I11.

KVAZISTACIONARNI STAVY a RELACE AEAt>h
WIGNER—WEISSKOPFUY ROZPAD

(Abstraktni Andersoniiv Hamiltonidn)
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5.10.2005:  GF a spektrilni hustota

ve skutecnosti Moje definice Greenovy funkce oravdé-
i - podobnosti
GF =—-0[)3(0)  G(r)=(0]r)=(0]¢"""""|0) amplituda preziti

-

Fourierova transformace tam a zpét

G(t)=[dEe""™ A(E) < A(E)=5L [dre™" ™ G(r)

Vyraz pro spektralni hustotu
explicitni (definice) invariantni

A(E)= ;(0\/1}5(E—E/1 ¥2[0) A(E)=(0|5(E - H)|0)

Dvé zakladni vlastnosti ... a NIC vic
@ A(E) > () nezaporna @ jd EA(E) =]  sumaéni pravidlo

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6




GF a speRtrdlni hustota

ve skuteCnosti

1

6 = G (1) = (]

17

—vheje definice Greenovy funkce

pravdé-

<O‘e—i/h-ﬁ(t—t') ‘O>19(f—t') _

_1
17 17

Fourierova transformace tam a zpét

G(t)=[dEe""™ A(E) < A(E)=5L [dre™" ™ G(r)

Vyraz pro spektralni hustotu
explicitni (definice) invariantni

A(E)= ;(0\/1}5(E—E/1 ¥2[0) A(E)=(0|5(E - H)|0)

Dvé zakladni vlastnosti ... a NIC vic
@ A(E) > () nezaporna @ jd EA(E) =]  sumaéni pravidlo
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GF a speRtrdlni hustota

ve skuteCnosti

1

GF:-_<(G(t,t'):.L

17

—vheje definice Greenovy funkce

1/

pravdé-

(¢l)=—(0]e 7 0) 80 -1

Fourierova transformace tam a zpét

G(t)= jd Ee VMt

JINAK ;Jdee™™G()

Vyraz pro spektralni hustotu

explicitni (definice) invariantni

A(E)= ;(0\/1}5(E—E/1 ¥2[0) A(E)=(0|5(E - H)|0)

Dvé zakladni vlastnosti ... a NIC vic
@ A(E) > () nezaporna @ jd EA(E) =]  sumaéni pravidlo

2.11.2005 Seminaf
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Fourierova transformace v QT

Fourierova transformace tam a zpét

f(t) 5175-2 —l/h-Et]’;(E) o f J‘dt +1/hEtf(t)

cfil)+e,f,(t)  © of(E)+e,f,(E)

ih% () VAN Ef(E)
[d7/¢-De@) o  [E)IE)
g 7 < 27h6(E-E,)
o Eo NI/ ) o 17 .
E-E, +il
oot/ 9(t) o 17 |
E—-E,+10
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Fourierova transformace Greenovy funkce

G (t.t') = (1)) == (0]e [0} 8t ~ 1) = Glu 1

Fourierova transformace tam a zpét

G(t)= %e—ﬂmG(Eﬂo) < G(E+i0)= _[dte“/h'E’G(t)

G(E+10)=(0|G(E+i0)[0) G(z)= 1}}

- . O . A
G(E+10)= —Fi1mo0(E - H
(E+i0)=—* Fins(E - H)

Vyraz pro spektralni hustotu

A(E)=(0|6(E - H)|0) A(E):-%ImG(EHO)
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5.10.2005:
Zavedeni speRtrdalni hustoty a Krylovova representace

... ptevedeni GF na spektralni hustotu --- da se
lépe porozumet

... nizké momenty se Fourtierovou transtormaci
prenaseji do kratkych cast. Neurcitost energie je
2. moment spektr. hustoty.
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Zavedeni speRtrdalni hustoty a Krylovova representace

... ptevedeni GF na spektralni hustotu --- da se
lépe porozumet

... Fourierovou transformaci dostaneme GF jako
maticovy element resolventy — primarni

... z ni teprve spektralni hustotu
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5.10.2005: Rozpadovy zdkon

Zatim jsme uvazovali amplitudu (pravdépodobnosti) preziti stavu
G@)=011

Prislusna pozorovatelna je vSak sama pravdépodobnost preziti
w(t)=|G(t)|*  ROZPADOVY ZAKON

Hustota pravdépodobnosti rozpadu za jednotku Casu

d
_d PTLAY,
w== ==

Kdyby platilo w(¢) = const, pak rozpadovy zakon by byl W (¢) oc exp(—w-t) To je znamy
radioaktivni rozpad, monomolekularni luminiscence, ... Proto je to centralni pfipad a nas
ukol bude zejména najit podminky a meze platnosti tohoto Wigner-Weisskopfova rozpadu

Rozpadovy zakon pomoci spektralni hustoty
|G(t)[’= [dEe™™" [dE'A(E + E") A(E")
— _J/

~"
autokorelacéni funkce

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6 9




Rozpadovy zdkon

Zatim jsme uvazovali amplitudu (pravdépodobnosti) preziti stavu

(0|t)=1nG(2,0)

Prislusna pozorovatelna je vSak sama pravdépodobnost preziti

W (t)=[(0]) =n*|G(1,0)[| ROZPADOVY ZAKON

Hustota pravdépodobnosti rozpadu za jednotku ¢asu

d
__i __dtW(t)
w(t) = dtan(t)— 0

Kdyby platilo w() = const, pak rozpadovy zakon by byl W (#) oc exp(—w-f) To je znamy
radioaktivni rozpad, monomolekularni luminiscence, ... Proto je to centralni pfipad a nas
ukol bude zejména najit podminky a meze platnosti tohoto Wigner-Weisskopfova rozpadu
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5.10.2005:
Rozpadovy zdkon

... muzeme pokracovat s GI a hledat rozpadové
zakony pro modelové spektr. hustoty

2.11.2005

Seminar o zakladech kvantové fyziky

Brno 2005/6
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Rozpadovy zdkon

... muzeme pokracovat s GI a hledat rozpadové
zakony pro modelové Hamiltoniany

2.11.2005

Seminar o zakladech kvantové fyziky

Brno 2005/6
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5.10.2005: Modelové priklady

TUNELOVANI (a-ROZPAD)
... bariera v realném prostoru oddéluje kone€¢nou a nekonecnou oblast

V(x) V(x) )

———————————————————————————————————————

[resonance]

FERMIHO ZLATE PRAVIDLO [bOd Vet"e”'}

... diskrétni hladina je slabé vazana na prekryvajici kontinuum stavi

IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII

E, <

{resonance}

[bod vétveni}

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6 13




Modelové priklady

TUNELOVANI (a-ROZPAD)
... bariera v realném prostoru oddéluje kone€¢nou a nekonecnou oblast

[resonance]

[bod vétveni}

... diskrétni hladina je slabé vazana na p

IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII

{resonance}

[bod vétveni}
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Modelové priklady

TUNELOVANI (a-ROZPAD)
... bariera v realném prostoru oddéluje kone€¢nou a nekonecnou oblast

V(x) V(x) )

___________________________

[resonance]

FERMIHO ZLATE PRAVIDLO

[bod vétveni}

... diskrétni hladina je slabé vazana na prekryvajici kontinuum stavi

IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII

E, <

{resonance}

[bod vétveni}
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Modelové priklady

TUNELOVANI (a-ROZPAD)
... bariera v realném prostoru oddéluje kone€¢nou a nekonecnou oblast

v (x) bere \ 7

NECHAME JAKO ZVLASTN| ODDELENOU ULOHU

o o [resonance]

MODELOVY HAMILTONIAN [b°d "e“’e”'}

... diskrétni hladina je stab€ vazana na prekryvajici kontinuum stavi

IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIII

E, 4

{resonance}

[bod vétveni}
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Modelovy Hamiltonidn

... diskrétni hladina je vazana na kontinuum stavu

[ resonance}

[bod vétveni]

S

b+ 3 o}, (] +[6)u; o]

H =|a)E, (a|+ X |b)E,
b

H

0

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky
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Modelovy Hamiltonidn

... diskrétni hladina je vazana

na kontinuum hladin

EO

V Hilbertové prostoru stavl zavedu
projektory na oba ortogonalni podprostory

P A

T ] Pl
0= lb)l

R
PO=0P=0

11=Ja) (o S0, (l+ Xl b1+ 1) e

'

A 0
H = H,P+QH,Q + PUQO + QUP
2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky

Brno 2005/6 18




Priklady pouziti modelového Hamiltonidnu

Tunelovaci Hamiltoniany ... Gamov, Oppenheimer, Bardeen pfisté

Metastabilni hladina v QED ... Wigner&Weisskopf
hola (atomova) hladina prekryta jedno-fotonovymi stavy

Polaron slabé vazby ... Fréhlich, Landau, Pekar
holy jednoelektronovy stav v krystalu a kontinuum jednofononovych stavi

d- nebo f-hladiny transitivnich pfimési v sp-matrici ... P W Anderson
napf. d- hladina niklu v aluminiu, prekryta sp vodivostnim pasem

adsorbaty na povrchu krystalt

atd.

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6
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Od evolucniho operdtoru ke GF

Neporuseny a uplny evoluéni operator

G _—iRH(-t) & _—i/nH(t-t'
So(tat')—e Vietol S(,t")=e (= Promé&nna mez —

jsou spojeny integralni rovnici rovnice
A ' n ' 1 A A Volterrova typu
S(t,t)=So(t,t)+€ d7 S,(t,1)US(7,t")
1n °

15
Zavedeme

é(t—t'):%exp(—ifl(t—t')/h)-B(t—t')

G,(t—1" :%exp(—iﬁlo(t—t')/h)-B(t—t') = PG,P+0G,0

Vysledna rovnice nema Ciselné faktory a ma implicitni meze, formalné oo
G(t.1') = Gy (t.t) + [dT G,(t.T)UG(T 1)

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6
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Od evolucniho operdtoru ke GF

Neporuseny a uplny evoluéni operator

a —i/h-H (t—t" - —i/h-H (t—t'
So(tat'):e =) S(t,t")=¢ (= Promé&nna mez —
. . . _ .. rovnice
jsou spOJen{mtegraImArovmu | - — Volterrova typu
S(t,t')zso(t,t')+£ dr S,(t,1)US(7,1" /

15
Zavedeme

A 1 5 '

G-t =€exp(—iH(t—t')/h)
i

éo(t—t') =%exp(—iﬁlo(t—t')/h ﬁéoﬁ+QéoQ

misto toho

Vysledna rovnice nema Ciselné faktory a ma implicitni meze, formalné oo

é(t,t') = GO (t,1") + Idféo t,7) (}é(f,t') Fredholmova

integralni rovnice

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6 21




Od evolucniho operdtoru ke GF

Rovnici A

G(t.1) = Gy(t.t)+ [dT Gy (t. 1) UG(T 1)

prepiSeme symbolicky

Iterativni formalni reseni

N N oS aN N

G=G,+G,UG,+G,UGUG, +G,UGUG,UG, +--

Greenova funkce

G(t,t") ={a|G(t,1")a)

Dosadime iterativni radu:

G =G, +G, (a|U|a)G, + G, (a|UQG,QU >
G, (a|00G,00|a)G, (a|U]a)G,

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6
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Od evolucniho operdtoru ke GF

Rovnici A

G(t.1) = Gy(t.t)+ [dT Gy (t. 1) UG(T 1)

prepiSeme symbolicky

Iterativni formalni reseni

N N oS aN N

G=G,+G,UG,+G,UGUG, +G,UGUG,UG, +--

Greenova funkce

G(t,t") ={a|G(t,1")a)

Dosadime iterativni radu:

G=G,+G, MG+G

G, (a|UQG,QU

a|lUQG,0U|a)G,
a)G, (gl G0+---

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6
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Od evolucniho operdtoru ke GF

G=GO+G< J|a)G, +G, (a|UQOG,QU >
G, (a|UQG,0U|a)G, (a|U|a)G,
) QS b— A N I + o
— Obrazkové odvozena
— = + O —

Dysonova rovnice
G=G,+G,2G,+G,2G,2G, +---

=G, +G 2 (G, +G 2G, +-++)
G=G,+G,2G
(-1 =(a|lUQG

J|a)

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6
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Zachdzeni s Dysonovou rovnici

Symbolicky G=G,+G,2G
Casové G(t—1)=G,(t =1+ [dT [dTG,(t 1) 2T - 1)G(T —1)
V energiich GE+10)=G,(E+10)+ G (E+10)2(E£+10)G(E£+10)
: G,(E+10
explicitné G(E+10)= o , 19) ,
1-G,(E+10)2(E+10)
, 1
G(E+i0)=
E+i0-FE —-2(E+i0)
AN
hola energie renormalizace
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Zachdzeni s Dysonovou rovnici

VLASTNiI ENERGIE

AN A A

V Casech S(t—t)= < >
o | | |
Explicitné _ 1 y ) e-lEb(t—t W,g -
V energiich 2(E+10)= Z u, [
y B — Eb +10
Spektralni _ d Ly IPs z
representace j E 40— Z‘ b‘ (n—E,)

@

Jedina funkce, ur€uje vSe ostatni

Analogie spektralni hustoty pro GF:

2.11.2005 Seminar o zakladech kvantové fyziky Brno 2005/6
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Zachdzeni s Dysonovou rovnici

VLASTNiI ENERGIE

AN A A

V Casech S(t—t)= < >
Explicitné Ny, P g
V energiich 2(E+10)= Z u, [

y B — Eb +10
Spektralni _ d Ly IPs z
representace j E 40— Z‘ b‘ (n—E,)

@

Jedina funkce, ur€uje vSe ostatni

Analogie spektralni hustoty pro GF:
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Prakticky vypocet GF

2.11.2005

[(E)

FFT

2(2)

Spektralni repres.

2(E+10)

diferenc. Dysonova rovnice

G(¢)

Dysonova rovnice
G(E +1i0)

FFT

Rovnocenny vysledek
AkN no 2005/6
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Polovd aproximace (Wigner-Weisskopf)

hola energie renormalizace
| \ I /
G(E+i0) =
E+i0-E, —-2(E+1i0)
: 1
G(E+i0) =

E+i0—-E, -3 -3 -(E-E,

—> Za linearisace
———
renorm. )
E+i0—-z,
_—

konst.
pol > =S(E +i0) ¥ =9 3(E, +i0)
a a a aE a
Z, = : z, =FE + %
-3 -3
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Polovd aproximace (Wigner-Weisskopf)

hola energie renormalizace

G(E +1i0) = \. : /
 E+i0-E, —X(E +i0)

G(E+i0) =

E+i0—-E, -3 -3 -(E-E,

1

renorm.
konst.

pol
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Polaron nad prahem

0.000

2.5
Il -.0e8
e. eVl
[ 8.2 q [%] g.2 tlps]
2) b)
]
b
< ©
S 1e.8 »
[ 8]
NNNNNNNNNNNNNN C g +
RRRRRRRRRR o 7]
aaaaaaaaaaaaaaaaa ~ A 5
zzzzz _1e.6 I
C
(6] —
o (
v —
FFFFFFF Zle.4
NNNNNNNNNNNN — L]
] 4
T +
X
8.2 ©
joR
17
.00 FleV] 9.10

2.11.2005

Seminar o zakladech kvantové fyziky

['(E)

I'(E)
=

p

prah Ea E —

o (1) = —EGC(;S )

logaritmicka derivace
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Polaron pod prahem

2.11.2005

In‘Sigma’
2
c| B.Gﬂ@rr,«
@.5 (t) -804}, e R St /l,_)_
~.@e8
2.8 eVl
[4] 8.2 tlps] [ 8.2 tlpsl
a)

DNO PRSU= @.802E+28
PRAH = 4.@00E-02
HOLR EN.= 2.820E-82 8.8
NEFYSIKALNI POL

Re POLU = 1.BS@E-@82
Im POLU =-2.337E-2@
Re WH = 1.54DE-82
Im WW  =-3.741E-89
Re Z = 1.B856E+88
Im Z =-1.B53E~28

FYSIKALNI POL

Re POLU = 1.5S6E-82
Im POLU =—4.BEIE-1S
Re WW = 1,548E-82
IM WW =-3.741E-08
Re Z = 9,683E-81
Im Z = 3.491E-18

ra.4

rd.2

renormal isacni konstanta
[~
[=2]
Vamm\
\

spektralni hustota

8.00 EleV] 8.18
<)

par:HOLA EN.=0.02 [eV]

g

407,r¢zg;‘7,,/931'4740,

777 27

R 7
200 = 2 72>

kel 7
) T >

o e.2 ///////////////)% ~__

=
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['(E)

Ea prah E

G0
G()

logaritmicka derivace

o(l)=
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Polaron tésné nad prahem

y @_BB Im’Sigma’
Ic zt) VM ______________
2.5 -.004 ) G(Z) I (E )
Re’Si ‘
-.088
0.2 - [eV]
2 8.2 tlpsd [2 @;‘)2 tlps] .
1
’ 1
1

I
5 [
nnnnnnnnn . BBRE+20 » .
HHHHHH . BOPE-B2 S o '
+ 18.8 o !
HOLR EN.= 4.758E-82 v o .
c 1 bes ! a
NNNNNNNNNNNNNN o " ;
Re POLU = 4.1BBE-02 - 2
IIIIIIIII .789E-04 . T8.6 2 ra
Re WA = 4.126E-82 c
Im WW  =-1.213E-83 9 =
z = 1.813E+08 % c
! = 9 0.4 . =
IIIIIIIIIIII o <
NNNNNNNNNNNN +
x
re.2 ®
Q
»
___________________________________ __
0.00

. o(l)= EGC(;t()t)

logaritmicka derivace
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Polaron tésné pod prahem

2.11.2005

( ) 8.009)
2.5 -.004
2
Icl
SN11:| S i
8.0 LeV]
[2} B.2 tlps] 2
a)
DNG PRSU= @.@8eE+ae £
PRI - 4.000E-22 E o
o
HOLA EN.= 4.7@BE-82 » 18.8 P
@ o0
NEFYSIKALNI POL cl »
Re POLU = 4.0@SE-82 o 0
Im POLU =-7.914E-83 ~ ¢
Re WW = 3.987E-82 0.6 <
Im W =-5,266E-23 -
Re Z = 9.612E-@1 £
ImZ = 2.845E-81 H g
FYSIKALNI POL “lg.4 —
Re POLU = 3.786E-82 — o
Im POLU =-8.967E-13 © <
Re WW = 3.92BE-82 = »
IM WW  =-3,319E-@8 < X
Re 2 = 5.624E-8 1 ° le.2 )
Im 2.000E+08 2 a
ol 0
.
9.0 EleV] 0.18
<)
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['(E)

Ea
prah

E

o(t)=

logaritmicka derivace

G0

G()
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The end




Modelové priklady: tivodni pozndmky

JEDNOTKY

... vlastné na nich nezalezi, ale pro nazornost volim jednotky vhodné pro GF v CM

2.11.2005

energie 1eV 1,602x10 19 J
¢as 1fs 1,000x10 15 s
h 0,6582~ %4 eV.fs | 1,055x1034 J.s
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Modelové priklady: tivodni pozndmky

... vlastné na nich nezalezi, ale pro nazornost volim jednotky vhodné pro GF v CM

2.11.2005

JEDNOTKY

energie 1eV 1,602x10 19 J
as 1fs 1,000x10 -1% s
h 0,6582~ %4 eV.fs | 1,055x1034 J.s

delka 1 nm 1,000x10 © m
C 299 8 nm/fs 2998 x10 8 m/s
o 1/137,0 1/137,0
m, 5,685 9,109 x10 3! kg
e’ 1,440 2,306 x10 34 J.m
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