuecku N3MEHSIONIYIOCS SHEPTUIO0 KPUCTAIUIA C JUCIIOKAIIMEH MpH ee Ime-
PEMEIIEHNH B TUIOCKOCTH CKOJIBKEHHUS HA3bIBAIOT MAHEPIICOBCKUM pelbedoM KpH-

craiia. OH COCTOUT U3 BIIAJIUH M PA3IEISIOMMX Ux ropbos. Hanpspkenue o, HEOO-

XOJIMMOE JJI MPEOJA0JIEHUS 3TOTO MOTEHIIMAIIBHOTO Oaphepa, Ha3bIBACTCS HAIIPSKEHU-
eM [laiiepica:

ol = iG exp(—47 @0/ b) : (249)
(0]
4
ol = 2Gexp(— ’Z’ 0 j (250)

WNupexcel / u s 0003HAYAIOT 371€Ch KPAeBYIO U BUHTOBYIO JUCIIOKALIUU.
[Toacrasiss B 3T GOPMYJIBI IBHBIE BBIPAKCHUS UL &g U P, , TOIyUYUM

pr = 2L exp __ 2w ; (251)
l-v, b(1-v,)
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2 } (252)

J;, =2G exp[—T
Otcroa cienyer, 4To HauboJiee MOJBMKHBIMU JOJDKHBI OBITH JUCIOKAIIUU, KOTOPHIE
MMEIOT HauMEHbBIIIME BEKTOPhI broprepca u jexar B IJIOCKOCTAX, JUISI KOTOPBIX MEXK-
MJIOCKOCTHBIE PACCTOSHUS MaKCUMAaJIbHBI.

OcHOBHYIO TIpo0JIeMy B TEOPHUH JUCIOKAIIUM MPEICTaBIsSET cO00N OmucaHue sij-
pa, T.c. HanboJee CI0KHO MCKAKEHHOW YacTH Kpuctayia. [IlepByro aTOMHYIO MOJECIb
saapa auciokamnuu B 1938 r. npemnoxkunu T.A. Kontoposa u S1.11. ®penkens. B asToi
MOJIETIM TIOCJIE pa3pe3a KpUcTaia U COOTBETCTBYIOIIETO CJBHUTa (CM. BBIIIE) HMXK-
HAs €ro 4acTh NIpEACTaBjl€HA CUHYCOMAAIbHBIM DSHEpreThuye-

Ly L, I Ly CKMM penbeoM ¢ ammuryaon Sp. B
3TOM pelbe(e PACIOIOKEHO ONIpere-
LAV P e p b
1 JARE 4L s JIEHHO€ KOJIMYECTBO aTOMOB, Ha €IUHUILY
FNTTTTA b OoJpIlIee, YEM YHUCIO IMOTEHIHUAIbHBIX

Sk

am (puc. 17) (1, 2", 3', 4’ — momymoc-

KOCTH HWKHEW yacTu Kpucramia; 1, 2, 3,

4, 5 — TOJYIUIOCKOCTA BEpPXHEW 4YacTu
1[ 2! 3! 4!

KpUCTAIINIA).

B nenanpso@eiol/cocTOSHUN PacCTOSIHUE MEXIY IUIOCKOCTAMH paBHO b, 4TO
MOZEJIBHO IPEACTABICHO HEHAIPSHKEHHOU NPYXKUHON L4. Tak Kak B OJHOUM U3

2 /

HNOTEHUUAIBHBIX M HaxOoJATCs ABa aroMma (2 u 3), TO MeX1y HUMH BO3HHUKAIOT yIIpy-
T'He HaNpsDKEHUS OTTAJIKMBAHMUSA, YTO MOJENBHO MPEACTaBICHO CUIBHO CKATOU IIpYy-
KUHOU L) .

PaccMoTpuM 3aKOHOMEPHOCTH NIBIDKCHHSI BIOJb OCH X JedeKTa, MPeaCcTaBIIsIO-
mero co0oi aBa atomMa B OJHOM MOTEHIMANBHOM siMe. [ 3TOro 3amuiineM MOTEHITH-
aNbHYIO DHEPIUIO LEMOYKH U3 N aroOMOB € KOOpPIMHATAMH X[, X2, .. X,. DHEp-
ruto Uy k-ro aroma B IPOU3BOJIBHON TOYKE CUHYCOMJAIBHOIO peibeda MpeacTaBUM
CJIEAYIOIIUM BBIPAXKEHUEM:

Ul =Sk(1—coszka), (253)

a SHEPTUI0 YIPYroro B3auMopaeucTsus U, NPOU3BOJIBHO PACHONIOKEHHBIX COCEIHUX
atomoB (k u k +1) 3anuiiem kak
LS|

Uy = v — (e +d)f. (254)

Torna nonnas sueprus U, Takoil nenoyku Oyaer

N 2 N K
U,=Y Sk(l—cos—”xkj+ Y Ll -+ ). (255)
k=1 b k=1 2

HepefmeM K CMCUHICHHUIO Ul = Xf —d W 3anumem YPaBHCHHUC IBUKXCHUA ITPOU3-

BOJILHOI'O k -T'O aTOMa Maccou m :
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2
d
mEk = V(U +Up) =
dt

Kak yxe orMedanock Bblllle, HAM HEOOXOJMMO HaWTH peuieHue uy (¢), OmuchI-

278, . 2«
b sin =~ + Ky (g1 =) = (g =) 256)

BAIOIIEEC JIBUIKEHUE BJOJIb OCH X JIBYX aTOMOB B OJIHOM NMOTEHUHaIbHOU sme. [lomo-
*KuM, uTo (k+1) aroM B MOMEHT BpeMeHHU (f + 7) 3aHUMAET TAaKOE K€ MOJIOKEHHUE B

CBOEH MOTEHUHMAIBHOMN SMe, KaK U k -l aTOM B MOMEHT BpeMeHHU ¢ (IIpH 3TOM 7T > —,
L

U — CKOpPOCTb IepeMeleHus AedeKTa):
up (6) =g 1 (1 +7). (257)
Pasnarasg uj (¢ +7) 1 uz_;(t —7) B pansl Teinopa, noIy4uM U3 ypaBHEHUS JIBUXKE-

HUS:
"2 dzuk dzuk 278y . 2«
(m-Ky7t7) =M =— sin—ujy, , (258)
dt? dt? d b
1
) M E \2
rne M=m—-Ky7~ ; m=—————; U3 =|—| — CKOPOCTb 3ByKa; p — IUNIOTHOCTb
)
1-| 3
v
d*r
BEIIECTBA, 7=~
dt
B Hammx paccyxaeHusx
Kl m
E=—, p=—. 259
b P (259)
YuuTteiBasi, 4To
du
w1 () = (=) =g () -1 (260)
2
) 7( du
(g1 —ug)" =7 (—dtkj ( 261)

3allIeM BBIPAKEHUE I IOJIHOM dHEpruu W, BCEH LIENOYKH, COAEpIKAILEH TUCIIO-

KalMio (MOJEIbHO OHA MPEJCTaBlIEHA B BHUJE JBYX BEPXHUX ATOMHBIX IIOCKOCTEM,
KpallHuEe aTOMbI KOTOPBIX HAXOAATCS B IIpeiesax OJHON MOTEHIUATbHOU SIMbI):

2
27zuk M duk
Wy => Sk(l—cos j+—(—) : (262)
p d ) 2\ at

[Tonyuus u3 (258) BeIpaskeHUe A 4 W MOACTAaBUB €ro0 B (262), B UTOTE MOIY-
YUM
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(263)

1
rie W, = i(mu%Gb)z. (264)
T

N3 popmynsl (263) cienyer, 4TO ABMKEHHE TUCIOKALMU CO CKOPOCTBIO U > U3

HEBO3MOXHO.

Kak yxa3bIBasioch BbIIIE, JJIsl IPEOJIOJICHHS TOTEHIIMAIBHOTO Oapbhepa JUCIOKa-
el HeoOX0AMMO MPEOoIoNeTh KpuTHueckoe Hanpsbkenue [laiiepica (cM. hopmysibl
(251) u (252)). B pamkax monenun ®Openkenss — KoHTOpoBOW Takue HaNpsDKEHHS Xa-
PaKTEPHU3YIOTCS CeAYIOIIeH HOpMYIIOi:
273d #2d( 2 )2

o, =———exp| - ——| —— |7 |. 265
P 3p1-v,) i 1-v, (265)

B kpucraniax 4yacto peaausyroTcs CUTyalluH, Korjaa BeKkTop broprepca He JTeXUT
HU B OJTHOM M3 IUIOCKOCTEH JIETKOTO CKOJIbKeHHs (d —max, b—min ). Takue aucio-
Kalliu Ha3bIBAIOTCA CUASYUMHU. J[JIsi BUHTOBBIX JUCIOKAIUWA OMpEAesIeHHas IIOC-

KOCTb, POXOAsIas yepe3 BeKTop &, MOXKET ObITh IIOCKOCTBIO CKOJNbKeHUs. Bo3s-

MO>KHbIE 3HaUC€HUs & omnpeaenstoTcss Gopmynoi (265) B COOTBETCTBUU C CUMMETpPHEH

pemeTku. BUHTOBasA AMCIOKALKS B OTJIMYKE OT KPAa€BOW M CMEIIAHHOM MOYKET IOBEP-
HYTh W3 OJHOW IUIOCKOCTH CKOJBXEHHS B APYIylO, T.€. COBEPLIUTH IONEPEUYHOE
CKOJIb)KECHHE.

B uCKIIOUMTENHHO pEeNKUX Ciiy4asX JUMHUSA JUCIOKAIMHM TMPEJCTaBIsET co0Oil
npsiMyto JinHuto. Kak npaBuio, Ha JUCIIOKalMK CyIIeCTBYIOT ocoOble Touku. K HuMm B
HEPBYIO OYepelb CIEIyEeT OTHECTH TaK Ha3bIBa€Mble NMEPEruObl — yUaCTKU JIMHUU JIUC-
JoKaiuu, T1e oHa nepecekaet 6apwep Ilaiiepiica. briBatoT meperuOnl pe3kue U IiaB-
Hble (puc. 18). [lockoabky mneperuObl SBIAIOTCS OTpPE3KaMU AMCIIO-

Bnamunsr penbeda

[Taniepiica

Imockoctn

CKOJIb>KCHHUA

Crynenbka
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[InaBHBIN nIEperud

Kalluy Jpyroi opuenTanuu, To Modkid bhpenenuts cumy f, ynpyroro s3ammoseii-

CTBUS JIBYX MEPETUO0B, pa3/ICICHHBIX PACCTOSHUEM 7 Ha BUHTOBOW JHMCIOKAIIUHU:
f,__sz
n 7 °

[TonoOHbIe BBIpaXKE€HUSI IJI CUJIBI B3aUMOJACHCTBUS MMEIOT MECTO TaKXKe IS
KpaeBol W cMelaHHOW auciokanuid. OIHOUMEHHBbIE TEeperuobl OTTATKUBAIOTCS, a
Pa3HOMMEHHBIE — IPUTSITUBAKOTCS U CTPEMSATCS aHHUTWJIMPOBATh.

Hpyrum TuUmoM ocoOOM TOYKM Ha JUCIIOKAIlMU SBJSIETCS CTyNEHbKa, KOTOpas
MIPEICTaBIIIET COOON Yy4acCTOK JUCIOKAIIMK OJJHOATOMHOM JIJTMHBI, KOT/1a OHA (JIUCIIOKa-
1IMs1) TIEPEXOJIUT U3 OJHOM IJIOCKOCTH CKOJIbKEHUSI B cocefHiow (cm. puc. 18). Cry-
MIeHbKa MOKET Tak)Ke 00pa30BBIBATHCS MPH YCIOBHUM, YTO BEKTOPHI broprepca aucio-
KallMil HEe JIe)KaT B OJJHOM IJIOCKOCTH CKOJIbKeHHs. Kpome TOro, B3anMoJIeCTBUE Tie-
pern00B Ha BUHTOBOM JTUCIOKAIIMHA MOXKET MPUBECTH K 00Pa30BaHUIO CTYIICHBKH.

OueBHJIHO, YTO TOJ JACHCTBHEM KacaTEIbHBIX HAIpPSHKEHUM UCIOKAlUs Tepe-
MEIIAETCs B MUIOCKOCTHU CKOJIBXEHUS (CKOJIbKEHHE auciokaiuii). OqHako ecTh ellle
OJIMH MEXaHU3M HX MEPEMEIICHUSI — MPU ITOM JIUCIOKAIMS BBIXOAUT U3 IMIOCKOCTH
CKoJIb)KeHus (mepenoiizanue). [Ipoiecc nepenosizaHus COMpoOBOXKAAETCS 00pa30BaHU-
€M HEPAaBHOBECHBIX TOYEUHBIX JE()EKTOB.

(266)

5.3. /IBH:KeHMe TUCTOKALMH, UX B3aMMOeCTBHE U KOJUIEKTHBHBIE d(PpPeKkThI

Cuny, TEMCTBYIOIIYIO Ha IUCIOKAIIMIO0, MOKHO OIPEACIUTh Yepe3 padoTy, HeoO-
XOJIUMYIO IS T1acTruaeckoit nedopmanmu. Cam mporecc ImIacTuueckon aedopmMaium
MOKET OBITh MPEJICTABIICH KaK OOJIBIIOE YHCIIO JIEMEHTAPHBIX TIEPEMEIeHUN JTUCIIO-
Karui, KaXJI0My U3 KOTOPBIX COOTBETCTBYET dJIEMEHTapHas IlacThuueckas nedopma-
uud de:

de =vbp,dt, (267)

rac v — CKOpOCTb ABMIKCHHA JUCIIOKAIINU.
Cnez[yeT OTMCTHUTD, YTO IIIIaCTHYCCKAaA z[e(bopMaum{ OCYHICCTBIACTCA IBHUIKCHU-

—

€M JIUCIOKALMKA pa3HbIX OpHEeHTalui &; U C pasHbIMU BekTopamu broprepca b;.
Kpome Toro, ABUXKyTCsS OHU C PA3HBIMU CKOPOCTSIMH U); .

Cuny F,;, NedCTBYIOUIYI0O HAa €IUHMIY JJIUHBI JUCIOKALMUA U OOYCIIOBIIU-
BAIONIYIO €€ JABWXKEHHE, B OOIIEM ClTydae MOKHO 3aIlMCcaTh B CIACAYIOIIEM BUJIE:

N

F=(bo)x&, (268)

AN

I€ O — TEH30p HAIPSHKEHUM.
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IIpoekuuss 3TOM CUibl HA IUIOCKOCTH CKOJIBKEHMS W IIEPEION3aHMs SBIIACTCS
IIPUYMHON KOHCEPBATUBHOIO M HEKOHCEPBATHBHOIO ABMKEeHMU. HexoHcepBatuBHOE
JBIKEHUE (IIEPENOJI3aHUE) COMPOBOXKIAETCS MOTJIOIEHUEM WA UCITyCKaHUEM TOYEU-
HBIX J1€(DEKTOB:

A\
Fy =| F |sin(7iy F); (269)
— % —
Foie = F | sin(r F) (270)

II€ Nnj WU Ny, — €JUHUYHBIE BEKTOPHI HOPMAJEH K IJIOCKOCTH CKOJIBKEHUS W Iepe-

IIOJI3aHHS.

IIpy OTCYTCTBHMH BHENIHUX HANPSIKEHWW, HO IIPU HAJWYUMU HEPABHOBECHOM KOH-
LHEHTPAUUA BAKAHCUW JHCIOKALMS TAKXKE NEPEMENIAETCA MO HOPMAIN K IIJIOCKOCTH
CKOJIbXEeHUs. M30bITOYHBIE BAKAHCUU TIPU 3TOM MPUCOEAUHSIOTCA K Kparo JIMHUM T10-
JYTIOCKOCTH. [Ipy mepenon3aHum IUCIOKAIMU 3TOT MEXAHU3M UTPAET PEIIAOLIYIO
poJib, W 3IECH AEHUCTBYET TAK Ha3bIBa€Mass OCMOTHUYECKAs CUJIA.

[To HalIEHHBIM TIOJISIM YIIPYTUX HANPSHKEHUN NTUCIOKAIMN MOKHO HAWUTHU YHPY-
T'YIO SHEPIrHIo Tella ¢ JUCIoKaluel, KoTopas paBHa pabore W, BHEIIHUX CHJI, 3aTpa-

YMBAEMbIX Ha 00pa30BaHMUE TUCITOKAIUU.
o 4
Jl1st KpaeBOM TUCIOKAIMU 3Ta SHEPTHUS ch ) paBHa (B pacueTe Ha eIUHHUILY JIJTH-

HBI)

2
R
o__ob R 271)
47[(1 -V, ) rg
rac R — paCCTOAHNUC OT AUCJIOKAIIWH IIPH 110JIC, pABHOM HYJIIO (KOMHGHCHpOBaHO I10-
1

JSIMH cocenied R~ p 5 ).

J111 BUHTOBOM JUCJIOKAIMH

2
W) = $0g | 272)
dr 1y
Jlns cMelaHHOM JUCJI0KAIMHA
2
Wy =D el = G R o) (273)
47[(1 -V, ) rg

[TonHas sHEprus AUCIOKAIMU BKIIFOYAET TAKKE SHEPTHUIO A1pa AUCIOKAIUH, T.€. SJHEP-
THI0 aTOMOB B TPYOKe paJuycoM 7, . AHAJIN3 MOKa3bIBAET, YTO 3Ta SHEPIUs — MOPSI-

ka 1-2 3B Ha ogHy aTOMHYIO INIOCKOCTh. OCHOBHAs 4acTh SHEPIUU JUCIOKALMHU CO-
CpEIOTOYEHA B €€ YIIPYroM MoJjie u cocrasiser nopsaaka 10—-15 3B Ha onHo Mexrio-

2
CKOCTHOE paccTosiHue. Takum oOpa3oM, MosiHas dHeprus puciokauuu W,;~Gb*. Ota
BEJIMYMHA HA3bIBACTCA €Il JIMHEMHON DYHEPTUEH, WIIM DHEPTUEH JTMHEUHOTO HaTsKe-
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HU TACIOKAMHU. BaKHBIM CBOMCTBOM JIMCIIOKALMH SABIIAETCS UX TEPMOIUHAMUYECKAS
HEPAaBHOBECHOCTb B KPUCTAJUIE B OTJIMYHE OT BO3MOXKHBIX TEPMOJMHAMUYECKU PaB-
HOBECHBIX KOHUEHTpAIMil BAKAHCU U MEXJI0y3€IbHBIX aTOMOB. JTO CBSI3aHO C TEM,
YTO Ja)kKe HEOONBIION y4acTOK AMCIOKAIMH JTMHOM B 5 MEXATOMHBIX PAaCCTOSHHIA
uMmeeT 3Hepruto nopsanka 50 sB. Takas sHeprus 3HAUNUTEIBHO IMPEBBIIIAET YHEPTUIO
TEIUIOBBIX (DIyKTyaluii, 1 B TEPMOJUHAMUYECKOM PABHOBECUM KPUCTAIL JUCIOKAIUI
He coJiepkUT. [10CKONbKY AMCIOKALMK CO3/Ial0T HAIPSKEHHO-1e(OPMUPOBAHHOE CO-
CTOSTHHE KPHUCTaIa, TO MEXKAY HUMHU BO3HUKAIOT YIPYTHE CUIIbI B3aUMOJAEUCTBUs. B
pe3yJIbTaTe 3TOr0 B 3aBUCHUMOCTH OT XapaKTEPUCTHUK JAUCIOKALUNA BO3MOKHO UX IIPH-
TSKEHUE WM OTTAJIKUBAHUE.
JlJIs1 BUHTOBBIX JUCIOKAIINK:

_Ghiby

2mr
Kak cnenyer u3 Qopmynsl (274), cuna B3aUMOJEHCTBUSL SBISETCS LIEHTPAIBHOM.

F (274)

BuHTOBBIE AMCIOKALMU NPUTITUBAIOTCS, eciu bjby <0, M OTTAIKUBAIOTCA, €CIH
biby > 0. DHeprus B3auMOAEHUCTBUS (Ha €AMHUIYY JJIMHBI) ABYX IapajlIesIbHBIX Kpae-

BBIX JIUCJIOKAlMH C IPOU3BOJBHBIMU BeKTOpaMu broprepca by u by, pacrnonokeHHbIX
Ha PACCTOSIHUU 7, MOKET OBITh MPEJCTaBIeHA CIETYIOIMM 00pa3oM:

—

U, :_% (B,2 5> )+ @ Xlé?_xljz <&) 1nL—G[(51 3 (8 Xeg)f]_ (275)

s 2r(1-v, )r2
KoMIIOHEHTBI CHJTBI B3aMMOIEMCTBUSL MOKHO TTOJTYYUTh U3 COOTHOIIIEHHUS F =-VU n:
Ghiby  x(x* %)
27(1=vy) (x* +y7)
2 2
Gbb
10y y(3x"+y7) _ 277)

T 27(-vo) (2P 4 y?)?
ITon nefictBueM cuibl F, BTOpas AUCIOKALUS JABMKETCSI KOHCEPBATUBHO B COOTBET-
CTBYIOILCH IIIOCKOCTH, @ 10/ ACHCTBHEM CHIIbL F'), OHA IEPEeron3acT B HalpaBICHU
ocu y. U3 dopmynsl (276) cnenayert, uro npu x =0 u (Wam) x = y B3aUMOJEHCTBUE
paBHO Hymo. IIpu x>y F, >0, 4TO COOTBETCTBYET OTTAJIKUBAHUIO NUCIOKALUH, a
npu x<y F, <0 — 4To cOOTBETCTBYeT NpUTsHKEeHUIo. ClenoBaTenbHO, JIMHUU
Y ==X ABIAIOTCA MOJOXKEHUSIMH HEYCTONYMBOIro paBHOBecHs. B Toukax x =0 pas-

HOBECHE YCTOMYMBO. B cilyuae pa3HOMMEHHBIX BEKTOPOB broprepca Bce HalpaBiieHUs
CHWJI MEHSIIOTCS Ha 0OpaTHBIE.

CymiecTBYIOT JBa TUTA YCTOWYUBBIX KOH(PUTYpAIUi B3aUMOJICUCTBYIOIINX JTUC-
JIOKAIUN:

— TUIA CTEHKHU JJI1 OJHOMMEHHBIX TUCIIOKAIUN;

— [IaXMaTHOE PACIIOJIOKEHUE ISl PA3HOMMEHHBIX JTUCIOKAIIUH.
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JIist 9MCTO BUHTOBBIX NHUCIOKAIMKA YCTOMYHMBBIE KOH(MUTYypallMh OTCYTCTBYIOT.
Kak cnenyer uz ¢opmyinsl (274), pasHOMMEHHbIE AUCIOKAIMHA BCETJA MPUTATUBAIOT-
cs, a OJHOMMEHHBIC — OTTAJIKMBAIOTCS. BUHTOBBIE MUCIOKAIMKA MOTYT 00pa30BBIBATH
YCTOMUYMBYIO KOH(PUTYPAIUIO B TOM JIMIIIH CIIy4ae, €CIu UMEETCs 1Ba Habopa JTUCIIO-
Kalui, OTJIMYAOIINXCS HAITPaBIEHUEM OCEHl, a clieIoBaTelIbHO, BEKTOPOB broprepca.

B3aumopeiicTBue AUCIOKAIMA BO3MOXKHO HE TOJBKO Ha OOJBIIUX PACCTOSIHUSX
yepe3 JalbHOACHCTBYIONIME TMOJIsl, HO U MPU UX HEMOCPEICTBEHHOM COMPUKOCHOBE-
HUU (IMCIOKAIIMOHHBIE peakiun). TeM He MEHee pe3ysibTaT TaKoro B3auMOJEHCTBUS
4acTO ONPENEIAETCS U3MEHEHUEM YHEPTUH TAIBHOCUCTBYIOIIUX MTOJIEN HAIIPSKEHUM.
CrnencTBueM TaKOW peaklMM SIBISETCA 00bEAMHEHHE HECKOIBKUX IUCIOKAIMI B Of-
HY WIHA paculeIyIEeHue OJHOW JUCIOKAallUM HAa HECKOJIbKO. HanmpaBneHue peakuuw, 1o
KOTOpPOMY HOMAET mpoliecc, onpeaesercs kpurepueM dOpaHka, yYUTHIBAIOIINM U3MeE-
HEHUE JTATBHOICMCTBYIOIINX MOJIEH HATIPSIKEHUM:

n
b12 > Zbl-z; (278)
i=
o | X2
b2 < b} (279)
i=2

CornacHo BbIpakeHHIO (278), SHEPTeTUYECKH BBITOJHO PACIICIJIEHUE HCIOKA-
WA C BEKTOPOM le Ha JUCJIOKAllMU C BEKTOpaMU 52, En. Ecnu cripaBeinimBO BbI-
paxenue (279), TO BHIUTPHIII B YHEPTUU JAOCTUTACTCS NMPU O0BEAMHEHUH TUCIOKAIUN
¢ BekTopamu broprepca 52, Z;n B JUCJIOKAILMI0 C COOTBETCTBYIOLIUM BEKTOPOM Z;l.

Ecnmu nuHUs nucmokanum OimM3Ka K MOBEPXHOCTH, TO YacTh €€ TOJIS HAIPsHKEHUH 00-
pe3aercs. /[uciaokanuu B3aMMOICHCTBYIOT C TTOBEPXHOCTHIO, CTPEMSICH JTMOO BBHIUTH Ha
MIOBEPXHOCTh, JINOO PACTIONOKUTHLCS B HAIIPABJICHWH, TIEPIICHIUKYIIPHOM TTOBEPXHO-
cTH. «BcruipiBaHre) MUCIOKAIMK HA TIOBEPXHOCTh HAOIIOAeTCS SKCIIEPUMEHTAITBHO.
Kak yke HM3BECTHO, MOBEPXHOCTh Telld, COACPIKAIIETO TUCIOKAINIO, JTOJDKHA OBITH
cBOOOHA OT HAMpPSDKEHUH, a MOCKOJIbKY TOJIE JUCIOKAIMK SIBIISIETCS JadbHOJEHCT-
BYIOIIIMM, TO, BOOOIIIE TOBOPSI, KPUCTAILI JIOJDKEH OBITh OSCKOHEUHO OOJIBIITUM, YTOOBI
HAIPsHKEHUS Ha €r0 TOBEPXHOCTH ObUTH OJIM3KH K HYIIIO.

[TycTh aucnokarus pacnoyiokeHa BOJIM3M MOBEPXHOCTH (M MapaijiesibHa ei). B Takom
Clydae OHa JIOJDKHA CO3/1aBaTh HAa TIOBEPXHOCTH HaIpshKEHUE. Takas CUTyarusi BO3-
MOKHA JIMIIb B TOM CIiydae, KOT/la Ha YKa3aHHYI MOBEPXHOCTh JEHCTBYIOT APYTHE
Teja, 9ero Ha caMoM Jiesie HeT. Jsi pasperieHus Takoro mapaaokca mpenoiaracTcs,
YTO B KPUCTAJUIE CO3/aeTCs €Ie OJHO TOoJIe HANpsDKCHHM, ypaBHOBEIIMBAIONIEE Ha
MTOBEPXHOCTH TI0JIC€ HAMpPSHKECHUH TUCIOKAIMU. DTO HOBOE TOJIE CO3/IaeT CHITY, Tie-
pEMENIAIONTY 0 TUCIOKAIUIO K TIOBEPXHOCTH, YTO TMIPUBOJNUT K YMEHBIIICHUIO YHEPTUN
KpUCTaJUIa (TaK KaK yXOJ TEPMOJAMHAMUYECKH HEPAaBHOBECHOTO NedeKTa — JAUCIOKa-
UM — U3 00BbeMa €CTh YHEPTEeTHUECKH BBITOAHBIN mporiecc). Chily B3auMOJCHCTBUS
JVCITOKAIIMU C TMTOBEPXHOCTHIO B paMKax TaKOTO IMOAX0Jla MOYKHO MOJEIBHO IMpecTa-
BUTb, €CIIM Ha TAKOM JK€ PACCTOSHUU OT MOBEPXHOCTH (B «BaKyyMe») MOMECTHTH

MHHMMYIO AMCIOKALUI0 00paTHOro 3Haka (¢ b,,, = —b ), Tak Ha3bIBAEMYIO JUCIOKALUIO

155



n300paxkeHus. Pa3HOMMEHHbIE NUCIOKAMKU NPUTATUBAIOTCS, U, CJIEA0BaTENbHO, TUC-
JIOKauus B KPUCTAJUIE MOJBEPKEHA IEHCTBUIO BBITAIKUBAOIIEH CHJIBI.

JIBe B3aMMOJICHCTBYIOIINE MEXKIY COOOM AUCIOKAINH, pa3AeleHHbIE PACCTOSHU-
eM / ¥ MMEWIIME pa3Hble 3HAKU (Pa3sHOMMEHHBIE), HA3bIBAKOTCS IUCIOKALMOHHBIM
JUIOJIEM € IUIe4oM /. JIMMoap MOKET aHHUTMIIMPOBATh IyTEM BCTPEYHOrO MEPENoJI-
3aHMS JUCIOKalui. Pa3HOMMEHHbIE UCIOKALMK, UMEIOIIHE OAHY MJIOCKOCTh CKOJIb-
KEHUS, TPUTITUBAIOTCA APYr K APYrY U aHHUTWIMPYIOT. Pa3HOMMEHHbIE BUHTOBBIE
JUCJIOKAIIMM aHHUTWJIMPYIOT, 1aK€ €CIIM OHHM HE JIEkKAT B OJHOM TUIOCKOCTH CKOJIbKE-
HUSL.

5.4. MHoroypoBHeBasi MOAeJIb (POPMHUPOBAHUS AePEeKTOB

Kak yxe ykaspiBamoch panee, nedopmaiids TBEPAbIX Tell OCYIECTBISETCS
MyTeM JBIKEHUS Juciokaiuii (cM. dopmyny (267)). Takoe nBukeHue, Kak MpaBuiio,
COMPOBOXKIAETCS PA3MHOKEHUEM JTUCIOKAIUN 10 psay MexaHn3moB. OJIHAKO YUCTO
JUCIIOKAITMOHHBI MEXaHU3M OOecrednBaeT aeGopMaliiio B y3KOM WHTEPBAJIC HaIps-
xeHui. Ecm HavanpHBIC cTaauu AedopMaiuy IPEICTaBISIOT COO0W IMHEWHOE Tepe-
MEIIeHUE TUCITOKANUK (JTaMHHApHOE TCUCHHUE TUCIOKAITMOHHOW KUAKOCTH), TO Jalh-
HEeHIee yBeIMUYCHUE HArPy3KH MIPUBOJINT K PA3BUTHIO COOTBETCTBYIONINX HEYCTOWYH-
BOCTEH M HApPYIICHUIO JJAMUHAPHOCTH, YTO CBSI3aHO ¢ (POPMHPOBAHWEM TTOBOPOTHBIX
MOMEHTOB, JCUCTBYIONINX Ha 3JEMEHTHI cpeabl. OcoOyio pojb 371eCh HAUWHAIOT Wr-
paTh KOJIEKTUBHBIE dY(D(PEKTH B CUCTEME TUCIOKAIMNA. DTO CBSI3aHO C TE€M, UTO DHEp-
TSl B3aUMOJICHCTBHS JUCIOKAIMIA TIPONOPIIMOHATbHA KBaIpaTy UX IJIOTHOCTH, a COO-
CTBEHHAs PHEPTHs — MEPBOI CTETMEHU IUIOTHOCTH. M3 3TOTO clieayeT, 9To pu HEKOTO-

« L 13 1015 -2
pOM KPUTHUYECKON TIUIOTHOCTH ,05(10 -10"”° M nns MeTayuioB) MepeMelieHUue OT-

JENbHOU JUCIIOKALIMM CTAHOBUTCS HEBO3MOKHBIM M TaKasi COBOKYITHOCTh B3aMMOJIEN-
CTBYIOIIMX JMCJIOKAlMi MpUOOpEeTaeT CBOICTBA aBTOHOMHOTO JAe(exTa Ipyroro
ypoBHs (nuckinuHauus). M tenepp yxe 3ToT nedekT Oyner onpenensaTh AajlbHenlee
noBeAeHue Kpuctaia. M0OXXHO TakKe MPEANnoiaokKUTh, YTO MPU POCTE KOHUEHTPALIUU
JUCKIIMHAUMNA M «BKIIFOUEHUW» B3aUMOJEHCTBUA MEXAY HUMHU MPU UX KPUTUUYECKOUN
KOHILIEHTpAluy HayHeTCsl (popMupoBaHUe 1e(EKTOB CIEAYIOIIEro YPOBHS — AUCIINpa-
MUN U T.].

ITpu paccMOTpeHUM TaKuX MPOLECCOB CIAEAYET YUUThIBATh MacIITaOHbIE YPOBHU,
Ha KOTOPBIX Pa3BUBAIOTCS yKa3aHHbIE TPAHCISIUOHHO-POTALIMOHHBIE Mponeccsl. [Ipu
pocTe Harpys3ku Ipouecc aedopmaiy 3aXBaTbIBaeT Bce OO0JIbIIEE KOJUYECTBO YpPOB-
Hel. IIepBbIM B 3TOM OTHOLIEHWHM MOKHO HAa3BaTh TaK HA3bIBAEMBIM ME30CKOIIMYE-
ckuil ypoBenb (0,1 — 1,0 mxm). 3aech B3aUMOJEHCTBUE AUCIOKAIMNA YK€ HAUMHAET
CYILIECTBEHHO BJIMATH HA IJIACTHYECKUE CBOWCTBA Kpuctauia. Ho, ¢ Ipyroil cropoHsl,
JUCJIOKAILMI elle HEJOCTaTOYHO U 0 UX MNEPEMEIEHUIO HEJb3s POBOANTH YCPEIHE-
HUE, NIEPEeX0/id K KOHTHHYAIbHOMY MpHUOIMmKeHnto. JTMHbI pobera AUCIoKauii Mo-
T'YT IPEBBIIATH Pa3MEPHI 3TOI0 YPOBHS, B CBA3U C 4YEM O0BEMBI C TAKUMH pazMepamMu
00na1at0T HEOOBIYHBIMU KaK JUIsl TUCKPETHON (PU3MKHU (KpUCTaJUIbl), TaK U JJI1 MeXa-
HUKHM (KOHTUHYyalbHas ¢u3nka) cBoiictBamu. llpu yBennuenun nedopmaivu 3axsa-
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TBIBAIOTCS JACCSITKA U COTHH ME30CKOIIMYECKUX YPOBHEUW U MPOUCXOAIT KaUECTBEHHbIE
VU3MEHEHUS.

Crenyer oTMETUTH, YTO Ha BCEX YPOBHSX nedopmMaius HIET Tak )K€, Kak 1 Ha
MHUKPOYPOBHE — IIyTE€M 3apOKIEHUS U ABMKEHUA NedekToB. Ha MukpoypoBHe Takumu
nepexTaMu SBISIOTCS AUCIOKAIIMHN, KOTOPbIE MOXHO KJIacCU(UIIMPOBATh Kak aedex-
ThI IIEpBOro nopsiaka. Cpenon, B KOTOPOM OHU CO3JIAI0TCS, SIBISETCA UACATbHBIN KpH-
crau (pokaeHue u3 «Bakyyma»). JlegexkTsl BTOpOro mopsiika — JIUCKIMHAIWU,
UMEIOIIKEe, KPOME TPAHCISILUOHHBIX, €I1€ U IOBOPOTHBIE CABUTH, CO3JIAI0TCS U3 CPEJIbI
CBSA3aHHBIX MEXIy cOOOHM auciokaiuil. J[MCclIOKallMOHHOE ToJie, MOPOXKAAIOLIEEe TUC-
KJIMHAIIMM, SIBJIIETCA Kak Obl «IEpEeHOPMHUPOBAHHBIM BakyyMomy». Kak yxxe oTmeua-
JIOCh BBINIE, HA MOJE B3aUMOJECHCTBYIOUIUX TUCKIMHALMNA BO3MOXHA TeHepalus Je-
(eKTOB TPETHEro MOPsIIKa — JUCTIUPAIUH.

ITosiBiieHME QUCKIMHALMM CBSI3aHO C PAa3BUTHUEM JUCIOKAIMOHHOW HEYCTONYM-
BOCTH, MPUYEM HUX MOSABJIEHHE TpeOyeT OMpeeIeHHOr0 MPOCTPAHCTBEHHOTO Mac-
mTaba. ITo CBSA3aHO ¢ TEM, YTO MacmTad poramuil TpedyeT JOCTaTOYHO OOJIBIIIOTO
KOJIMYECTBA «y4aCTHUKOBY Ipoliecca aedopmanuu Ajid peanns3aldi IoBopoTa.

3apoxxaeHue AeeKTOB HOBOTO YpPOBHSI HA MOJ€ CHJIBHO B3aUMOJICHCTBYIOIINX
ne(pEeKTOB MPEABIAYIIEr0 YPOBHS (KOJUIEKTHBHBIE 3((EKTh) B KpUCTAIaX JOKHO
IPUBOJUTH K MOSIBJIEHUIO HOBOTO KauecTBa y KpHUCTaUla KaK €IMHOIO 1eJI0ro, aHallo-
TUYHO SIBJIEHUIO (pa3oBoro nepexona. Jlucnokamuu sSBiasitorca pu3ndeckor NpUunHON
NOSIBJICHUSI KAPTAHOBA KPYUYEHHUsI, & JUCKIMHALMN MPUBOJAT K MOSBICHUIO KPUBU3HBI
Pumana — Kpucroddens. B 3Toif cBsi3u KpucCTaill ¢ JUCIOKAIUSAMU 00J1alaeT METpH-
KOM OBKIUAA, a KPUCTAUI C AUCKIMHALMAMU, TPUBOAAIIMMU K TOSIBICHHUIO OCEH
CUMMETPHUU 5-TO U 7-T0 MOPAJIKOB, 3aMPEIICHHbIX B MUpe 0e3/1e(eKTHRIX KPUCTAILIOB,
IpeICTaBIAET COO0M HavalbHYIO CTaJMI0 TIpoliecca Mepexoia Kpuctamia B aMophHoe
COCTOSIHHE.

JAuckannanumn
[IpocTenmme MOIEIbHbBIE NPEACTABICHUS IUCIOKAIMN U TUCKIMHALUKN OCHOBA-
HBI Ha pa3pese (MBICIEHHOM) OTPEICICHHBIX T€OMETPUUSCKUX GUTYp (HApuUMep IIo-

JBIX UUJWHIPOB) M CMENIEHUU W CIABUre TpaHUI] (TIOCKOCTEH) pa3pesa
JPYT OTHOCUTENBbHO Apyra. [lons HampsokeHWd, BO3HHMKAIOIINUX TP TOM B OKPY-

[Inockocth paszpesa |

A\

[nockocts paspesa Il

AN\

AN
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YKAIOIIEM MaTepHale, paCCUATHIBAIOTCA B PAMKaxX KOHTHHYAJbHOW TEOPUH YIIPYTOCTH
(puc. 19).

Ha puc. 19 npencraBiieHbl HECKOIBKO BO3MOYKHBIX BAPUAHTOB CABUTOB U CMELIE-
HUW KpaeB pa3pe3a OTHOCUTENBHO ApyT apyra. Cmemenue mockocrted [ u Il Bmons
ocu x (puc. 19, a) coorBeTcTBYyeT OOpPA30BaHMIO KPAEBOM AMCIOKAIMH, CMEILIEHUE B
HAIpaBJIEHUU OCH Y TPHUBOIUT K 0Opa30BaHUIO BUHTOBOW auciokaiuu (puc. 19, 6).

Cnsur mnockoctreid [ u I oTHOCUTENBHO ApYr Apyra Ha ONpPEAeiIeHHBIA yroJ (puc.
19, ) cooTBeTcTBYeT 00pa30BAHMIO NHUCKJIMHAIIMM KPYYEHUS, a Pa3BOpPOT Oeperos
paspesa Ha yroa @ (puc. 19, 2) npencraiser coboit GopMupoBaHUE KIMHOBOU JHC-
KJIMHAIIAH.

MortiHOCTh TUCKIMHALIMY (aHAIOT BekTopa broprepca) onpenensiercs: hopMyioit

@ = §a—£}df, (280)
or

rie () — BEKTOp OBOPOTA.

Eciu Kpast pa3pesa OJHOBPEMEHHO CMECTHTh HA BEKTOp b W IOJBEPTHYTH B3a-
UMHOMY TIOBOPOTY Ha yTOJ @, TO MOJyYUBIIUHCS AePEKT B Marepuane OyaeT mpea-
CTaBJIATH COOOM OTHOBPEMEHHO W UCIOKAINIO U JTUCKIUHAINIO. Pa3phIiBbI BEKTOPOB

noBopoTta {2 W CMENIeHUs # Ha MPOTUBOMIOJOXKHBIX Oeperax paspe3a MOTYT ObITh
MIPEICTaBIICHBI CIIETYIOUUM 00pa3oM:

Q;-Qu =6, iij—iiyg =b+dxF. (281)
Wupnekenr | u 1l , kak u npexae, OTHOCATCS K MPOTHUBOMOJIOXKHBIM OeperaMm (II0CKO-
CTSIM pa3pesa):

b={(e+7xVxe)dr; (282)
L
@=§ Vxexdr. (283)

L
dopmyisl (282) u (283) caeayroT U3 COOTHOIICHUM:
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dr dr

A\

3/1eCh £ — TEH30p JedopMaIuu.

OOpazoBaHue AMCKIMHALMKA MOXXHO MPEICTaBUTh KaK PEAKIMI0 MaTpUIbl Ha
yaajeHue yactu marepuana kpucraa (puc. 20) u cenenus kpaeB OA u OB npyr k
npyry. B nanHom koHKpeTHOM ciydae ynaineH 90-rpamycHsiii cermeHT AOB. D10 Tak
Ha3zbiBaeMast 90-rpamycHas KiIuMHOBas AUCKIMHANUsA. OHa BHOCHT B KPUCTaJI HOBOE
KayecTBO: OCbh CUMMETpUU 4-ro mopsjka MNpeodpa3yercs B MOBOPOTHYIO OCh TPEThe-
ro nopsiaka. 60-rpagycHasl KJIMHOBas IUCKIMHALMS IPUBOJUT K OOPa30BaHUIO B KpHU-
CTaJlIe C OCBIO 6-T0 MOPSAAKA OCU CUMMETPHUH 5-TO NOpsIKA.

Fan M PanY FanY FamY Fam
N/ \\% (V% N> O \'%
Fan Fan Fan 0 o o
U/ A%y L/ L/ L/ \J A
Fany 7N O Van\ Vam\ /é )
U/ \ } ARG A RGP0
) g(j{@'/// SRS ////%//4
2 SPTRE FETTI LYV R FEYVRES Srer)
Fan Fam LN LT YmY
\ 4 \ ) ///////////kJ/////////*W///////.\J
B Iy (L
~ A I~ IR Il Y
J \\) i s gt Nt o ot D
FOSEETTRERTIE: FEEERYEEryyes
M\ /N T o %t s Y
Y \'% \|J \'% U N\
ben. 20

OHeprus quckiauHauuu W, (B pacdere Ha €IMHHULY JUIMHBI) HA MHOTO IIOPSAKOB

OoJbIIIe OHECPIrUn JUCIIOKAIIUN:

GcozR2

D

rae R xapakTepu3yeT pa3Mepbl KpUcTalia.

C167(1-v,)

(284)

JIBW>KeHHE TUCKIMHAIMMA, TaK )K€ KaK M JUCIOKAIMiA, HOCUT KaK KOHCEPBATHB-
HBIN XapakTep (CKoJibKeHre 0e3 MOTIIOMIECHHS UM UCITYCKaHUsI TOU€YHBIX 1e(EeKTOB),
TaK ¥ MOXKET ObITh HEKOHCEPBATUBHBIM (MIEPETOJI3aHNE C YIACTHEM TOUCUYHBIX Je]ek-

TOB).
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	,                                                         (8
	ãäå  \( äëèíà âîëíû, íà êîòî
	Таким образом, при увеличении температуры максимум спектраль
	,                                                   (9)
	ãäå  \( ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàí
	Ïðàâèëüíûé âèä ôóíêöèè , ïî�
	Как всегда, исключительно ясно, последовательно и детально н
	Внутри полости с температурой  находится излучение определен
	×òîáû ðåøèòü ýòîò âîïðîñ, Ï�
	Теория Планка ведет к следующему предположению. Если излучаю
	Â ñâîåé Íîáåëåâñêîé ðå÷è, ï�
	Итак, «Планк ввел понятие гармонического осциллятора с часто
	Мы не будем обсуждать здесь правомочность введения М. Планко
	Как следует из вышеприведенных цитат, энергия такого осцилля
	,                                                       (10)
	ãäå   ,  ,  ,   \( êâàíò ýíåðãè
	Запишем в общем виде выражение для спектральной плотности эн
	,                                                 (11)
	ãäå  \( ïëîòíîñòü ÷èñëà îñö�
	.                                                       (12)
	Тогда выражение для  перепишем следующим образом:
	.                                                (13)
	Åñëè ñðåäíþþ ýíåðãèþ îñöèëë
	.                                      (14)
	Среднее значение  определим по известной формуле теории веро
	.                                                    (15)
	Подставляя в (15) выражение (10) и  (14) получим
	.                                                   (16)
	В конечном итоге с учетом (16) спектральная плотность энерги
	.                                       (17)
	Это выражение называется законом Планка для равновесного теп
	Ïðè ìàëûõ ÷àñòîòàõ,  êîãäà , 
	,                                            (18)
	что хорошо согласуется с экспериментом.
	Êðîìå òîãî, èç ôîðìóëû Ïëàí�
	Ââåäåíèå Ì. Ïëàíêîì êâàíòà �
	Проблема интерпретации линейчатых спектров восходит к 1885 г
	,   =3, 4, 5, … ,                                     (19)
	где  – некоторая постоянная.
	Позднее Ридберг перезаписал эту закономерность в следующем в
	.                                                  (20)
	Обозначая через  обратную длину волны , связанную с частотой
	,                                                (21)
	или
	.                                                    (22)
	Ритцем было показано, что не только серия Бальмера, но и дру
	,                                            (23)
	–  называется термом. Эта формула записывается еще в следующ
	.                                                   (24)
	и  называются постоянными  Ридберга, ;  .
	Серии образуются в соответствии с (23), (24) следующим образ
	Таблица 1
	Серия
	Лаймана
	1
	2, 3, …
	Бальмера
	2
	3, 4, …
	Ðèòöà \( Ïàøåíà
	3
	4, 5, …
	Брэккета
	4
	5, 6, …
	Пфунда
	5
	6, 7, …
	Хэмфри
	6
	7,8, …
	Формула (24) выражает закон, называемый комбинационным принц
	,                                       (25)
	где  – заряд электрона;  – электрическая постоянная (не пута
	XVIII и XIX вв.  были ознаменованы триумфальными взлетами во
	.                                                  (26)
	В 1922 г. А. Комптон, рассматривая рассеяние рентгеновского 
	Для такой системы можно записать:
	;                                                  (27)     
	где – соответственно импульсы кванта излучения и электрона; 
	Решая совместно уравнения (27) и (28) с учетом релятивистски
	,                                        �
	Однако как совместить корпускулярные представления о свете с
	Корпускулярно-волновая природа света была  не единственным  
	,                                                         (3
	где  – силы, действующие на тело;  – ускорение, .
	Решая это дифференциальное уравнение, мы получим, в частност
	Ïóñòü, íàïðèìåð, ýëåêòðîíû �
	\( \( çàêðûòà ùåëü ,  \( çàêð
	Уменьшая должным образом интенсивность источника, можно убед
	Если бы частицы представляли собой движущиеся точки, каждая 
	Такое поведение микрочастиц во всех  тонкостях аналогично ди
	,                                                   (31)
	где  – некоторая комплексная постоянная;
	;    ,                                             (32)
	где  – частота волны де Бройля;  – волновое число;  – энерги
	Формулы (32) представляют собой связь между волновыми  и кор
	Революционная гипотеза де Бройля в скором времени (1927 г.) 
	Для выяснения более глубоких закономерностей, связанных с во
	Задачей номер один теперь стало создание физико-математическ
	2. Уравнение Шредингера
	Åñòü ëè äðóãîé ñïîñîá îïèñà
	,                                               (33)
	где    – определяет плотность вероятности.
	Стационарное течение точек «газа» в этом случае может быть о
	,                                         (34)
	где
	,                                           (35)
	\(  \(ìåðíàÿ ñêîðîñòü,   \( ï
	,   \( îðòû ñèñòåìû êîîðäèíà
	Величина   как обычно нормируется условием .
	Известно, что распространение электромагнитных волн в среде 
	,                                  (36)
	ãäå – ñêîðîñòü ýëåêòðîìàãíè
	~,                                                      (37)
	где звездочка означает комплексное сопряжение.
	Величина  в формуле (33) также характеризует интенсивность ч
	Попытаемся теперь определить уравнение для , которое описыва
	.                                  (38)
	С учетом (38) плотность потока  (35) можно переписать как
	.                                        (39)
	Подставляя (39) в  (34) получим
	,                                           (40)
	где величины  и  предстоит определить из дополнительных усло
	В дальнейших рассуждениях ограничимся случаем движения одной
	Таким образом, возможны два способа описания движения частиц
	Â âîëíîâîé îïòèêå ñâåòîâîå 
	Возвращаясь к проблеме описания движения частиц в пространст
	,                                                   (41)
	,                                                   (42)
	где – функция Лагранжа,  – кинетическая энергия,  – потенциа
	Åñëè  â ìîìåíòû âðåìåíè  è  ñ
	.                                                    (43)
	Величина  имеет размерность действия (Дж·с), такую же как и 
	,                                                (44)
	ãäå  \( ïîñòîÿííàÿ âåëè÷èíà
	Это предположение в первую очередь базируется на описанном в
	Подставляя (44) в уравнение (40), при определенных допущения
	;   .                                                   (45)
	С учетом (45) уравнение (40) можно записать в окончательном 
	.                         (46)
	Такое уравнение для описания движения микрочастиц  в 1926 г.
	Сразу следует отметить, что «вывод» уравнения Шредингера, пр
	Уравнение Шредингера можно также представить следующим образ
	,                                             (47)
	где  – оператор полной энергии, или оператор Гамильтона:
	.                                     (48)
	Из уравнения (47) следует, что  действие оператора  на волно
	.                                                         (4
	То есть оператор  есть оператор сдвига во времени.
	О сущности операторов как математических объектов и их свойс
	Если оператор Гамильтона не зависит от времени, то закономер
	.                                             (50)
	При этом возможно разделение переменных волновой функции :
	.                                                   (51)
	Подставляя (51) в (50), получим:
	;                                                     (52)
	.                                                     (53)
	Уравнение (53) есть уравнение на собственные функции и собст
	.                                        (54)
	Таким образом, состояния с определенным значением энергии   
	Так как уравнение (50) линейно, то его общее решение может б
	,                                    (55)
	где амплитуды  определяют через начальную функцию :
	.               (56)
	С другой стороны, стационарные состояния определим как такие
	молекулы аммиака , изображенные на рис. 3. Состояние 1, когд
	описывается волновой функцией  и представляет собой первое с
	,                                             (57)
	где  и  – в общем  комплексные, зависящие от времени множите
	Обратимся еще раз к аналогиям из волновой оптики. Стационарн
	.                                (58)
	С другой стороны, распространение электромагнитной волны  в 
	,                                             (59)
	где ;   – волновое число электромагнитной волны в вакууме; .
	что уравнение Шредингера описывает распространение амплитуды
	На сегодняшний день квантовая механика далеко отошла от той 
	3. Математические основания квантовой механики
	Предмет квантовой механики как теории состоит, в частности, 
	в эксперименте соответствует оператор в теории, а физическом
	Результатом воздействия оператора  на волновую функцию  буду
	уравнения на собственные функции и собственные значения:
	.                                          (60)
	Определение значений полной энергии  микросистемы мы уже вид
	Схема, приведенная на рис. 4, является всего лишь наглядной 
	Так как измерение различных физических величин, характеризую
	3.1. Многомерные линейные пространства операторов
	Линейное пространство определяется как совокупность математи
	\( ñóììîé äâóõ âåêòîðîâ  è  
	\( ïðîèçâåäåíèåì êîìïëåêñí�
	\( äëÿ ëþáûõ âåêòîðîâ ;
	\( ñóùåñòâóåò íóëåâîé âåêòî
	\( äëÿ êàæäîãî âåêòîðà  ñóù�
	( ;
	\( âåêòîðû  íàçûâàþòñÿ ëèíå
	(61)
	справедливо только тогда, когда все числа   равны нулю;
	– скалярное произведение векторов трехмерного декартова прос
	(62)
	только в случае
	– â \(ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå â�
	;                         (63)
	– в системе вещественных функций  при условии, что интеграл 
	.                                                (64)
	Скалярное произведение определяется для введения в линейное 
	В квантовой механике, как правило, используются бесконечноме
	Пространство Гильберта задано при условии выполнения следующ
	– пространство векторов  линейно в соответствии с введенными
	– пространство бесконечномерно ;
	– в пространстве определено скалярное произведение
	(65)        если  – бесконечное множество комплексных чисел 
	\( äëÿ ìíîæåñòâà êîìïëåêñíû
	,                                                (66)
	причем
	.
	3.2. Линейные самосопряженные операторы
	Оператор  представляет собой правило, согласно которому кажд
	,                                                           
	где  – какое-то число. Если при этом функция  удовлетворяет 
	,                                                      (68)
	то  называется собственной функцией оператора , а  – его соб
	В квантовой механике уравнения на собственные функции и собс
	Задачи о нахождении спектров операторов энергии, импульса, м
	,                                 (69)
	íàçûâàþòñÿ ëèíåéíûìè, ãäå   �
	Суммой операторов   и  называют оператор , который каждой фу
	Произведением  операторов   и  называется оператор , удовлет
	.                                                (70)
	Следует отметить, что в общем случае произведение операторов
	.                                                    (71)
	Оператор  называется коммутатором этих операторов.
	Закон линейности (69) отражает фундаментальный принцип физик
	Для любого линейного оператора  можно построить сопряженный 
	,                                    (72)
	– элементарный объем пространства; звездочкой, как обычно, о
	В том случае, когда оператор, сопряженный с данным, совпадае
	С учетом такого требования выражение (72) перепишется следую
	.                                       (73)
	Важным свойством эрмитовых операторов является тот факт, что
	при .                                          (74)
	Если кроме этого выполняется еще и равенство
	,                                                      (75)
	то такие функции называются ортонормированными (условие (75)
	Случается так, что одному и тому же собственному значению оп
	Исходя из рассмотренных свойств собственных функций линейных
	.                                (76)
	Выше приводился физический пример молекулы аммиака, когда лю
	.                                                     (77)
	В случае непрерывного спектра суммирование в (76) заменяется
	Возьмем частный случай волновой функции  в уравнении (53) ка
	– волновая функция  есть вектор состояния, характеризующий ф
	– волновая функция должна быть конечной, непрерывной, однозн
	– квадрат модуля волновой функции  есть плотность вероятност
	– вероятность  обнаружить частицу в некотором конечном объем
	.                                              (78)
	Если частица находится в пределах объема , то интеграл по вс
	.                                                  (79)
	Формула (79) представляет собой условие нормировки волновой 
	Если система в одном состоянии описывается функцией  , а в д
	Пусть система находится в состоянии, описываемом волновой фу
	,                                                  (80)
	получим
	.                                                      (81)
	В случае непрерывного спектра собственных значений суммирова
	,                                          (82)
	но с тем же результатом
	.                                                (83)
	Çàâåðøàÿ òåìó î âîëíîâîé ôó
	,                                                     (84)
	ãäå  \( ñîâîêóïíîñòü ïåðåìå
	Говоря об операторах, представляющих измеряемые физические в
	.                                                 (85)
	В этом случае соответствующие динамические переменные имеют 
	;                                                      (86)
	;                                                      (87)
	.                                                      (88)
	Черта означает усреднение по совокупности измерений. Соотнош
	4. Физико-математический формализм квантовой механики
	В основе этого формализма лежит принцип суперпозиции, в рамк
	1. Физическое состояние квантовой системы описывается вектор
	2. Для теоретической оценки значения физических величин в кв
	.                                                         (8
	3. Совокупность собственных значений оператора , полученных 
	4. Среднее значение  величины , изображаемой оператором , оп
	.                                                      (90)
	При этом вероятность получить при измерении определенное зна
	;                                                   (91)
	.
	5. Для оператора координаты  и импульса  существуют перестан
	,                                             (92)
	где  – единичный оператор.
	6. Динамика любой квантово-механической системы, находящейся
	,                                              (93)
	где  – квантовые скобки Пуассона:
	.                                           (94)
	Введение квантовых скобок Пуассона позволяет описывать динам
	.                                            (95)
	Если , то данная динамическая переменная является интегралом
	В квантовой механике существует несколько способов введения 
	Все три подхода физически эквивалентны и в зависимости от оп
	5. Операторы квантовой механики
	Эволюция любой квантово-механической системы в пространстве 
	Если вектор состояния  есть функция координаты, то оператор 
	.                                                   (96)
	Для такой же волновой функции оператор импульса может быть з
	,                                                      (97)
	Пусть частица массой  движется вдоль оси . Тогда  и уравнени
	.                                              (98)
	Исходя из явного вида оператора импульса, получим
	.                                      (99)
	Как и следовало ожидать, свободное движение частицы описывае
	Операторы момента импульса  и его проекции определяются по ф
	;                                              (100)
	;                                     (101)
	;                                     (102)
	.                                     (103)
	Для операторов проекций момента импульса  имеют место так на
	;                                     (104)
	;                                     (105)
	.                                     (106)
	Из соотношений (104)–(106) следует, что операторы проекций м
	Оператор квадрата момента импульса выражается следующей форм
	. (107)
	Многие объекты микромира имеют сферическую симметрию и их уд
	(108)
	где  – угол между осью  и радиусом–вектором ;  - угол, отсчи
	В сферической системе координат операторы проекций момента и
	;                                  (109)
	;                               (110)
	.                                                           
	Оператор квадрата момента импульса в этой системе запишется 
	.                       (112)
	Запишем уравнение на собственные функции и собственные значе
	.                                                      (113)
	Используя явный вид оператора квадрата момента импульса (112
	.                    (114)
	С учетом условий конечности, непрерывности и однозначности с
	,     (115)
	ãäå  \( ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè
	,
	где  – полином Лежандра.
	.                                         (116)
	Сферические функции нормированы к единице на поверхности сфе
	,                                  (117)
	где
	Собственные значения оператора квадрата момента импульса при
	.                                               (118)
	Каждому собственному значению (118) принадлежит  собственных
	Представим собственную функцию оператора  в виде произведени
	.                                       (119)
	Так  как операторы   и  имеют общие собственные функции, то 
	(120)
	можно получить
	,                                            (121)
	где  – некоторая постоянная.
	Очевидно, что поворот системы на угол  не должен приводить к
	(122)
	или
	.                                     (123)
	Из последнего уравнения следует, что
	,
	откуда получим выражение для собственных значений оператора 
	,                                                (124)
	где .
	Таким образом, проекция момента импульса на выбранное направ
	В квантовой механике полная энергия принимается как одно цел
	.                                                        (12
	Оператор  строится по известной схеме:
	.                                                      (126)
	Так как потенциальная энергия  есть функция координат, то де
	.                                             (127)
	Оператор кинетической энергии  может быть получен исходя из 
	,
	ãäå  \( îïåðàòîð Ëàïëàñà.
	Тогда оператор полной  энергии (гамильтониан) имеет следующи
	.                                         (128)
	Если силы, действующие на квантово-механическую систему, зав
	,                                     (129)
	ãäå  è  \( ñîîòâåòñòâåííî âå�
	Рассмотрим теперь конкретные случаи решения  уравнения на со
	6. Описание квантово-механических систем с помощью уравнения
	Шредингера
	6.1. Свободное движение частицы
	Пусть вдоль оси  движется микрочастица массой . Оценим спект
	.                                            (130)
	Так как в этом случае потенциальная  энергия равна нулю, то
	.
	Подставляя выражение для явного вида оператора  в уравнение 
	лучим линейное однородное дифференциальное уравнение второго
	.                                     (131)
	Его решение будет
	,                                  (132)
	где  – в общем случае комплексные постоянные; .
	Как следует из полученного решения (132), спектр энергии  в 
	6.2. Движение частицы через потенциальный барьер
	Пусть на пути частицы массой , имеющей энергию  и движение к
	Запишем уравнение на собственные функции и собственные значе
	,                                            (133)
	где
	.                                       (134)
	Путь движения частицы разобьем на три области (см. рис. 5). 
	(I)   ;                                    (135)
	(II) ;                 (136)
	(III)   .                                      (137)
	С учетом явного вида оператора  перепишем уравнение (133):
	.                                 (138)
	Ðåøàÿ óðàâíåíèå \(138\) ñ ó÷
	;                             (139)
	;                                (140)
	,                          (141)
	где
	.                                        (142)
	«Сшивая» на границах  и  решения (139)–(141) и полагая , а  
	.                                                   (143)
	Коэффициент  фактически представляет собой вероятность прохо
	.                                 (144)
	Из выражения (144) следует, что при  частица имеет вероятнос
	Для потенциального барьера произвольной формы (рис. 6) можно
	,   (145)
	где  – координата точки, в которой
	частица вступает в область действия потенциального поля, где
	6.3. Движение атомных частиц внутри потенциального ящика
	Пусть частица находится в области, ограниченной потенциальны
	Для нахождения спектра энергии частицы запишем традиционное 
	,                                                (146)
	где
	.
	Решая это уравнение с учетом граничных условий, получим
	,      (147)
	где  квантовые числа, обозначающие энергетическое состояние 
	.               (148)
	Как следует из уравнения (148), у запертой в потенциальном я
	энергия квантуется. При  энергия частицы нулю не равна, а им
	.                                        (149)
	Это энергия основного (наинизшего, «нулевого») энергетическо
	6.4. Движение одномерного гармонического осциллятора
	Одномерный гармонический осциллятор можно представить как ча
	,                                                (150)
	ãäå ;  \( ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåð�
	Для гармонических колебаний
	,                                           (151)
	ãäå ;  – àìïëèòóäà êîëåáàíèé;
	Как и в предыдущих задачах, энергии (150) ставим в соответст
	(152)
	и записываем уравнение на собственные функции и собственные 
	.                                            (153)
	Учитывая явный вид оператора  (152), получим
	.                         (154)
	Решение этого уравнения имеет следующий вид:
	,                                       (155)
	ãäå ; ;  \( ïîëèíîì ×åáûøåâà  
	.                             (156)
	Собственные значения оператора  в этом случае определяются с
	,                                                (157)
	ãäå  \( êâàíòîâîå ÷èñëî, õàð�
	,                                                       (158
	где  – энергия основного (наинизшего,  «нулевого») энергетич
	6.5. Атом водорода
	Атом водорода представляет простейшую атомную систему и в ис
	В случае движения электрона в окрестности атомного ядра гами
	.                                         (159)
	Далее, как и в предыдущих примерах, напишем уравнение на соб
	.                                    (160)
	Нам необходимо найти непрерывные, конечные и однозначные реш
	Анализ показывает, что операторы  и  коммутируют между собой
	.                                                        (16
	Тогда уравнение (160) с учетом (118) перепишется в следующем
	.                                  (162)
	Учитывая независимость движения «вдоль» переменных , волнову
	.                                          (163)
	Тогда с учетом этого уравнение (162) перепишется как
	.                                   (164)
	Потенциальная энергия электрона в кулоновском поле ядра равн
	,                                             (165)
	где   – зарядовое число ядра  (для атома водорода  ).
	С учетом всех вышеперечисленных рассуждений и явного вида оп
	(166)
	запишем окончательно уравнение для определения радиальной ча
	,                 (167)
	где  ;  – эффективный потенциал (рис. 8);
	– первый боровский радиус для атома водорода. Определение  д
	Существенным здесь является то, что непрерывные, конечные и 
	ют лишь при следующих собственных значениях оператора :
	,                                      (168)
	где  – главное квантовое число;  – радиальное квантовое числ
	Анализ показывает, что главное , орбитальное  и магнитное  к
	;                                                (169)
	.                                              (170)
	В табл.2 приведены принятые в атомной физике обозначения.
	Таблица 2
	Значение
	1
	2
	3
	4
	5
	…
	Буквенное обозначение
	…
	Значение
	0
	1
	2
	3
	4
	…
	Буквенное обозначение
	…
	Ïðè êàæäîì  èìååòñÿ  \(ñì.\(�
	.                                           (171)
	Как уже отмечалось ранее, такая ситуация называется вырожден
	Магнитное квантовое число , как указывалось выше, определяет

	Совокупность электронов, имеющих одинаковое значение главног
	Из закона сохранения энергии следует, что энергия кванта све
	.                                              (172)
	С учетом формулы (168) для  (при  для атома водорода) получи
	,                                            (173)
	где  – постоянная Ридберга. Формула (173) есть не что иное, 
	Таким образом, в рамках квантовой механики, решая уравнение 
	Переходы на уровень  с уровней   образуют серию Лаймана (уль
	Вероятность обнаружить электрон между  и  равна . Полная вер
	.             (174)
	Вероятность  того, что электрон находится в области телесног
	.                                 (175)
	Из анализа функции  (115) следует, что вероятность  не завис
	Движение электрона в атоме водорода создает круговой электри
	.                          (176)
	Такой круговой ток, в свою очередь, создает магнитный момент
	,                                                     (177)
	где  – магнетон Бора;  – магнитное квантовое число;
	,                                                     (178)
	– масса электрона.
	Например, для протона в атомном ядре
	,                                                 (179)
	здесь  – масса протона.
	Знак (–) в формуле (177) обусловлен отрицательным значением 
	.                                                (180)
	7. Собственный механический  и магнитный момент электрона
	Â 1921 ã. Øòåðí è Ãåðëàõ ýêñïå
	Так как в классической физике магнитный момент есть результа
	Если проекция  на направление  определялась бы целым числом 
	.                                                     (181)
	Так как в квантовой физике для аналитического описания эволю
	(182)
	В связи с тем, что проекция  на любое направление может прин
	;   ;   .                                   (183)
	Из перестановочных соотношений (182) следует, что спиновые м
	,     ,        ,
	.                                    (184)
	Волновая функция, описывающая спиновые состояния, также выра
	,                                                  (185)
	где
	(186)
	Уравнение Паули
	При наличии электромагнитного поля оператор Гамильтона имеет
	; .                                 (187)
	Так как электрон обладает магнитным моментом , то в магнитно
	.                                                      (188)
	Оператор этой энергии  , как указывалось в формуле (127), ес
	.             (189)
	С учетом этого можно записать:
	.            (190)
	Это уравнение называется уравнением Паули. Из него следует, 
	8. Системы из одинаковых частиц
	Одинаковыми называются такие частицы, которые имеют одинаков
	,       (191)
	где  – энергия взаимодействия между -й и -й частицами.
	Если  в  переставить местами координаты -й и -й частиц, то о
	Введем оператор перестановки частиц . Под этим оператором бу
	.                           (192)
	Этот оператор является линейным и, кроме того,
	.                                                       (193
	Отсюда следует, что волновая функция  также является решение
	Тщательный анализ проблемы описания поведения одинаковых час
	Пусть  есть волновая функция, описывающая состояние системы 
	или  .                                         (194)
	Это есть уравнение на собственные функции и собственные знач
	;                                      (195)
	.                                      (196)
	Первые функции (195) называются симметричными , а вторые (19
	Опытным путем установлено, что весь мир элементарных частиц 
	К Ферми-частицам относятся кварки, электроны, протоны, нейтр
	Îñíîâíîé îñîáåííîñòüþ ÷àñò�
	9. Атом гелия
	Рассмотрим атом гелия, имеющий два электрона  и , вращающиес
	.              (197)
	Оператор энергии магнитных взаимодействий, связанный со спин
	Тогда оператор Гамильтона для атома гелия можно записать в с
	.                    (198)
	Полная волновая функция двух электронов должна содержать  ко
	.                       (199)
	Так как электроны подчиняются принципу Паули, то волновая фу
	;                                     (200)
	,                                   (201)
	где значки и  обозначают симметричные и соответственно антис
	В общем виде спиновую функцию  двух электронов можно записат
	,                               (202)
	где  и   указывают направление спина электрона по оси  .
	Пусть спины электронов противоположны друг другу. Тогда волн
	.                               (203)
	Возможна и обратная ориентация спинов:
	.                             (204)
	Оба эти состояния отвечают суммарному спину по оси , равному
	.    (205)
	Множитель  введен из условия нормировки  к единице.
	Для случая параллельных спинов антисимметричные состояния не
	;                             (206)
	.                              (207)
	По спину электронов эти состояния очевидно симметричны. Кром
	.     (208)
	Таким образом, оказываются возможными три симметричные по сп
	Согласно же (200) и (201), состояния, симметричные  в коорди
	,                                              (209)
	ãäå   \( ýíåðãèÿ ïåðâîãî óðî�
	,                                   (210)
	\( ïëîòíîñòü ýëåêòðè÷åñêîã�
	Величина  имеет гораздо более сложный смысл:
	,                                   (211)
	где  ;   . Это плотности зарядов, которые обусловлены тем, ч
	Если предположить, что между электронами имеет место не элек
	СТАТИСТИЧЕСКАЯ ФИЗИКА
	10. Основные идеи теории
	Термодинамика – это макроскопическая теория тепла, имеющая ф
	В отличие от термодинамики статистическая физика является ат
	Все изложение современной статистической физики строится на 
	Одной из задач статистической физики является вычисление на 
	1. Внутренняя энергия  как функция энтропии и объема:
	;                                                  (212)
	;   ;    .
	2. Свободная энергия  как функция температуры и объема:
	;                                              (213)
	;  ;   .
	3. Термодинамический потенциал  (потенциал Гиббса) как функц
	;                                              (214)
	;   ;   .
	4. Энтальпия (тепловая функция)  как функция энтропии и давл
	;                                                (215)
	;    ;    .
	Все термодинамические потенциалы  представляют собой энергию
	Термодинамические потенциалы расположены между переменными  
	Рассмотрим, как работает эта диаграмма. Для примера запишем 
	Постоянными множителями к дифференциалам  и  будут находящие
	Вектор  направлен в противоположную сторону по отношению к в
	.                                            (216)
	По такому алгоритму получают все остальные дифференциалы тер
	Выразим теперь один термодинамический потенциал через другой
	.                                                 (217)
	Как получить выражение в скобках формулы (217)? Для этого на
	Вектор  направлен противоположно вектору , следовательно, сл
	.                                          (218)
	По такой схеме можно выразить термодинамические потенциалы д
	Примечание: когда мы говорили о построении векторов , паралл
	В качестве примера рассмотрим алгоритм получения информации 
	Среднюю энергию системы  можно определить по формуле
	,                                                 (219)
	энтропия системы  определяется как
	,                                                       (220
	давление  можно оценить из соотношения
	,                                                      (221)
	теплоемкость  при постоянном объеме равна
	.                                                     (222)
	Для магнитных систем намагниченность  можно определить из вы
	,                                                     (223)
	где  – напряженность магнитного поля.
	Восприимчивость  такой системы выражается формулой
	.                                                       (224
	Химический потенциал  определяется дифференцированием  по чи
	.                                                          (
	Îïðåäåëåíèå æå  ÿâëÿåòñÿ ïð
	Так как любое вещество – это совокупность связанных частиц, 
	Фазовое пространство (-пространство) – это абстрактное прост
	,                                               (226)
	где  – число изображающих точек в элементе фазового простран
	Функция  нормирована условием
	.                                                 (227)
	Если между частицами системы взаимодействие практически отсу
	Разъясним вышесказанное на примере системы из  частиц в -про
	.                                       (228)
	Число частиц , находящихся в таком объеме, очевидно, должно 
	.                                            (229)
	Вероятность  одной частице находиться в элементе объема можн
	.                                          (230)
	Обозначим величину  через , которая будет характеризовать ве
	= /N=.                        (231)
	Подставляя в (231) вместо  любую другую физическую характери
	На протяжении всего времени развития статистической теории, 
	11. Функции распределения в статистической физике
	11.1. Микроканоническое распределение
	Для адиабатической системы, находящейся в состоянии термодин
	,                                        (232)
	где  – энергия системы;  – функция Гамильтона; – нормировочн
	(233)
	;                                                     (234)
	Для произвольной функции  справедливы следующие равенства:
	;                                              (235)
	;                                          (236)
	,      ;                                   (237)
	.
	Формула (232) получила название микроканонического распредел
	11.2. Каноническое распределение
	Проблема с использованием распределения (232) снимается введ
	,                                         (238)
	где  – свободная энергия системы:
	,                                                  (239)
	здесь  – статистический интеграл, или интеграл состояний, по
	.                                         (240)
	В – нормировочный множитель.
	Определив с помощью (240) свободную энергию (239) по формула
	11.3. Большое каноническое распределение
	Для систем с переменным числом частиц вводится так называемо
	,                                        (241)
	где  – термодинамический потенциал, зависящий от  и , С – но
	Из условия нормировки (227) для (241) получим:
	;                           (242)
	.                                            (243)
	Выражение (241) описывает квантовую статистику. В классическ
	,                         (244)
	где
	.            (245)
	Здесь учтено, что каждому  сопоставляется свое фазовое прост
	Для определения средних значений физических величин, характе
	11.4. Статистические распределения Ферми и Бозе
	При описании квантовых систем используется статистика, основ
	на квантовой модели вещества. Так как в замкнутых квантовых 
	Квантовое каноническое распределение в этом случае может быт
	,                                                  (246)
	где – кратность вырождения, , здесь  – статистическая сумма
	,                                                (247)
	Однако учет одной лишь дискретности энергетического спектра 
	Êàê èçâåñòíî \(ñì. ðàçä. 8\),
	Из аддитивности потенциала  (242) () для  можно записать
	.                             (248)
	Для Ферми-частиц (спин ), согласно принципу Паули, число зап
	.                                (249)
	Среднее число частиц на -м квантовом уровне можно определить
	.                                                    (250)
	Подставляя (249) в (250), получим
	.                                              (251)
	Это так называемое распределение Ферми, которое нормировано 
	.                                          (252)
	Для Бозе-частиц (спин ) числа заполнения квантовых состояний
	.                                              (253)
	Формула (253) представляет статистику Бозе и называется расп
	Величина  в формуле (251) есть не что иное, как вероятность 
	11.5. Распределение Максвелла – Больцмана
	Ýòî ðàñïðåäåëåíèå îïðåäåëÿ�
	\). Ôóíêöèÿ Ãàìèëüòîíà  äëÿ �
	.                          (254)
	Подставляя это выражение в каноническое распределение Гиббса
	.        (255)
	Формула (255) представляет собой известное распределение Мак
	;                                   (256)
	,                                           (257)
	где  – распределение Максвелла (1860 г.);  – распределение Б
	Формула (256) позволяет оценить вероятность определенных зна
	Для проекций скоростей можно записать:
	.                       (258)
	Число молекул  в системе, скорости которых лежат в интервале
	.                        (259)
	Это распределение Максвелла для модуля скорости. Соответству
	.                                                    (260)
	12. Использование функций распределения для оценки физически
	характеристик систем
	12.1. Средние значения некоторых характеристик движения
	молекул в идеальном газе
	На рис. 13 приведено распределение функции . Несмотря на то,
	.                                                   (261)
	Такой парадокс является следствием различного выбора элемент
	Формула (261) получена из условия . Среднее значение скорост
	.                                      (262)
	Среднеквадратичное значение скорости определяется аналогично
	.                          (263)
	12.2. Вычисление свободной энергии идеального газа
	Рассмотрим идеальный газ, находящийся в сосуде объемом . Фун
	(264)
	Нормировочный множитель В в целях простоты пока опускаем. Та
	,                                                   (265)
	и в связи с этим произведение интегралов по импульсам будет 
	.                                         (266)
	Свободная энергия (239) в этом случае запишется в следующем 
	.                (267)
	Из выражения (267) определим некоторые характеристики идеаль
	; ,     (268)
	;  .
	Èç òåðìîäèíàìèêè èçâåñòíî, 
	,                                                     (269)
	где  – число Авогадро.
	12.3. Средняя энергия квантового осциллятора
	Как известно из квантовой механики, энергия квантового осцил
	.                                                (270)
	Для определения свободной энергии  вычислим статистическую с
	.                                  (271)
	Свободная энергия  в этом случае будет определяться выражени
	.                     (272)
	Для вычисления средней энергии  воспользуемся формулой Гиббс
	.                                             (273)
	Подставляя в эту формулу выражение для , получим
	.                                     (274)
	При высоких температурах, когда ,
	.                                        (275)
	Подставляя(275) в (274), получим
	,                                                 (276)
	т.е. известное выражение для средней энергии классического о
	При очень низких температурах ;    и единицей в знаменателе 
	.                                   (277)
	В этом случае при   , т.е. в этой области температур «работа
	12.4. Уравнение состояния для Ферми- и Бозе-газов
	Число частиц  в элементе фазового пространства
	равно
	,                                                    (278)
	где  – функция распределения Ферми- и Бозе-частиц,
	,                                                  (279)
	– кратность вырождения (,   – спиновое квантовое число), зна
	.                                        (280)
	Интегрируя (278) по  и переходя в сферическую систему коорди
	.                                    (281)
	Так как , то формулу (281) можно переписать следующим образо
	.                                      (282)
	Полное число частиц   определится интегрированием этого выра
	.                                       (283)
	В формуле для потенциала  (242) от суммирования перейдем к и
	.                         (284)
	После интегрирования получим
	.                                  (285)
	Найдем полную энергию газа  :
	.                              (286)
	Сравнивая формулы (285) и (286) и имея в виду, что , получим
	.                                                 (287)
	Это, как известно, есть основное уравнение молекулярно-кинет
	Статистическая физика, как следует из вышеизложенного, изуча
	Известно, что термодинамическую температуру Т  «внешне» можн
	Пусть, например, имеется одноатомный газ, атомы которого мог
	,
	ãäå  \( ÷èñëà àòîìîâ â íåâîç�
	13. Теплоемкость твердого тела
	Существенной особенностью твердого тела, в противоположность
	,                         (288)
	ãäå  – îáîáùåííûå èìïóëüñû, 
	Из теоремы о равнораспределении энергии по степеням свободы 
	.        (289)
	Теплоемкость  одного моля твердого тела при постоянном объем
	.           (290)
	Ýòî òàê íàçûâàåìûé çàêîí Äþ
	Однако экспериментальные исследования показали, что теплоемк
	Среднюю энергию грамм-молекулы твердого тела с учетом (274) 
	,                                 (291)
	тогда формула для теплоемкости  будет иметь следующее выраже
	,                                  (292)
	ãäå  \( õàðàêòåðèñòè÷åñêàÿ 
	При высоких температурах, когда , получаем, что , а при низк
	.                                       (293)
	Из (293) следует, что при  теплоемкость  стремится к нулю по
	Более строгая квантовая теория теплоемкости твердого тела тр
	,                (294)
	где  – максимальная частота колебаний атомов твердого тела; 
	,                                              (295)
	ãäå ,   \(  ñêîðîñòü ïðîäîëüí
	.                                             (296)
	Подставляя (295) в (296), получим, что
	,                                          (297)
	ãäå  \( îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ �
	С учетом (295) оценим энергию твердого тела (294):
	,                                   (298)
	где ;   – функция Дебая;  – температура Дебая, здесь  – част
	Если произвести оценку теплоемкости, то для высоких температ
	,                                         (299)
	что весьма удовлетворительно соответствует результатам экспе
	14. Фазовые переходы
	Îïèñàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ 
	~,   ~,    ~;
	~      ~                (300)
	ãäå  \( êðèòè÷åñêèå ïîêàçàò
	Первой попыткой теоретически описать переход второго  рода б
	14.1. Теория среднего поля
	Ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå è�
	.                                                   (301)
	Причем внутреннее поле  пропорционально намагниченности .
	.                                                 (302)
	Эта формула справедлива для малых значений . Предположим, чт
	,                                                    (303)
	ãäå , , \( êîíöåíòðàöèÿ,  \( �
	Èç \(303\) ñëåäóåò, ÷òî ~ \(ç�
	Таким образом, при температуре , стремящейся к , намагниченн
	Из вышеприведенных рассуждений следует, что
	.                                                         (3
	Удовлетворительная (хотя и неполная) интерпретация явления ф
	,                                           (305)
	ãäå  \( îáìåííûé èíòåãðàë;  
	Как следует из (305), минимум энергии   соответствует одинак
	,                                        (306)
	ãäå   \( ÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñ�
	Для больших значений величин  в выражении для локального пол
	,                                         (307)
	ãäå  \( ïîñòîÿííàÿ âåëè÷èíà
	Для этого случая получим
	.                                    (308)
	Ïðè  èç \(308\) ñëåäóåò, ÷òî ~
	Особое внимание здесь следует обратить на то, что в рамках с
	14.2. Теория Ландау
	Анализируя уже созданные теоретические концепции для описани
	.                                         (309)
	Для описания перехода жидкого гелия в сверхтекучее состояние
	,                                         (310)
	где – амплитуды состояний бозонов.
	Выше точки перехода величину  обозначим . Причем  инвариантн
	Разложим   по базисным функциям , описывающим неприводимые п
	,                                            (311)
	ãäå  \( íîìåð ïðåäñòàâëåíèÿ
	Коэффициенты  характеризуют систему, находящуюся в термодина
	Например, при фазовом переходе II рода эти коэффициенты прин
	,                 (312)
	ãäå  \( ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ â �
	Каждый член разложения содержит только такие комбинации вели
	Минимизация  при  должна приводить к условию . Это возможно 
	Для однокомпонентного параметра порядка  в случае фазового п
	.                      (313)
	Симметрия тела меняется (повышается) тогда, когда  обращаетс
	Как показали дальнейшие исследования в этой области на языке
	Подставляя в условие  выражение (313), получим
	.                                        (314)
	Откуда следует, что
	.                                                  (315)
	Таким образом, ~.
	Пренебрегая слагаемым с , определим энтропию  и молярную теп
	,                             (316)
	.                         (317)
	Как следует из (316) и (317), энтропия при фазовом переходе 
	Введение параметра порядка позволило более однозначно опреде
	Недостатком теории среднего поля, а также теории Ландау, нес
	Êàêèå íàèáîëåå ñóùåñòâåííû�
	Если система обладает какой-то симметрией, то применение к н
	Áûëî áû íåïëîõî ââåñòè òàêó
	Для определенности в качестве параметра порядка  возьмем лок
	,                                             (318)
	ãäå  \( ìàãíèòíûé ìîìåíò ëî�
	Корреляционную функцию , характеризующую взаимное соответств
	,                                           (319)
	где ,
	,                    (320)
	Ñ \( íîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåë
	Ôîðìóëà \(320\) îòðàæàåò êîð�
	,                            (321)
	ãäå  \( âíåøíåå ïîëå, ñîïðÿæ�
	;  ,                          (322)
	ãäå  \( ÷èñëî êîìïîíåíò ïàð�
	Рассмотрим симметричную фазу в отсутствие поля  и ограничимс
	.                                  (323)
	Переведем корреляционную функцию  в пространство волнового в
	,                                  (324)
	для чего разложим  в ряд Фурье:
	,                                         (325)
	ãäå  \( ìîäà ñ äëèíîé âîëíû ,
	.                                                       (326
	Проводя соответствующие преобразования, в конечном итоге пол
	,                                               (327)
	где
	~.                                         (328)
	Êîãäà òåìïåðàòóðà ïðèáëèæà�
	Так как
	~ ,                                           (329)
	то
	~,                                                        (3
	где
	.                                                  (331)
	Величина  называется корреляционной длиной, она характеризуе
	15.Основные идеи современной теории критических явлений
	Èç \(330\)\(\(331\) ñëåäóåò, �
	Ñîâðåìåííàÿ òåîðèÿ êðèòè÷å�
	(332)
	Если принять, что это распределение подчиняется закону Гаусс
	Для :
	;                                                    (333)
	;                                                 (334)
	.                                             (335)
	Для :
	;                                                (336)
	;                                                         (3
	,                                            (338)
	ãäå  \( ìåíåå ñóùåñòâåííûå �
	В случае ферромагнетика, например, корреляционная длина опре
	,                                            (339)
	ãäå  \( ñðåäíåå ðàññòîÿíèå �
	Вторая гипотеза, лежащая в основе теории критических явлений
	Более конкретно ренормализационную группу можно представить 
	Â êà÷åñòâå êîíêðåòíîãî îáúå
	,                (340)
	ãäå  \( íàìàãíè÷åííîñòü áëî
	,                                                    (341)
	\( íàìàãíè÷åííîñòü ÿ÷åéêè, 
	Íà ðèñ. 14 ïðåäñòàâëåí äâóìå
	Процедура конструирования блочного гамильтониана такова, что
	Процедура получения суперблока из  блоков называется преобра
	Действие ренормализационной группы  переводит систему из сос
	.                                                      (342)
	Это действие состоит из двух этапов:
	\( ïðåîáðàçîâàíèå Êàäàíîâà,
	\( ïðåîáðàçîâàíèå âåëè÷èí :
	,                                                    (343)
	ãäå ,  \( íåêîòîðàÿ âåëè÷èíà�
	Этот элемент ренормгруппы приводит к сжатию системы, уменьша
	При масштабных преобразованиях пространственный интервал  пе
	Таким образом, действие элементов ренормализационной группы 
	Ðåíîðìàëèçàöèîííàÿ ãðóïïà �
	Ðàññìîòðèì ïîâåäåíèå êîððå�
	~,                                                  (344)
	ãäå \( îáúåì îáðàçöà, ,   \( �
	Зарядовая нейтральность нейтрона позволяет отследить тонкие 
	Проведем ренормгрупповое преобразование входящих в корреляци
	,          (345)
	ãäå  ñîîòâåòñòâóåò çíàêó ,  
	Выражение (345) справедливо для любых  и поэтому положим  (т
	,                    (346)
	ãäå  \( íåêîòîðàÿ ôóíêöèÿ.
	При , когда  корреляционная длина равна бесконечности, для  
	~.                                         (347)
	При получении (347) мы положили . Сравнивая с (300) ,
	получим
	.                                             (348)
	Для достаточно малых  и при  можно записать:
	~~.                  (349)
	Èñõîäÿ èç ñîîòíîøåíèÿ  \(ãä
	.                                                       (350
	Соотношение (350) отражает так называемый закон подобия.
	Для оценки критических индексов в конкретной ситуации необхо
	Из более детального анализа следует, что метод ренормгруппы,
	Ведущий специалист в этой области теоретической физики проф.
	Часть II
	ВЕЩЕСТВО КАК МИР

	ВЗАИМОДЕЙСТВУЮЩИХ АТОМОВ
	1. Математическое отступление
	В настоящем курсе физики предлагаются основные понятия теори
	Элементы теории групп. Векторы. Тензоры
	Под группой понимается множество  элементов произвольной при
	1. В результате «умножения» двух произвольных элементов множ
	.                                                 (1)
	2. На множестве элементов существует так называемый единичны
	.                                                    (2)
	3. Для произвольного элемента из множества , например , суще
	.                                                 (3)
	4. Для произвольных трех элементов множества   выполняется а
	.                               (4)
	Примеры групп
	1. Множество всех действительных чисел с операцией алгебраич
	2. Множество квадратных невырожденных матриц размерностью  с
	3. Множество векторов -мерного пространства с операцией слож
	4. Множество перестановок или так называемая симметрическая 
	5. Повороты вокруг совокупности осей, проходящих через фикси
	6. Совокупности элементов симметрии кристаллов. Кроме трансл
	Рассмотрим другие типы симметрии по отношению к поворотам и 
	Ñðåäè ýëåìåíòîâ ãðóïïû çàêî
	Взаимодействуя друг с другом по закону бинарной операции чле
	.                                                (5)
	Элемент  также принадлежит группе . Если элемент группы    с
	Рассмотрим понятия изо- и гомоморфизма. Если оказывается воз
	↓↑           ↓↑
	По своей внутренней структуре изоморфные группы в принципе о
	↓            ↓
	Определим важный для статистической физики кристаллов класс 
	Как уже отмечалось выше, трансляционная симметрия кристалла 
	Так как любой элемент симметрии предполагает определенное  д
	,                                             (6)
	где  – набор ортонормированных функций, являющихся частью се
	Таким образом, набор матриц, каждая из которых соответствует
	.                                     (7)
	Если новое представление можно получить из старого путем лин
	,                                    (8)
	где   – линейный оператор.
	Рассмотрим теперь как на группе вращений трехмерного эвклидо
	(9)
	Как видно из (9), поворот на угол  осуществляется вокруг оси
	(10)
	Верхний индекс  коэффициента  характеризует соответствующую 
	,                  (11)
	где по повторявшемуся индексу  подразумевается суммирование.
	,                                             (12)
	где
	.
	Проводя совершенно аналогичные рассуждения, можно записать о
	,                                           (13)
	где
	.
	Очевидно, что  и . Используя известное правило умножения мат
	,                              (14)
	где .
	Матрицы  характеризуют здесь не что иное, как преобразования
	Для дифференциалов координат можно записать
	.                       (15)
	Введем три скалярные функции , заданные в системе координат 
	.                                      (16)
	Если такое преобразование окажется возможным, то комплекс фу
	.                                             (17)
	Совокупность таких функций, преобразующихся по закону (17), 
	;
	;
	;
	;
	;
	.
	Для векторов, определенных на группе вращений трехмерного эв
	Если взять совокупность функций , определенных в трехмерном 
	.                                                (18)
	Так как, то таких функций может быть девять.
	Совокупность девяти скалярных функций координат называют кон
	.                                          (19)
	Как следует из рассмотренного материала, вектор есть тензор 
	1) ;
	2) ;                                                                                          (20)
	3) ;
	4) ,
	ãäå  – àêñèàëüíûé âåêòîð íàï�
	,                 (21)
	где  – скорость движения заряженного тела.
	С помощью первого и третьего уравнений Максвелла (20) исключ
	.                           (22)
	Произведем теперь симметрирование формулы (22), которое закл
	Раскроем скобки и объединим подобные члены:
	.        (24)
	В декартовой системе координат распишем одну проекцию силы, 
	. (25)
	Раскрывая скалярные и векторные произведения, выделяя из них
	(26)
	(27)
	(28)
	где , .
	Åñëè âíèìàòåëüíî ïðîàíàëèç�
	,                       (29) где
	,                  (30) где
	,             (31) где
	Если  переобозначить координаты  цифрами 1, 2, 3   соответст
	,                    (32) где
	Величина  называется тензором второго ранга. Из рассмотренно
	Переобозначим тензор  на – .
	Òîãäà ñ ó÷åòîì âûøåïðèâåäåí
	,                                       (33)
	где  физически интерпретируется как тензор проводимости плот
	Ó÷èòûâàÿ, ÷òî  \( \( èìïóëüñ�
	Это есть теорема об импульсе системы с учетом электромагнитн
	Ðàññìîòðèì òåïåðü áîëåå íàã
	a                                                           
	Рис. 1
	движение связанных в атомах или молекулах электронов в анизо
	То, что индуцированная поляризация не направлена по электрич
	В случае произвольной ориентации кристалла по отношению к ос
	.                (35)
	Аналогично для поля, направленного по оси  и оси  :
	;               (36)
	.                 (37)
	Èç\(35\)\(\(37\) âèäíî, ÷òî ê
	;
	;                              (38)
	.
	В более компактной форме (38) можно записать как
	.                                                   (39)
	Таким образом, диэлектрические свойства кристаллов описывают
	2. Потенциальная энергия взаимодействия атомов и типы связей
	Ñòåïåíü ìèíèìèçàöèè ïîòåíö�
	,                                                 (40)
	где  и  – положительные величины;  – расстояние между -м и -
	В формуле (40) первое слагаемое характеризует притяжение, а 
	, , .
	Очевидно, что для других случаев максимум величины  может в 
	Кратко рассмотрим случай образования связанного состояния дв
	,                             (41)
	где  оператор Гамильтона Ĥ  имеет вид
	Ĥ,             (42)
	где   ( – постоянная Планка); – расстояние от ядра первого а
	Решение уравнения (41) можно проводить аналогично задаче об 
	Состояние системы, описываемое функцией  (синглетное состоян
	Энергия такого состояния  имеет следующий вид:
	,                                   (43)
	где  – средняя энергия электростатического взаимодействия ат
	Классического аналога обменная энергия не имеет:
	,                                                           
	– коэффициент, определяемый из условий нормировки волновых ф
	Тем не менее можно утверждать, что в конечном итоге силы, ск
	Молекулу водорода модельно  можно представить в виде гантели
	,                         (45)
	где характеризует колебательную часть волновой функции, а – 
	Атомные ядра находятся во внешнем электрическом поле электро
	,                                          (46)
	где  – момент инерции молекулы, .
	Дальнейший анализ показывает, что колебательное и вращательн
	Рис. 2
	Так как протоны в молекуле водорода являются  тождественными
	Перемещение  максимума электронной плотности из центра молек
	Обобщая вышеприведенные рассуждения, можно сказать,  что все
	,                 (47)
	где  – энергия диссоциации  молекулы, состоящей из атомов со
	Степень ионности связей определяется в этом случае как
	,                                                 (48)
	где   измеряется в электрон-вольтах.
	При другом подходе предполагается, что у полупроводниковых к
	.                                                     (49)
	Тогда соответствующие величины, характеризующие ковалентност
	.                                               (50)
	Для более точного описания свойств кристаллов  необходимо кр
	,                                               (51)
	где   –  энергия  металлической  связи;     –  энергия  кова
	Для анализа «тонкой» структуры связей вводится параметр поля
	.                                              (52)
	При этом ковалентность связи  определяется формулой
	.                              (53)
	Между  и  имеется следующая зависимость:
	.                                         (54)
	Îïðåäåëåíèå ïðîöåíòíîãî ñî�
	Существуют также кристаллы с молекулярной связью, в основе к
	,                                               (55)
	где  ;  – потенциалы ионизации;   – поляризуемости атомов (м
	Эти силы, имеющие исключительно квантовую природу, действуют
	К ван-дер-ваальсовским силам относятся также ориентационные 
	,                                                 (56)
	где ;   – дипольный момент;  – электрическая постоянная; Т –
	Если атомы (или молекулы)  обладают высоким уровнем  поляриз
	,                                                      (57)
	где .
	Индукционные  силы иногда также относят  к ван-дер-ваальсовс
	Для описания физических свойств различных кристаллов после Г
	Борновский потенциал:
	,                                      (58)
	где  – эффективное зарядовое число;   – соответственно конст
	Ïîòåíöèàë Ëåííàðäà\(Äæîíñà�
	,                                        (59)
	где  и  – физические постоянные, характеризующие взаимодейст
	Потенциал Морса:
	,                         (60)
	где  – равновесное расстояние между атомами;  – характеристи
	Потенциал Морзе:
	,                    (61)
	где  –  характеристическая длина взаимодействия;  – потенциа
	Таблица 1
	Элемент


	, нм-1
	а, нм
	, эВ
	Al
	0,11646
	0,3253
	0,2703
	Cu
	0,13588
	0,2866
	0,3429
	Ag
	0,13690
	0,3115
	0,3323
	Ni
	0,14199
	0,2780
	0,4205
	Pb
	0,11836
	0,3733
	0,2348
	Cr
	0,15721
	0,2754
	0,4414
	Fe
	0,13885
	0,2845
	0,4174
	Mo
	0,15079
	0,2976
	0,8032
	W
	0,14116
	0,3032
	0,9906
	K
	0,04977
	0,6369
	0,05424
	Na
	0,05899
	0,5336
	0,06334
	Rb
	0,04298
	0,7207
	0,04644
	Для алмазоподобных структур  академик Н.Н. Сирота с сотрудни
	,                       (62)
	где  = 5,0;  = 8,4;   = 3,49;  = 2,22.
	Большую роль вид потенциала парного взаимодействия играет в 
	,                                                    (63)
	,                                               (64)
	где  =1, 2, 3, …, ;  = 1, 2, 3;  – смещение.
	Это уравнения движения вдоль -й координатной оси для произво
	В результате такого подхода оказывается возможным в модельно
	Парный потенциал Борна – Майера – Бора:
	.                                (65)
	Парный потенциал Борна – Майера – Хуччина (Huggins):
	,                          (66)
	где .
	Потенциал Терсоффа:
	,                            (67)
	где  – функция обрезания потенциала; ;
	;   \( ïàðàìåòð, îïðåäåëÿþùè
	Потенциал Климовича – Нелаева определяет эффективное взаимод
	,     (68)
	,     (69)
	ãäå ; ;  – ýôôåêòèâíàÿ âàëåíò�
	Потенциал Стиллинджера – Вебера представляется в виде суммы 
	.         (70)
	Потенциал Циглера:
	,                                      (71)
	где  – константы;  – длина экранирования.
	В современной физике  твердого тела также эффективно «работа
	3. Симметрия и свойства кристаллов
	Рассмотрим систему упорядоченно расположенных атомов как спе
	,                                            (72)
	(где  – трансляционные векторы решетки; – целые числа, ) дол
	.                                              (73)
	Из выражения (73) следует, что точка  физически эквивалентна
	Формулу (72) можно рассматривать как множество векторов,  оп
	,                                     (74)
	где   – некоторая   функция координат.
	Для того чтобы получить явный вид оператора трансляции ,  ра
	.                                 (75)
	В скалярном произведении  векторов    и    поменяем местами 
	,                             (76)
	где .
	Так как , то можно записать
	.                                                (77)
	Если взять, например, волновую функцию   электрона в периоди
	,                                    (78)
	где    – волновой вектор электрона.
	Комбинация (или совмещение) трансляционной и точечной симмет
	Таблица 2
	Сингонии

	Решетки Браве
	Классы
	Полное число

	пространственных групп
	1
	2
	3
	4
	Триклинная
	Триклинная
	2
	2
	1
	2

	3
	4
	Моноклинная
	Простая моноклинная,  двухгранецентриро-ванная,  моноклинная

	3
	13
	Окончание табл. 2

	1
	2
	3
	4
	Ромбическая или ортогональная
	Простая ромбическая, двухгранецентриро-ванная  ромбическая, 
	3
	59
	Тетрагональная или квадратная
	Простая тетрагональная, объемно центрированная тетрагональна
	7
	68
	Ромбическая или тригональная
	Тригональная
	5
	25
	Гексагональная
	Гексагональная
	7
	27
	Кубическая
	Всего: 7
	Простая кубическая, гранецентрированная кубическая, объемно 
	5
	36
	14
	32
	230
	Наинизшей симметрией обладает триклинная решетка, основные в
	Важной характеристикой кристаллов является  координационное 
	4  –  алмаз;
	6  –  простая кубическая;
	8  – объемно центрированная кубическая;
	12 – гранецентрированная кубическая;
	12 – гексагональная с плотной упаковкой.
	В результате фазовых переходов, происходящих при внешних воз
	Каждая элементарная ячейка характеризуется числом атомов , в
	8  \(  àëìàç;
	4  \(  ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ ê�
	2  \( îáúåìíî öåíòðèðîâàííà�
	2  \(  ãåêñàãîíàëüíàÿ ñ ïëîò
	1  \(  ïðîñòàÿ êóáè÷åñêàÿ.
	Сложные кристаллы, состоящие из атомов различных элементов, 
	Симметрия кристалла оказывает существенное влияние на его фи
	Как известно, тензор валентности   может быть определен поли
	æij,                                                       (
	где коэффициенты æij  образуют квадратичную матрицу третьего
	æ11    æ12    æ13
	æ21    æ22    æ23     .                                     
	æ31    æ32     æ33
	Так как билинейная форма (79) является  инвариантом при прео
	æ=æij.                                                     (
	Симметричным тензорам  можно дать также геометрическую интер
	æij=1.                                                      
	Это уравнение описывает так называемую характеристическую по
	Для единичного тензора  уравнение тензорной поверхности може
	=1.                                                     (83)
	Очевидно, что это уравнение тензорной поверхности  единичног
	Можно определить также тензорную поверхность и для произволь
	Связь между симметрией кристалла и  симметрией  его физическ
	3.1. Обратная решетка и элементы кристаллографии
	Введем систему координат, оси которой    направлены  вдоль
	трансляционных векторов . В общем случае эта система координ
	,          (84)
	где .
	Из условия периодичности следует, что
	.                                         (85)
	Для выполнения этого соотношения  необходимо, чтобы было рав
	.                                                           
	Такое условие может быть выполнено только в том случае, если
	,
	где  .
	Разложим вектор  по векторам   и   (где , ,    ):
	.                                           (87)
	Множители  и  определим из условия (86):
	;
	;                           (88)
	.
	Все остальные слагаемые,  содержащие два одинаковых вектора,
	(89)
	ïðè ýòîì  ;  \( îáúåì ýëåìåíò
	Из (89) получим
	.                    (90)
	Подставим (90) в (87):
	,                                              (91)
	где
	, , .                    (92)
	Определенный таким образом вектор  называется трансляционным
	(93)
	Если теперь на векторах  построить параллелепипед, то мы пол
	О кристаллографических плоскостях и направлениях в кристалла
	Любая кристаллическая система характеризуется  плоскостями и
	,                                                           
	где  – радиус-вектор произвольной точки плоскости;  – вектор
	Если проекции вектора  и число  имеют целочисленные значения
	Пусть в уравнении (94)  . Тогда  – координата точки, в котор
	Если числа  и  разделить на их общий наибольший делитель, то
	Вдоль данного конкретного направления в кристалле,  проходящ
	ординат  составляют А1,  А2,  А3.  Если  величины      являю
	Рис. 3

	лентные направления в кристалле обозначаются . Здесь  не сме
	3.2. Описание движения электронов в кристаллическом простран
	Как известно, физическая величина  сохраняется (или является
	.                                 (95)
	Свойства симметрии кристаллического пространства также должн
	Так как движение электрона в кристалле происходит не в свобо
	,                                           (96)
	где   – амплитуда волны Блоха  .
	Функция имеет период потенциального поля . Блоховская функци
	Квазиимпульс (96), как и обычный импульс, может быть  выраже
	.                                                           
	Для оператора Гамильтона   ( – оператор кинетической энергии
	- = 0.                                                    (9
	Из (98) и (95) следует, что

	.                                                        (99
	Таким образом, квазиимпульс  является сохраняющейся величино
	.                                                (100)
	В этом случае
	,                               (101)
	где  – сила, действующая на электрон со стороны  поля .
	Таким образом, при наличии непериодического поля (определенн
	Очевидно, что энергия  электрона должна быть четной функцией
	Рассмотрим поведение функции  вблизи экстремальной точки , р
	.
	В точке экстремума    и поэтому
	.                       (102)
	Компоненты вектора   находятся как ,  , . Компоненты тензора
	Перепишем (102) для квазиимпульса :
	.                         (103)
	Обозначим величину  через , тогда формула (103) перепишется 
	.                                         (104)
	В этом разделе мы не будем указывать индекс «е» у массы элек
	,                                               (105)
	где.                                                        
	Для простоты часто рассматривают диагональный тензор эффекти
	,                                                       (107
	где  – новый базис.
	Тогда для диагональной матрицы  можно записать
	.                                                        (10
	Новый ортонормированный базис, в котором матрица   будет име
	,                            (109)
	где  – собственные значения.
	Из (109) следует:
	,                                      (110)
	где   ,
	.
	Из решения (110) в общем случае получим собственные значения
	(111)
	В (111) вместо  подставим величину . Решая систему уравнений
	.                                                       (112
	При подстановке в (111) значения   аналогично получим собств
	.                                                       (113
	По такой же процедуре, подставляя в (111) значение , определ
	.                                                       (114
	можно определить так же,  как .
	Обозначим модули собственных векторов :
	,  ,    .
	Тогда матрицу ортогонального преобразования (107)  запишем с
	.                     (115)
	Подставляя (115) в (108) и произведя соответствующие операци
	.                                    (116)
	Íåëèøíèì çäåñü áóäåò òàêæå 
	Квадратная матрица называется вырожденной, если ее определит
	.                                  (117)
	Для этой матрицы можно составить матрицу  , элементы которой
	.                               (118)
	Алгебраическое дополнение к элементу  стоит на пересечении -
	.                              (119)
	Введение эффективной массы  позволяет пользоваться уравнения
	Скорость движения  электрона в кристалле можно определить ка
	.                                             (120)
	Ускорение  соответственно имеет вид
	,                                                   (121)
	где  определяется формулой (101).
	Следует заметить, что эти выражения справедливы до тех пор, 
	Еще раз подчеркнем, что введение эффективной массы позволило
	Здесь следует отметить некоторые  особенности такого подхода
	1. Ускорение сообщается электрону только внешней силой. Внут
	2. В общем случае вектор ускорения не совпадает по направлен
	3. Эффективную массу  мы определяем в окрестности минимума э
	3.3. Зоны Бриллюэна, ячейка Вигнера – Зейтца
	Выше уже отмечалось, что движение электрона в кристалле опис
	,                                                (122)
	которая представляет собой модулированную с периодом  внутри
	,                                              (123)
	что свидетельствует об эквивалентности  физических состояний
	.                                                     (124)
	Сравнивая (124) и (86) и повторяя рассуждения о формировании
	.                                                 (125)
	Для обратной решетки в пространстве волнового вектора, как и
	Если любой узел обратной решетки взять в качестве начала коо
	С другой стороны, совокупность физически  различных точек (с
	(126)
	Такой параллелепипед в  -пространстве называется первой зоно
	Для чего вводится абстрактное обратное -пространство? В обще
	4. Физические свойства твердых тел
	Пространственная структура потенциальной энергии взаимодейст
	структуру. Несимметричные  молекулы органических веществ фор
	4.1. Упругие свойства твердых тел
	При приложении внешних сил или изменении внутреннего состоян
	Напряжения в твердом теле в общем случае характеризуются тен
	Компоненты тензора , действующие вдоль координатных осей,  н
	ìàëüíûìè. Êîãäà  \( ýòî êàñà�
	Тензор напряжений определяется через термодинамические  хара
	,                                          (127)
	где  – свободная энергия единицы объема кристалла;  – тензор
	В рамках линейной теории  упругости свободную энергию деформ
	.                                                 (128)
	Если компоненты вектора смещения  являются линейными функция
	,                                                    (129)
	где ,   – координаты точки тела до деформации;  – координаты
	Тензор  в общем случае несимметричен и по известной процедур
	,                                                (130)
	причем
	;                                         (131)
	.                                    (132)
	Деформации как таковые описываются тензором .
	Объемная деформация  может быть определена как
	.                                               (133)
	Из формулы (127) следует, что если величину  разлагать в ряд
	,                                            (134)
	где и  – коэффициенты Ламэ.
	Закон Гука для анизотропных материалов может быть записан в 
	æ,                                                 (135)
	где  æ – упругие постоянные кристалла.
	Äëÿ êðèñòàëëîâ ñóùåñòâóåò  
	æmn=,                                      (136)
	ãäå  \( îáúåì ýëåìåíòàðíîé �
	Каждый коэффициент æmn является мерой сопротивления  кристал
	æmn.                                                    (137
	Наиболее часто в расчетах встречаются модуль упругости Юнга 
	Е = (æ11-æ12)(æ11+2æ12)/(æ11+æ12),                          
	æ44.
	При растяжении твердого тела его относительная  деформация  
	Используя коэффициенты æij ,  можно записать
	æ12/(æ11+æ12).                                              
	Упругие характеристики изотропных твердых тел можно выразить
	,                                                    (140)
	,                                                    (141)
	.                                                    (142)
	Модуль объемного сжатия  равен:
	,                                        (143)
	.                                                 (144)
	Рассмотрим энергетическую сторону процесса деформации. Для э
	.                                           (145)
	В результате перемещения исходных точек куба на  расстояние 
	,                                             (146)
	ïðè÷åì ,  ãäå  \( äåôîðìàöèÿ.
	Полную работу   при изменении  деформации от 0 до   можно оп
	.                                  (147)
	Это работа, которая была затрачена на деформацию элемента об
	.                                         (148)
	Полная энергия  определяется как интеграл от (148) по всему 
	.                                               (149)
	При сдвиге за счет касательных (или скалывающих) напряжений 
	малых деформациях такой процесс характеризуется  углом    (а
	Пусть на грань куба с ребрами   действует сила . Перемещение
	Рис. 5                          (при малых  ). При изменении
	.                                            (150)
	Соответствующая плотность энергии упругой деформации   может
	.                                                  (151)
	Определение модуля упругости Юнга
	Теоретическое определение упругих характеристик кристаллов п
	(152)
	Для удобства индексы  и  писать не будем.
	Величину  можно оценить, зная экспериментально определенное 
	,                                                  (153)
	где  – число Авогадро; ;   – межатомное расстояние.
	Так как в положении  равновесия (когда ) сила, действующая н
	.                                                        (15
	С учетом этого
	.                                              (155)
	Из (153) и (155) следует, что
	.                                                 (156)
	Рассмотрим линейную (вдоль оси ) цепочку атомов в кристалле,
	В результате действия сил расстояние между  атомами изменитс
	.                                (157)
	Рис. 6
	Для ионных кристаллов величина   имеет порядок  . Для повыше
	Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåí âèä ïîòåí
	=;Дж/моль; =
	íì, âñå  âåëè÷èíû îïðåäåëåí�
	Из  (157)  следует,  что  увеличение

	расстояния между   атомами,  связанное
	с приложением внешней  нагрузки ,  приводит к возникновению 
	.                             (158)
	Введем относительную деформацию х/а. Тогда  . С учетом этого
	.                            (159)
	Возникновение силы  как реакции кристалла на внешнее воздейс
	(160)
	Тогда
	,                                    (161)
	.                                    (162)
	Подставим (161) и  (162) в (159):
	.                                   (163)
	Для случая малых деформаций в формуле (163) пренебрежем слаг
	.                                                (164)
	Напряжения   могут быть оценены как , где  – поперечное сече
	,                                                           
	где
	,                                                         (1
	Е – модуль упругости Юнга.
	Выражение (165) представляет собой закон Гука. Определение м
	Для других кристаллографических структур используются более 
	Если внешние силы  являются сжимающими, то при сближении ато
	,                                                  (167)
	где  ,  .
	Силы отталкивания, возникающие при сближении атомов или моле
	,                 (168)
	где ;  – плотности электронов свободных первого и второго  а
	4.2. Тепловые свойства твердых тел
	Если различные части твердого  тела имеют разную температуру
	,                                                      (169)
	где  – плотность потока энергии;  – коэффициент теплопроводн
	Перенос тепловой энергии осуществляется двумя различными мех
	.                                                   (170)
	Очевидно, что коэффициент  тесно связан с упругими свойствам
	В рамках классической теории теплопроводности поле температу
	(171)
	и обобщенным законом Фурье:
	,                                 (172)
	учитывающим также быстропротекающие нестационарные процессы 
	Для анализа тепловых свойств твердых тел в первую очередь не
	4.2.1. Фононы
	Описание движения совокупности жестко связанных  атомов пред
	Рис. 8
	Положения равновесия атомов 1 и 2 определяются соответственн
	.                                     (173)
	Соответственно для второго атома
	.                                   (174)
	Отклонения  и силы, действующие на атомы, считаются положите
	Решение системы  дифференциальных уравнений (173) и (14) ище
	, .                                         (175)
	Подставляя эти выражения в уравнения (173), (174), получим с
	(176)
	где ; .
	Из (176) получим корни уравнений
	;   .                                    ( 177)
	Для случая корня  отношение  к  равно –1. Отсюда можно запис
	Смещения  и  можно теперь представить следующим образом:

	(178)
	В таких координатах каждый из двух атомов колеблется с часто
	;    .                                     (179)
	В нормальных координатах смещение  происходит с частотой , а
	Гамильтониан системы частиц в этом случае представляет собой
	.                                  (180)
	Из уравнения Шредингера
	(181)
	легко получить известное решение для гармонического осциллят
	,                           (182)
	где .
	Полная энергия Е кристалла в нормальных координатах представ
	.                                   (183)
	Этот результат трудно переоценить! Энергия сильно взаимодейс
	Êàê èçâåñòíî, ó êâàíòîâîãî �
	Введение фононов с формальной точки зрения позволяет  рассма
	Среднее значение энергии равновесного осциллятора  описывает
	.                                        (184)
	Так как фононы являются Бозе-частицами, то их среднее число 
	.                                                  (185)
	Следует отметить, что в отличие от фотонов, переносящих импу
	В зависимости от соотношения фаз колебаний атомов в элемента
	При понижении температуры количество оптических фононов резк
	,                                                 (186)
	где  ,
	то частоту его колебаний  можно оценить из известной формулы
	.                                  (187)
	Формула (187) более соответствует  случаю колебаний атомов в
	4.2.2. Тепловое расширение твердых тел
	Если колебания атомов имеют гармонический характер, то норма
	Так, из (186) следует, что  потенциальная энергия взаимодейс
	.       (188)
	Òàê  êàê  ïîòåíöèàë   ñèììåò
	Рис. 9                              низких  температурах реа
	циал хорошо описывается парабо-лическим законом и ). В связи
	Для учета несимметричности потенциала воспользуемся формулой
	,                                          (189)
	где .
	Очевидно, что среднее по времени значение  силы, действующей
	.                                           (190)
	Из (190) следует, что среднее смещение  будет равно
	.                                                 (191)
	Из закона равномерного распределения энергии по степеням сво
	.                                           (192)
	Тогда среднее смещение  может быть определено из формулы
	.                                                (193)
	Приближенное значение коэффициента теплового расширения    м
	.                                              (194)
	Для кристалла NaCl, например,  значение коэффициента теплово
	Таким образом, причиной теплового расширения твердых тел явл
	Для высоких температур коэффициент теплопроводности  может б
	,                                           (195)
	где  – постоянная величина;  – масса атома;  – скорость звук
	,                                            (196)
	где  и  – скорости соответственно продольных и поперечных во
	Определение коэффициента теплопроводности , связанного с пер
	,                                          (197)
	где  – длина свободного пробега электрона между двумя столкн
	Отдельным является вопрос о теплоемкости твердых тел. Решени
	,                                       (198)
	ãäå  – óíèâåðñàëüíàÿ ãàçîâà�
	Это связано с тем, что большинство электронов в металле в со
	.                                             (199)
	4.3. Электрическая проводимость твердых тел
	Электрическая  проводимость  как  свойство   твердого  тела 
	электрический ток делит все вещества в основном на три групп
	,                                 (200)
	где  – радиус Ферми-сферы в импульсном пространстве; –  эффе
	Измерив теплоемкость  (198) и оценив , можно в свою очередь 
	Как известно, распределение Ферми по квантовым состояниям им
	,                   (201)
	где   – энергия частицы;  – химический потенциал.
	При  выражение (201) представляет собой ступенчатую функцию 
	При   и  при  . Как следует из (201), при   химический потен
	ного численного равенства. Во многих учебниках эти понятия с
	Понятия вырождения, слабого вырождения, сильного вырождения 
	Условие сильного вырождения
	.                                        (202)
	При низких температурах свойства Бозе-газов качественно  отл
	4.4. Физические механизмы формирования электрического
	сопротивления в металлах
	При приложении электрического поля напряженности  к металлу 
	До приложения электрического поля средний импульс электронов
	Если все возможные допустимые энергетические состояния в кри
	При  абсолютном нуле все тела ведут себя либо как диэлектрик
	~.                                                      (203
	При комнатной температуре  имеет порядок 1 % (~0,02 эВ,  ~2 
	Как показывает опыт, электрическое сопротивление реального м
	,                                        (204)
	ãäå  \( ñîïðîòèâëåíèå, çàâè�
	Пусть время, прошедшее между двумя столкновениями, равно . С
	На промежутке между двумя столкновениями электрон приобретае
	.                                                    (205)
	Время между двумя столкновениями может быть оценено как  (гд
	.                                             (206)
	Для металлов кинетическая энергия электронов на уровне Ферми
	~,                                                (207)
	а для металлов
	.                                               (208)
	Для средних температур .
	Вектор плотности тока  определяется, как известно, соотношен
	,                                                  (209)
	ãäå  \( ïëîòíîñòü çàðÿäà, ðà�
	Формулу (206) можно еще записать  в следующем виде:
	,                                                (210)
	где    называется подвижностью.
	Величина   характеризует миграционную способность носителей 
	,                                                (211)
	ãäå  \( óäåëüíàÿ ýëåêòðè÷åñ
	.                                    (212)
	Ïðîâîäèìîñòü ìåòàëëîâ îïðå�
	,                                                   (213)
	где  – концентрация атомов решетки.
	Длина свободного пробега   и время свободного пробега  на яз
	.                                  (214)
	Удельное сопротивление, как известно, обратно пропорциональн
	.                                             (215)
	С учетом вышеизложенного
	.                                          (216)
	Интерес здесь представляет  зависимость длины свободного про
	,                                         (217)
	где   – постоянная внутриатомной силы (или  силовая констант
	Порядок   можно оценить, зная частоту колебаний атомов :
	.                                            (218)
	Например, для меди , кг. Тогда . Такая величина силовой пост
	Учитывая  вышеизложенное, получим выражение для :

	.                                               (219)
	С учетом этого формула для  перепишется следующим образом:
	,                 (220)
	где .
	Таким образом, сопротивление металла пропорционально темпера
	Миграцию электрона в кристалле можно усредненно представить 
	,                                               (221)
	где  – диссипативная постоянная, характеризующая потерю энер
	При усреднении по большому интервалу времени можно записать
	,                                               (222)
	откуда
	.
	Так как согласно (205)   , то
	.                                                   (223)
	Из равенства  получим
	.                                                  (224)
	Таким образом, диссипативную постоянную  можно оценить,  зна
	Ñ òî÷êè çðåíèÿ êâàíòîâîé òå
	,                                            (225)
	где  и  – частота и волновой вектор фонона.
	Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû â
	Соотношение свойств  теплопроводности  и электропроводности 
	.                                                 (226)
	При комнатных и более высоких температурах большинство фонон
	.                                                     (227)
	Для разных металлов величина  имеет одинаковое значение .
	Следует отметить также, что перенос  заряда в металлах осуще
	5. Введение в физику реальных кристаллов
	Идеальный кристалл является чистой абстракцией и в природе н
	Дефекты кристалла принято классифицировать по числу измерени
	5.1. Дислокации и их свойства
	Обширные исследования поведения различных материалов под дей
	,                           (228)
	где  – сила, соответствующая пределу пластичности;  – угол м
	Для объяснения свойств пластичности материалов в 1934 г. был
	Если дислокации распределены с плотностью , то среднее расст
	Для описания дислокаций как дефектов необходимо ввести велич
	На рисунке значком
	обозначена   линия    дислокации, проходящая   по   краю «ли
	Рис. 11                                   ния    называется 
	локации. Если вокруг ядра  дислокации построить замкнутый ко
	Таким образом, дислокация характеризуется векторами  и . Для
	Âáëèçè äèñëîêàöèè ðåøåòêà ó
	Наличие температурных градиентов при росте кристалла являетс
	,                                        (229)
	где  – концентрация рожденных дислокаций;  – модуль вектора 
	Кроме того, дислокации из затравки (маленький кристалл, с ко
	Дислокации в кристалле часто формируются путем его изгиба. П
	~,                                                 (230)
	где  – кривизна изогнутой кристаллографической плоскости, оп
	Если кристаллографическая поверхность задана уравнением , то
	,                                    (231)
	где ; ; ; ; .                                           (232
	Здесь обозначения  не  «перекликаются» с такими же обозначен
	Общее определение вектора Бюргерса представляется в виде инт
	,                              (233)
	где  – упругое смещение  среды в поле дислокации.
	В самом  общем  случае ориентация векторов  и  может быть пр
	Повторяя обход по новому  конту-
	ру,  мы поднимаемся еще на ступеньку
	выше и т.д. Такое движение напоминает  подъем   по  винтовой
	;
	,
	где  – единичный вектор нормали к плоскости скольжения. Напр
	Такой линейный дефект, как, например, цепочка междоузельных 
	В связи с этим существование дислокации ограничивается тремя
	\( äèñëîêàöèÿ âûõîäèò íà ïî
	\( äèñëîêàöèÿ çàìûêàåòñÿ ñà
	\( äèñëîêàöèÿ ðàçâåòâëÿåòñ�
	Из непрерывности линии дислокации следует постоянство вектор
	5.2. Теория дислокаций
	В качестве модельного представления кристалла как среды с пе
	Расстояние между плоскостями равно   .  Сдвинем   верхнюю по
	вину   кристалла    относительно   нижней
	на , после чего растянем нижнюю часть и сожмем верхнюю так, 
	Очевидно,  что плоскость    бу-
	дет плоскостью скольжения дислокации,
	образованной  в результате такой  проце-                    
	äóðû  \(äèñëîêàöèÿ  èçîáðàæ
	ëàãàåòñÿ, çíà÷êîì  \).
	Функцию  первоначального смещения верхней части кристалла от
	(234)
	Процесс восстановления структуры кристалла за счет сжатия ве
	(235)
	, где  и  – соответственно смещения верхней и нижней частей.
	Как следует из процедуры деформации решетки, . Исходя из эти
	Îáðàçîâàâøóþñÿ äèñëîêàöèþ �
	Наложение смещений  сдвигает атомы от положения неустойчивог
	.                                            (236)
	Константу  найдем из закона Гука в предположении малости деф
	,                                                   (237)
	где   –  расстояние  между   соседними плоскостями скольжени
	Из (236) и (237) получим
	.                                              (238)
	Дальнейший анализ показывает, что
	?0),                                     (239)
	где æ0.
	Функция (239) в точности соответствует зависимости, построен
	.                                          (240)
	Предположим, что ширина дислокации характеризуется величиной
	æ,  .                           (241)
	Параметр æ0 здесь снимает расходимость в начале координат. Д
	æ0æ0æ0.  (242)
	Çíàê \(+\) áåðåòñÿ â ñëó÷àå �
	Для винтовой  дислокации компоненты поля напряжений будут им
	;                                    (243)
	,                                  (244)
	где .
	В полярных координатах эти формулы  запишутся следующим обра
	;                                      (245)
	.                                            (246)
	Как следует из рассмотренного выше материала, энергию дислок
	,                          (247)
	где  – энергия Пайерлса;   – доля вектора сдвига, на которую
	æ0.                            (248)
	Периодически изменяющуюся энергию кристалла с дислокацией пр
	æ0;                                 (249)
	.                                        (250)
	Индексы   и   обозначают здесь краевую и винтовую дислокации
	Подставляя в эти формулы явные  выражения для æ0 и , получим
	;                                        (251)
	.                                              (252)
	Отсюда следует, что наиболее подвижными должны быть дислокац
	Основную проблему в теории дислокаций представляет собой  оп
	ñêèì  ðåëüåôîì ñ àìïëèòóäîé
	В ненапряженном состоянии расстояние между плоскостями равно
	Рассмотрим закономерности движения  вдоль оси  дефекта, пред
	,                                   (253)
	а энергию  упругого взаимодействия  произвольно расположенны
	.                              (254)
	Тогда полная энергия  такой цепочки будет
	.        (255)
	Перейдем к смещению  и запишем уравнение движения произвольн
	.(256)
	Как уже отмечалось выше, нам необходимо найти решение , опис
	.                                            (257)
	Разлагая  и  в ряды Тейлора, получим из уравнения движения:
	,                 (258)
	где ; ;  – скорость звука;  – плотность вещества, .
	В наших рассуждениях
	,  .                                                  (259)
	Учитывая, что
	;                                 (260)
	,                                        (261)
	запишем выражение для полной энергии  всей цепочки, содержащ
	(262)
	Получив из (258) выражение для   и подставив его в (262), в 
	,                                         (263)
	где  .                                                      
	Из формулы (263) следует, что движение дислокации со скорост
	Как указывалось выше, для преодоления потенциального барьера
	.                              (265)
	В кристаллах часто реализуются ситуации, когда вектор Бюргер
	В исключительно редких случаях линия дислокации представляет
	кации другой ориентации, то можно определить силу  упругого 
	.                                                  (266)
	Подобные выражения для силы взаимодействия имеют место также
	Другим типом особой точки на дислокации является ступенька, 
	Очевидно, что под действием касательных напряжений дислокаци
	5.3. Движение дислокаций, их взаимодействие и коллективные э
	Силу, действующую на дислокацию, можно определить через рабо
	,                                                  (267)
	где  – скорость движения дислокации.
	Следует отметить, что пластическая деформация осуществляется
	Силу , действующую на единицу длины дислокации и обусловлива
	,                                              (268)
	где  – тензор напряжений.
	Проекция этой силы на плоскости скольжения и переползания яв
	;                                             (269)
	,                                          (270)
	где  и  – единичные векторы нормалей к плоскости скольжения 
	При отсутствии внешних напряжений, но при наличии неравновес
	По найденным полям упругих напряжений дислокаций можно найти
	Для краевой дислокации эта энергия  равна (в расчете на един
	,                                            (271)
	где  –  расстояние от дислокации при поле, равном нулю (комп
	Для винтовой дислокации
	.                                             (272)
	Для смешанной дислокации
	.            (273)
	Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ äèñëîêàöèè â
	Для винтовых дислокаций:
	.                                                       (274
	Как следует из формулы (274),  сила взаимодействия является 
	.   (275)
	Компоненты силы взаимодействия можно получить из соотношения
	;                                (276)
	.                              (277)
	Под действием силы  вторая дислокация движется консервативно
	Существуют два типа устойчивых конфигураций взаимодействующи
	\( òèïà ñòåíêè äëÿ îäíîèìåí
	\( øàõìàòíîå ðàñïîëîæåíèå ä
	Для чисто винтовых дислокаций устойчивые конфигурации отсутс
	Взаимодействие дислокаций возможно не только на больших расс
	;                                                  (278)
	.                                                  (279)
	Согласно выражению (278), энергетически выгодно расщепление 
	Пусть дислокация расположена вблизи поверхности (и параллель
	Две взаимодействующие между собой дислокации, разделенные ра
	5.4. Многоуровневая модель формирования дефектов
	Как  уже  указывалось  ранее,  деформация  твердых  тел осущ
	путем движения дислокаций (см. формулу (267)). Такое движени
	При рассмотрении таких процессов следует учитывать масштабны
	Следует отметить, что на всех уровнях деформация идет так же
	Появление дисклинаций связано с развитием дислокационной неу
	Зарождение дефектов нового  уровня на поле сильно взаимодейс
	Дисклинации
	Простейшие модельные представления дислокаций и дисклинаций 
	друг относительно  друга. Поля  напряжений,  возникающих при
	жающем материале, рассчитываются в рамках континуальной теор
	На рис. 19 представлены несколько возможных вариантов сдвиго
	Мощность дисклинации (аналог вектора  Бюргерса) определяется
	,                                                 (280)
	где  – вектор поворота.
	Если края разреза одновременно сместить на вектор  и подверг
	,   .                            (281)
	Индексы I и II , как и прежде,  относятся к противоположным 
	;                                       (282)
	.                                             (283)
	Формулы (282) и (283) следуют из соотношений:
	;  ;
	здесь  – тензор деформации.
	Образование дисклинации можно представить как реакцию матриц
	Энергия дисклинации  (в расчете на единицу длины) на много п
	~,                                           (284)
	где  характеризует размеры кристалла.
	Движение дисклинаций, так же как и дислокаций, носит как кон
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