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Hinweis
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= Aufgabenstellungen
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Ebeling, W., Kreeft, W.D., Kremp, D.: Theory of Bound Statet
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R6pke, G.: Stet tische Mechanik des Nichtgleichgewichts,

Deutscher Verlag der Wissenschaften, Berlin 1986
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Vorwort

In Fortsetzung der Tradition, die die statistische Physik in

der DDR hat, wurde die "V. Schule Statistische Physik" vom

28.10. bis 2.11.1985 von der WPU Rostock in Serrahn bei Güstrow

durchaeführt,

Ziele dieser Veranstaltung waren neben der Vorstellung aktuel-

ler Forschungsarbeiten aus verschiedenen Einrichtungen und der

weiterbildung des Nachwuchses, insbesondere auf dem Gebiet der

Juantenstatistik, auch die Verknüpfung der statistischen Phv-

8ik mit anderen Disziplinen, wie beispielsweise die Kernphysik,

Elementarteilchenphysik und Astrophysik. Es wurden Vorlesungen,

Spezialvorträge und Seminare durchgeführt; die Schwerpunkte

bildeten die Statistik des Gleichgewichts (klassische und Quan-

tenstatistik), stochastische Prozesse, Nichtgleichgewichtssta-

tistik sowie Materie unter extremen Bedingungen. Bei Darstel-

lung der Methodik wurde insbesondere auf dis Monografie "Quan-

tum Statistics of Charged Particle Systems“ von Kraeft et al.

Bezug genommen, die zwischenzeitlich im Akademie-Verlag/Berlin

sowie bei Plenum/New York, London erschienen ist.

Den Teilnehmern aus den verschiedensten Einrichtungen sei für

Beiträge und Diskussionen gedankt, bei der Organisation dieser

Schule hatten vor allem Dipl.-Phys, David Blaschke und Dipl.-

Phys. Dirk Tamme Anteil. Insbesondere möchten wir uns seitens

der WPU Rostock bei Herrn Hinninger und den Mitarbeitern des

Ferien- und Schulungsobjektes des VEB Hydrogeologie Nordhausen

in Serrahn bedanken, das für die guten Bedingungen sorgte, un-

ter denen diese Schule stattfand, Einige Beiträge sind in dem

vorliegenden Heft zusammengestellt; Frau Hiltrud Bahlo sei für

die Manuskriptanfertigung herzlich gedankt.

G. Roépke
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Thermodynamics and Scattering Theory

W.D. KRAEFT

Summary

A brief review is given oh the possibil ties to apply concepts

of scattering theory in the determination of thermodynamic

functions of many particle systems. Special attention is paid

to systems the interparticle interaction of which supports the

formation of bound state.

The aim of this note is not to achieve completeness in the re-

presentation of the subject given, but to give eome possibili-

ties of the application of scattering quantities.

In the thirties, Beth and Uhlenbeck /1/ expressed the second

virial coefficient in terms of bound state energies of pairs

and scattering phase shifts, Since that time, there was a large

number of papers which exploited the different connections bete

ween the relevant quantities,

Ne will mainly focus our attention to the approximation of the

second virial coefficient for systems the elementary particles

of which may form two particle bound states.

Ne mention only that in the case of higher approximations

(third viriel coefficient, three particle scattering processes)

the multi channel scattering theory (Taylor /2/, Dashen, Ma and

Sernstein /3/) must be applied. Certain special discussions in

this connection in /4/,

Especially the scattering of charges by neutral bound states

involves in certain approximation the introduction of the po-

larization potential, See, 8.9., /23/ for a derivation within

the Green's function approach,

From the theoretical point of view, in quantum ot -tietice the

most straight-forward expression for the virial coefficients

uses the resolvent (operator) G(z) = $-2) 71, where H is the

relevant hamiltonian, The second virial coefficient B reads

(cy = conet)

10



Rom © iz, AZ 7 Te(z) - 6°(z)} . (1)

The conte: ancircles the singularities of G(z), including

bound and . ~ wring ~- &gt;&gt; G%(z) means free motion. Eq. (1)

follows fro~ the dof.

Bac, tre.
No want to remark that (1) is the basis for treating bound and

scattering states (contributing to B) on the same footing.

For systeme with finite. densitiee, G is closely related to

the two particle Green's function /5,15/.

The T-matrix of scattering theory comes into the plsy with the

Lippmann=-Schwinger equation /2/

Gc = ¢° + G°tr6®

and, consequently /2/

- Va VG°T (4)

Expressions for thermodynamic quantities using the T-matrix,

vere given, e.g., by Baumgartl /6/ and in /5/, /7b,¢/. Closely

connected to the representations just mentioned are such by

the on-shell S-matrix of scattering theory, namely

5(E) = 1 - 2wi T(E + 1€) . (5)

Relevant thermodynamic expressions are given in /3/ and /5/.

For central symmetrical potentials, the partial wave decompo-

sition of quantities is appropriate.

Here we mention the representation of the second virial coeffi-

sient using the scattering amplitudes of partial waves /8/.

Another equation (for the pressure /5/, /7a,b/) using Jost

functions fl (=~ 0;(2) reads
bee AD fs nt

oy = A} wo (2a)[1-6£2P-Po AT C wis]
(6)

“in Au 14-22. epl-Blr-Z)]1L 4a D, (2)
—

It Uose-pole occurs in eq. (6) within the continuum of scat-

tering state, it can be shown that this pole is compensated by

a Pauli-blocking factor /24/.

4



Equation (6) 1s of special intereet as it includes bound end

scattering contributions as well in a compact manner. If there

is an energy gap between bound and scattering etates, (6) may

be decomposed to give (in the nondegenerate limit and neglec-

ting exchange contributions) the Beth-Uhlenbeck formula /1/.

Here the relations must be used S,(k) = fi(k)/t) (=k) =

exp(216(k)),whereSk)is the scattering phase shift and
h%2/2a = E,

Another branch of possibil: “es is the linkage between thermo-

dynemic functions and poles of the S-matrix.

The poles in the complex angular momentum plane (1) are refered

to as Regge-poles /9/, Corresponding representations of thermo-

dynamic quantities were given in /iC/  21/.

Of special interest is the connection between the poles of the

S-matrix in the complex momentum plan:  .) and the second vi-

rial coefficient. Expressions of such » are also of inter-

est for nuclear matter and read

Bec, Z wr"
or

The poles of the S-matrix are zeroes of &lt;hr Jost function

fi(-k). The poles are located at posii.ve imaginary values

(1Kg, - bound states), negative imaginary values (-1K, = anti

bound states) and at complex values (3 -1kg, - resonances),

Again, in (7) the bound and scattering states are taken inte

account in a compact manner. We want to mention that the three

types of poles contribute to the scattering part of B, Repre-

sentations (1), (6) and (7) are especially of interest if one

wants to discuss general properties of thermodymic quantities.

In /7b/ the analyticity of the second virial coefficient

with respect to the coupling parameter was shown. In /14/ the

tompensation between certain bound state and scattering state

contributions was proved; in /15/ especially the power series

expansion of the thermodynamic functions with respect to the

coupling parameter is proved for Coulomb systems, In detail,

there is a compensation between the divergent contributions of

the bound and scattering states, or of discontinuities, re-

spectively, leading to the Planck-lLarkin sum of bound states/15/.,

wil

12



Using Levinson's theorem, a partial compenration may be mane-

ged /15-18/. In /18/, a compensation up to the level of the

Planck-Larkin sum of bound states is established using Levine

son's theorem.

The direct determination of Coulomb Green's functions was dealt

with in /19/ in order to consider bound and scattering states

simultaneously.

A recent determination of phase shifts was performed in trans-

port theory /20/ and thermodynamics /21/. Reference /22/ gives

two more monographs on scattering theory.
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The chemical picture and principles to treat quantum sta-

tistical perturbative expansions

G. RUPKE

Physical properties of a many-particle system are represented

by correlation functions. Examples are the thermodynamic pro-

perties, the transport properties and the optical properties

of a system of charged particles /1/ which is described by the

Hamiltonian

H =ZE(plaga,+ zZ CT OO (1)

with V(p,p',q) = VIX p denotes momentum, spin and spe-

cies of the "elementary" particle having the mass mn, and the

slectrical charge ope Other examples are the properties of

nuclear matter, see /2/, and of quark matter, see /3/.

The correlation functions are evaluated by using the technique

of thermodynamic Green functions. Within a perturbative treat-

ment, a Green function is represented by an infinite series of

diagrams which give a compact representation of all contribu-

tions of a given order of the interaction potential, This

allows to apply methods of topology.

The Feynman rules for evaluating the n%-order contribution to

the Green function are found in the textbooks, see /4,5/. We

give a short review of Feynman rules in momentum space. The

elements e* “sagram are:

1. &gt; ' .ropagatore

0,) = (10, - BEL)7

.ontains even (odd) integers for bosons (fermions),

Co far +1)x/ßh);

where &amp;

A JEN
wh

2. “y on a)

/(q,9,, + V(q)

wheru V(q) = 1/69" in the Coulomb case; ©, even;

(3)



3. Verticas

5

1
= [1°16 4a’, 9a.)

Er dag Taro Jute Gy 6)
which connect particl: proprasture and interaction lines, at

each vertex momentum, enerav soin and species are conserved,

Now we find the nth-ora-- *ibution to the single particle

Green function, e.g., ain :1e {ollowing way:

4. Draw all topologice’  uistinct connected graphs with n

interaction lines end (Z2n+1) directed particle lines;

5. Multiply by [gt tr if where F is the number of closed

fermion loops, and sum over all internal variables (let 2"

(2m)™3 Sd);
6. whenever a particle line either closes on itself or is

joined by the same interaction line (Hartree-Fock typ inser-

tions), insert a convergence factor exp(in.g), v—s+0, which
follows from the order of the operators in the potential (1).

Some exsmples how to use this formalism are given in the last

contribution of these proceedings.

We can assume a fast convergence of the perturbation expansion

only in some special cases so that it is sufficient to consi-

der the lowest orders with respect to the interaction. In gene-

ral, we have to perform infinite partiel summations, and we

have to apply some physical ideas or principles in order to

select the relevant contributions. Typical prescriptions are,

cf./6/:

(1) Introduction of the quasiparticle concept. All particle

propagators in a given topological structure are "dressed" to

jive a full quasi-particle propagator. This quasiparticle con-

cept, especially the Hartree-Fock approximation, is well known

in solid state physics in connection with the effective mass

approximation

(11) Screenins rf the ~~t-~ “ion. Each interaction line in a

given topological structur- r laced bv a “dressed” line

containing an arbitrar number ov polarization insertions. The

treatment of screening is feCuoeary in Coulomb systems in or-

der to avoid divergencies of the lowest order contributions in

Is



the perturbation expansion.

(141) The chemical picture. (1) The formation of bound states

may have a significant influence on the physical properties of

a many particle system as, e.g., the partially ionized plasma.

(2) Bound states are introduced performing an infinite sum of

ladder-type diagrams.

Let us formulate the chemical picture in more detail. According

to the principle, that free "elementary" particles and bound

states (composites) should be treated on the same footing, we

introduce new elements to construct partial summations of die

grams:

1a. The n-particle cluster propagator which is related in the

low density’limit to the solution of the isolated n-particle

problem (energy eigenvalues E%, , wave function Y {2.00 0);

X = internal quantum number, P - total momentum):

a? w, .

=" 7 ® (G°(@P,w.) = (14, - h(E, 4001 (5)

The corresponding matrix elements in the single particle repre-

sentation are

° ° °o x

Go... .n: #, cee bn) =z Ye (1,....7)G,. (x0) Vip (4)

3a. The coupling of the cluster to the interaction potential

is introduced by the vertex

SCxP Oyaf gw.)
x5 ©

“

pa!

My Up (teem) Tey Yogi)
“dopa Soe tw

(7)

in the low density lini,

In the case of a plasma (1), the formation of neutral atoms is

described by the two-particle cluster (5), and the coupling to

the Coulomb interaction is given in the limit q-—=O by the di-

pole matrix element accordina to (7) replacinn Ylo00sd+A, 000)

by Wo(eeeri,eends aA CORIO
Now we formulate the prescription which realizee the chemical

picture:

17



4a. In addition to a given topological structure, we select all

diagrams where a single particle propagator is replaced by a

n-particle cluster propagator. Notice that we have to avoid dis-

connected diagrams and double counting of diagrams by substrac-

ting some special disgrams of lower order.

The chemical picture way be considered as a guiding idea how to

select relevant diagrams from the infinite perturbation expan-

sion, We give some examples, see also the last contribution of

these proceedings:

(i) The single particle self-energy in - Coulomb system is com-

pleted by the two-particl. "fanergy, see e.g. /7/

(8)

(ii) The RPA-exprsssion i,

nleted bv the atom: ~~ °

~ the wus .. ..ion function is com-

“.y

2 _

+ “ (9)

{iii) The i.near:

collision integral includine uwoun.

tial) and by the additions Tul

tion of the n-particle bounc i 3

(iv) Derivinm .ne equation of stut. ihe free single particle

propagator ¢ _.. completed b:: the n-particle cluster propaga-

tor. ses ‘° } |

completed by the

‘~larization poten-

.ne distribution func-

pe

C
(10)

)

The chemical picture is wel. under “ood only in the low densi-

ty limit, where according to (5) | \ ¢ simple interpretation

in terms of isolated bound states can be given, Composites are

not fully equivalent to elementary conctituents if density ef-

fects of higher order are considered, With increasing density,

the simple chemical picture breaks down, cf, /11/, because of

statistical correlations as the Pauli principle, e.g. The con-

sistent evaluation of the Bethe-Goldstone equation for the

n-particle cluster allows to include these density affects,

cf. /2/. Similarly, density corrections arise also in evalua-

ting the n-particle cluster-vertex r.

18



Another problem in applying the chemical picture is the treat-

sent of a dynamic interaction which would arise, e.g., by in-

troducing the screened potential. Then, the one-frequency pro-

pagator is obtained from the Bethe-Goldstone equation only for

the static approximation of the interaction potential, cf. /7/,

/9/ and /12/ for the introduction of an effective in-medium in-

teraction, The dynamic character of the interaction can be

treated by help of perturbation theory.

The modifications of bound state properties because of medium

effects is a highly interesting problem in the chemical picture

which can be treated in a systematic way using the method of

Green functions. Another approach to a many particle system

which allows to introduce the chemical picture is the forma-

lism of functional integration, where according to the Hubbard-

Stratonovich transformatiofh of the effective action functional,

new fields are introduced which are related to n-particle clu=-

asters, see /13/.

In conclusion, the chemical picture works as a prescription to

select relevant diagrams in order to include cluster (bound

state) fromation at low density, but from these diagrams re-

sults are evaluated which are valid for arbitrary density,
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Rostocker Physikalische Manuskripte, Heft 9 (1986)

Zur Diagrammtechnik fur Greensche Funktionen mit Spin-

operatoren

A. KOHNEL

1, Einleitung

Die Anwendung der Methode der Greenschen Funktionen (GF) in

der statistischen Physik hat sich vielfältig bewährt, Die Be-

handlung von Spinmodellen mit dieser Methode stößt jedoch auf

zusätzliche Schwierigkeiten wegen der Vertauschungsregeln der

Spinoperatoren und wegen des Verschwindens der (2S+1)-ten Po-

tenz der Leiteroperatoren, Bei der Entwicklung einer Dlagrama-

technik bereiten diejenigen Terme Schwierigkeiten, die wegen

des Versagens des üblichen Wick-Theorems zusätzlich auftreten.

Wir konnten zeigen, daß die Berechnung der ersten beiden Ord-

nungen der Störungstheorie.nachverschiedenenMethodendas

gleiche Ergebnis liefert /1/. Dagegen ist die Summation der

Störungsreihe bei verschiedenen Autoren unterschiedlich /2/.

Es ist bisher nicht gelungen, die Dysonsche Tieftemperaturmag-

netisierung /3/ unter Verwendung von GF mit Spinoperatoren zu-

verlässig zu reproduzieren /4/. Diese Tatsache ist interessant

im Zusammenhang mit der Arbeit /5/, in der gezeigt wird, daß

die unphysikalischen Zustände im Dysonschen Vorgehen nicht weit

oberhalb der physikalischen Zustände liegen. In /6/ wird eine

Diagrammtechnik vorgestellt, die wiederum nicht erkennen 1äßt,

wie die Störungsreihe zweckmäßig zu summieren ist, Es er-

scheint daher angebracht, die Grundzüge der Diagrammtechnik für

BF mit Spinoperatoren noch einmal zu analvysieren.

2, Stérungsreihe und Wick-Theorom

Spinoperatoren gehorchen :'»r ** _..ischungsregeln

2 z - z

[2 sz] = 4 Ser &lt; = J¢4S¢

und erfüllen 2

5+(25+1) = 0

(1)

{2)
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Die Kommutatoren (1) sind wiederv~ Opcr.toren, was die unmittel-

bare Anwendung des Wick-Theorems in der üblichen Form unmöglich

macht, Wir wollen hier das isotrooe "'»*senberg-Modell behandeln,

dessen Hamilton-Operator ist H La

a gq (Etsy + seg) (3)
Mi das Bohreche Magneton, fdas äußere Magnetfeld; 3J(0)

ist die Fourier  Transformierte von tg far k=0, Jg§=0. 2u be-

rechnen ist die Greensche Einteilchen-Funktion in der Matsubara-

Techni!’ =

4, am @+ 3(0) und H, = -

Gy {7 Crim ver) 62M) 1am, (4)

wobei © die übliche S-Matrix ist, Die Operatoren sind im Wech-

selwirkungsbild zu nehmen, die Mittelung erfolgt mit Hye Durch

Reihenentwicklung der S-Matrix entsteht die Stdrungsreihe, in

der Spuren von immer mehr Operatoren auftreten, Diese Spuren

werden mit der folgenden Beziehung zerlegt, die das Analogon

zum Wick-Theorem für Spinoperatoren darstellt /8/:

{T(ss N

Di °arin ist Gimlr-
Fourier-Transf:

8° (0.,K)

4

Trey Te sm] se
f=&gt; x. Xp

.x x (sels sod ND +) (5)
‘noestorte Greensche Funktion. deren

(6)

On sind die Bose-Frequenzen. Die in (5) auftretenden Kommuta-

toren sind wiederum Operatoren, die ihrerseits wieder mit ande-

ren in der Spur enthaltenen Operatoren kontrahiert werden kön-

nen, Diese Kontraktionen ergeben zusätzliche Terme im Vergleich

zum Bose-Fall, wenn die Kommutatoren c-Zahlen sind und aus den

Spuren herausgezogen werden können. Die Diagrammdarstellung

gerade dieser Terme bereitet die Schwierigkeiten. Außerdem ent-

stehen Spuren über immer mehr s®-operatoren, die noch zu be-

rechnen sind (s /8/).

Alle bis zur zweiten Ordnung der Störungstheorie auftretenden

Diagreome sind in Abb, 1 wiedergegeben. Eine ausgezogene Linie
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bedeutet c°, ein Punkt die transversale Wechs=lwirkung

„Se“ i+ eine gestrichelte Linie . ; z wo - &lt;s? 5;

die dietrichelte Doppe’linie steht für © , den nicht zerfal-

lenden Teil von, Ein offener Kreis bedeutet &lt;s? 2.

Zusätzliche Faktorc, ‚) sind einzuführen für die Ver-

bindung einer Well. _iner einlaufenden G%-Linie und

für ein auf ci nN .:tes Dreieck, die Verbindung

einer G%-Lin’. : i oder doppelt) gestrichelten

Linie erhil ,- Ein Dreieck bedeutet den

Faktor 1/’ " ‘ner Seite auf einer G%-Linie

liegt.

t

ard
 «x
u
“

46

U

a0

+k

i

Abh. 1 Diagramme bis zur zweiten Ordnung der Störungstheorie

3, Summation

Oblicherweise wird die Stdrungsreihe fur die Greensche Einteil-

rhenfunktion mit Hilfe der Dyson=Gleichung summiert

272



(7)

Die irreduziblen T “rar und 16 in Abb, . las-

sen sich nicht in die Dyson-Gleichunc ~inbeziehen, weil sie

nur eine GF mit zwei freien Enden enthalten. Es st 1lt sich

heraus, daB diese Diagramme in der Entwickli‘na *- anthal-

ten sind (Abb. 2) und somit einen Fa':t.- &gt; „ im

Zähler der GF ergeben, Die Diagramme :2, Zi. 22 eind reduzible

Diagramme, die zur Entwicklung von ‘her G-Linie beitragen.

Abb, 2 Eret)y DL "ior

Abb. * Zusätzliche {kine *

i= car Entwicklung von

sche Eckteile)

Die Diagramme 6, 7, 12, 23 und 24 bringen zusätzlich zu den ur-

sprünglichen (dynamischen) Eckteilen Punkt und Wellenlinie die

neuen (kinematischen) Eckteile in Abb, 3 in die Dyson-Gleichung

ein, Alle Diagramme können somit mit Hilfe der Dyson-Gleichung

und der Summation z- &gt; Zähler der GF aufsumaiert werden

zu «

6(w,.,K) = = .

Barjachtar u,a. verwenden in ihrem Buch /6/ eine weniger Gber-

sichtliche Diagrammdarstellung mit nicht eindeutigen Symbolen.

Sie erkennen daher nicht, welche Diagramme in den Massenopera-

tor der Dyson-Gleichung einbezogen werden können und summieren

aehr Diagramme (15, 16, 20 und 22 in Abb, 26.1'1n /6/) in den

Zähler der GF, der so einen zusätzlichen Summanden zu 2 &lt;sz&gt;

arhält, Infolge dieser unüblichen Summation zum Zähler der GF

argibt sich in /6/ eine Spinwellenenergie, die nicht mit der

nach verschiedenen Methoden berechneten Spinwellenenergie in

3iner Theorie 1. Ordnung
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ER)=un«~ sD) - 1%]
4 . &gt;

ve @-I-RIEn+2KEÜ
übereinstimmt, we.l dabei insbesondere die zusammengehörigen

Diagramme 12 und 20 in Abb. 1 unterschiedlich summiert werden,
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Multiphonon-Infrarotabsorption (MIRA) in Kristallen unter

Berücksichtigung von Gitteranharmonizit&amp;ten und nichtlinearen

Dipolmomenten

M.) MALZ

Fur die Infrarotabsorption, als eine Wechselwirkung zwischen .

einem Festkdrpersystem und einem elektromagnetischen Feld, lie-

fert die harmonische Naherung S-förmige Absorptionslinien. Die

sxperimentell gefundene Temperaturabhéngigkeit, die Linienver-

breiterung und -verschiebung bzgl. der harmonischen Absorptions-

theorie werden durch Multiphononprozesse verursacht, die durch

die Berücksichtigung von Nichtlinearitaten im Phononensysten,

Nichtlinearitédten bzgl. des Gitterpotentials und des elektri-

schen Moments, erfaBbar sind. Mittels des Dichtematrixformalis-

sus und des Apparates der Greenfunktionen wurde eine lineare

halbklassische Responsetheorie aufgebaut, in der der Festkörper

im Rahmen einer quantenmechanischen Vielteilchentheorie und

das elektromagnetische Feld klassisch betrachtet wurden. Ent-

sprechend der Placzekschen Konzeption kann man das Kristall-

potential und das elektrische Moment nach den Verschiebungen

aus den Gleichgewichtslagen entwickeln und normalkoordinaten-

transformieren. Der Absorptionskoeffizient 1&amp;Bt eich damit

durch Dipol-Dipol-Matsubarafunktionen unter Einfihrung harmo-

nischer Phanonpropagatoren ausdriicken:

63 ; 1

 im een

Hula) Hy) SB, ULL ie
Die Beiträge” zu~ Absorptionskoeffizienten wurden diagrammtech-

nisch berechnet, wobei Scheitelpunkte des Type - » die

verallgemeinerten Kopplungsparameter und Scheitelpunkte des

Typs As die vom Dipolmoment herkommenden Koeffizienten

repräsentieren. Man erhält connected, partconnected und dis-

connected Diagramme. Mit den disconnected Diagrammen kürzt sich

nach dem Verbundgraphentheorem der Faktor &lt;5(ß », aus dem

&gt;A



Absorptionskoeffizienten. Die als partconnected bezeichneten

Diagramme beschreiben die MIRA im Falle eines statischen äuße-

ren Feldes, Die weitere Diskussion wurde auf connected Dia-

gramme für die MIRA in inversionssymmetrischen, kovalenten Kri-

stallen mit verschwindendem Dipolmoment erster Ordnung be-

schränkt. Unter Mitnahme von Nichtlinearitaten bzgl. des’ Dipol-

moments und der Gitteranharmonizitat sind in der Ordnung k=2

und k=4 zehn Diagramme zu diskutieren.

Die Diagramme a), b), c) liefern auch ohne das explizite Auf-

treten von Anharmonizitäten in den Diagrammstrukturen einen von

Null verschiedenen Beitag. Das Diagramm a) beschreibt in der

niedrigsten möglichen Ordnung bei kovalenten Kristallen k=2 die

MIRA durch die Erzeugung und/oder Vernichtung von zwei Phononen

durch ein Photon ohne einen weiteren anharmonischen Prozeß. .

ebenfalls ohne die Erzeugung oder Vernichtung von "Bad“phanonen

tragt das Diagramm b) zum Zwei-Phononenregime und das Diagramm

c) zum Drei-Phononenregime bei. Alle ubrigen Diagramme erfassen

neben einer Multiphononankopplung des Photons an den Festkérper

auch anharmonische Prozesse; die Diagramme d), e), g) und i)

im Zwei-Phononenbereich und die Diagramme f), h) und k) bis zum

Dreiphononenbereich, Direkte Beiträge zum Einphononbereich sind

durch Inversionssymmetriebetrachtungen herausgefallen.

Der hier gewählte Zugang erklärt die MIRA-Spektren über eine

Summe von d-artigen Peaks, Die Amplituden der Peaks sind durch

die Koeffizienten der Reihenentwicklungen gewichtet und sind

Funktionen der Temperatur und der Frequenz. Alle zehn Diagramme

liefern einen temperatur- und frequenzabhängigen Beitrag zum

Absorptionskoeffizienten, wobei Diagramm a) für eine lineare

Temperaturabhängigkeit und die übrigen Diagramme für eine qua-

dratische Temperaturabhängigkeit im Hochtemperaturfall stehen.

Im Tieftemperaturfall läßt sich das Ausfrieren der Differenz-

prozesse zeigen.

Detailliertere qualitative und quantitative Aussagen machen

noch umfangreiche Untersuchungen der kombinierten Zustandsdich-

ten, der Auswahlregeln für die Phonan-Phonon-Wechselwirkungs-

prozesse und numerische Abschätzungen notwendig.
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Equilibrium Statistical Mechanics of Polymers and Topological

Constraints

5, HEINRICH

Introduction

Many physical phenomena have a topological aspect. In polymer

physics the self-entanglements or mutual entanglements of ma

cromolecules play an important role. This can be illustrated

by two examples:

- It has been shown /1/ that interlocked DNA rings are widely

distributed in nature - 8 fact of some importance in genetics

since a DNA cateane cannot finish the replication cycle as the

two daughter molecules would be linked with each other.

- A more exhaustive elucidation of the structure-property re-

lationship of (technical important) rubber-elastic polymer ma-

terials could be achieved by considering the horrendously com-

plex topological constraints of polymer networks using mean-

field approximations (for a review see /2,3/).

In the following we give a short introduction into the stati-

stical mechanics of the simplest case of two topologically

linked polymer loops. Especially, we want to examine that this

problem can be recast as a local gauge invariant field theory

in the limit that the number of components goes to zero /4,5/.

The corresponding solution of the two-dimensional case of an

entangled polymer chain with a point-like obstacle /6/ can be

used to derive the exact time-dependent Green's function for a

particle diffusing in the presence of a half-plane barrier /7/.

Configuratignal etrtistics of entangled polymers

We consider two mutually entangling closed polymers r,(sy) and

ry(s,) wher 2) denot:~ ~ha chain ar” length parameter.

2)
* 2m="
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A flexible polymer r(s) of a dilute polymer solution has a

short-range repulsive (= excluded volume) interaction between

two segments seperated along the chain contour and takes a

self-avoiding random walk. It's s% ~~ “ical weight (Green's

function) can be expressed ae

ri)=r L tL

s(r.r,i10) = [ or(s)exp(-(Xde-Ayffwirte)-r(e‘))dede)
r(0): =. ° a (1)

Usually, the self-avoiding interaction v(r) has been assumed

to be short ranged and effectively replaced by 13 dr) with

Vo the excluded volume of the chain.

Po = 2 (9r(s)/d 8)? (2)

denotes the "Langrangian” of a free random walk with 1 the fun-

damental step length (segment length of the macromolecule) and

L the full contour length.

Introducing a random Gaussian potential dir) with correlation

Function just given by the interaction v(r),

Pir Gir =1"%2 vir =r),

80. (1) become

G(r,r_;:L0) "or (s)exp!-
&amp;

(Lf +1 ir(e)) de) (4)

where « . denotes averaging over all realizations of 6.

The self-avoiding walk can be viewed as 8 random walk under

fluctuating imaginary potential.

The criterion for deciding whether the two molecules 1 and 2

are linked or not is provided bv the topological invariant /8/

lp = (an) dar ne
(5)

Then, the Green’

form

G (£,r_;LO) =

function ymer (e.g. 1) takes the

Jor ce) gir J (Lore Picie))rde)d
- „m

a 190s (rr, ilo] 6), (7)
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where 5 C

Sgr Coit] d) = Sortsoxpl- Si Lo+t §)desialy,) (8)
Function (8) can be converted to that of a single quantum par-

ticle moving in a magnetic field produced by the other polymer

(Edwards /6/). If one takes ro(s5) as the field source the

current density j, can be defined via /5/

32(r) = $dsyis(sy) Glr-c(e,)) ; Ip = Jrp(s,)/ 98; (9)
C

This current produces the “magnetic field" B at the point ır

according to the Biot-Savci” lew:

re.)
3

1
20) = dg forge;

G
which satisfies div B = 0 and rot B = j„. The vector potential

of this magnetic field is

 yd
 1 1 1 13205‘ )dr0) = 5 orator - A

CG
and yields rot A = B, div A = 0 so that 4A = -],.

In terms of the magnetic field, expression (5) can be written

1,2 = Sale, ddr. = PB DK, (e,)de,
C. u

and hence, Gq takes the form L

Gy(£,r,iL0] 4,8) - 'Dr(s)exp(-[da(d+14+1gi(e)B(r(8))))
do ° (12)

which satisfies a "Schrédinger*-equation of a quantum charged

particle moving under the magnetic field B and an imaginary

electric potential id :

2. A (V+ 198)°%+1) 6, = (1) S(r-r,) (13)

Eqs. (10) and (11) exhibit a symmetry transformation, for, un-

der an isotopic deformation of Cs, such that c,—=&amp;, and Io

- (preserving the linking number), we have B(r,) — 3a)

B(rJ). S(r,) where L.(r,) is the solid angle subtended by
the surve C„-C, at r,. A similar equation is recognized in

plectromagnetism as a local gauge transformation of the vector

11



potential,

The term exp(ig $ B(r,)dr,) is known as the Wilson loop inte-

gral used in gauge theories of confinement /9/. It may be iden-

tified with a parallel displacement operator for vectors of the

internal space which allows to examine the gauge description of

electromagnetism from a topological point of view /10/.

Performing Fouriser-transformation of the function (12) with re-

spect to the chain arc length (s—sz), introducing a field-then-

retical functional integral representation of the Green's func-

tion, averaging with the method of replicas and finally Fourier-

inversion with respect to the winding number leads to our star-

ting expression for the Green's function of fixed linking num-

ber /5/:

3,(6.£,:2IB) = lim JEEP IT An) Erde o 1/2
n-s0 “En

wexp(- 4 K71(m-ı (dir 18)?) (14)

with the free energy Fo = Va [4] Zu 141? and K =

1 J 3 821412, Y= (%.%,...,h)denotes the n-component

field and z =f (**V¥-%9%)a “quantum current density".
The whole problem can be expressed in terms of field theoreti-

cal languages, The statistical weight of B is characterized by

the fluctuationsoftheconstraining polymer. Two approxima-

tions simplify the situation drastically:

- the assumption of a fixed configuration of the constraining

polymer /S5/

- performing the average over all the configurations of the

back-ground macromolecule in the topological invariant (5)

74/7.

References

/1/ wang, J.C.: Acconts.Chem.Res. 6 (1973) 252

/2/ Heinrich, G.: Diss.B, TH Merseburg 1985

/3/ Heinrich, G., Straube, E,, Helmis, G,: Advances in Poly-

mer Science, Springer, Heidelberg, to be published 1986

/4/ Brereton, M.G., Shah, S.: 3J.Phys, Al13 (1980) 2751

/5/ Tanaka, F.: Progress of Theor.Physics 68 (1982) 148

ro



/6/ Edwards, S.F.: Proc.Phys.Soc. 91 (1967) 513

/7/ Wiegel, F.W., Boersma, J.: Physica 122A (1983) 325

/8/ Alexandroff, P., Hopf, H.: Topologie I, Springer-Verlag,

Berlin 1935

/9/ Wilson, K.G.: Phys.Rev. D10 (1974) 2455

/10/ Leinaas, J.M.: Fortschritte der Physik 28 (1980) 579

Author

Dr. G. Heinrich
Technische Hochschule "Carl Schorlemmer”

Leuna-Merseburg
3aktion Phvsik

DDR ~ 4200 Merseburg

Ottoa-Nuschke-Straße

2



Rostocker Physikalische Manuskripte, Heft 9 (1986)

On the evaluation of the diffusion coefficient of a polymer

chain in solution by means of the Kirkwood diffusion equation

S. STEPANOW; G. HELMIS

Abstract

The exact formulae for the diffusion coefficient and the mobi-

lity of a polymer chain in solution obtained by Fixman and

Akcasu are derived here in a unified wavy.

Recently Fixman /1/ and Akcasu /2/ considered the question of

the evaluation of the diffusion coefficient in a polymer chain

in solution in the framework of the Kirkwood diffusion equa-

tion. Fixman studied the response of the velocity of the poly-

mer chain to the external force, and obtained an exact expres-

sion for the mobility of the chain A . Akcasu started from the

Einstein formule for the diffusion coefficient D. Using the

projection operator technique she obtained an exact expression

for D which is connected with+by means of the Einstein rela-

tion. In this paper we give the method enabling us to derive

in an unique way the formulae for D and4, obtained earlier

by Fixman and Akcasu in different ways. As a model we use the

continous model of polymer chain. The method can also be

applied to the discrete model which was used by Fixman and

Akcasu. The configuration of a chain is given by the vector

position function r(s) (os £L), where L is the contour length

of the chain. Instead of r(s) it is advisable to use its Fou=

rier transform Yı
or

fe) = 20, ¥,

where Qo = 14C and Qk =-{2/C cos(Trs k/L).

The Kirkwood diffusion equation for the transition probability

density P(¥ ;t;} Je Le. dven bv /3/

dp, th. U LPG Tae) dE-p (1)

where L = Uy H/ (VA + Olu -ß +“)

ZA



U is the free energy of the chain in units of k,T, Li is the

Fourier transform of the force density f(s), HED =D, Fa

wt (0, = ET “”], 1 is the statistical segment length and €

is the monomer friction coefficient)
L

v

Le = Jd e. fas. Oa, TH (r(5) - r(83)) Og p and T 1s the ten-
sor of the hydrodynamic interaction given by its Fourier trans-

form

v N

TA(r(8,)-r(8y)) =iz {, 4506" - LL e001 alris,)-r(s,)
Q q”

where 7 is the solvent viscosity and a = [a3a/(2m)3.

Now we split L as a sum of L, = =f" "um Land Lg

Le Lat Analogous to the formulation of the propagator method

in quantum mechanics onm can rewrite (1) in the integral form
1 .

Pe(t,t )=P(t,t )= par: JaPp(ren)ep(ert)(3)
The abbreviation P(t,t.) = Pt; Ft) is used in (3).

Because P(t,t)) describes the Brownian motion of the centre of

mass of the polymer chain, it does not possess the stationary

solution. However, the transition probability of the internal

coordinates fa forces Py(t,t) = Jar o P(t.t.) possesses the

stationary solution

Mr PF ti Foe) = Peg(l) m exp(- U)

It is well known that P(t,t') obeys the inverse Kolmogorov

puation

-3p(t,tr)/3 tr = Lp P(r,t°)

where L* ies the adjoint of the operator L given by eq. (8).

By use of (4) it can be shown that the following identity

INS SENETILN(23) PLS ILING
holds, where the prime at the integral in (5) means the inte-

gration over yy Yoarsss The functions P,_, ~~ ‘t,t') do not

depend on the coordinate of the centre ¢ ’ g

Let us consider the evaluation of the pverage of a stochastic

variable C(] ). According to the definition

Ce,&gt; = Jafc p(t.) (6)

15



 ye0Q , 0
and {C,) es “9° Zc) Peqlf ). Differentiation of (6) with
respect to . gives

teddc, /d tx (7)

AY yp pP v Vo a-P
(von Hl, Vy ~

Ls the adjoin. of L Rewriting (7) inthe integral fora, follo-

wed bv . . r_{ion, we arrive st

exp(L* t) C(o)

In an analogous way the averages {A(t)B(t'') = [af Jaf ‘ACE

P(t,t')B(P ")P(t',t.) can be represented as follows

CAf(t)B(t’\YY = exp(L' © 1B(e)e oli ft *+**)1A(0)

where

“A

(10)

Now we ident. “' Cw 71° Then lives

PEED = 3D

where the quantity oo = vy u 5 is introduced. For large t

D(t) gives the diffusion coef.._cient of the polymer chain, The

first term on the right hand side of (11) gives the Kirkwood

Formula for the diffusion coefficient. The equation (11) al-

ternatively can be rewrit~nac follows

3 L D(t) =
(12)

where Ve wi”

chain

v(t) --

-.locity of the polymer

 it
—V MA SY ov
 UHR + WOO 9. In P(t.t_)) (13)

Because H = does not depend on Yor the first term on the right

hand side of (11) (designated by 3 L D0. is given by a confor-

mational average. In the second tera of 1:1) we will explici-

tely separate the coordinate i, At first we represent L as

follows L = L, + Le, where Ly is given b+ 2) with the diffe-

rance that the summation start with k.n nd *, is

L, = vr HA vw +2 vA ur wv + Ze ?

Now we consider L, as a perturbation and express P(t, rt) in a

wr analogous to eq. (3). Up to first order of I. it follows

®



that

P(t, t )= A-P PC de fhe Japp, (ue IL GUE, EDP, (Eat)
% (15)

We designate the second term in (11) by -3 L DA(t). Using (15)

after some simple transformations we arrive at

va ,

L Dy (t)= - Ja fap fap Saf, Ap (re) (2 He ve.
6 Sr .

+ (DU) H/ P(t ,0) Pon

z

Using (5) we transform the right hand side of the above equa-

tion to

i 1

3L0,(t)= Jat [aE fap at (FIp (£0: Pa) (16)

By means of the eq. (8) ea. (16) can be represented in the

operator form
¢

3 LD (t) =Jdt ((exp(L} t')A) A) (17)
3 o 8

Finally, we obtain for the diffusion coefficient

had AA le fr gp A «pe % .
= 0H,- Sat Say f ap ACYIP, (Et. 0A Pa) (18)

The eq. (18) coincides with that by Akcasu obtained by means

of the projection operator technique.

Now we will evaluate the average velocitv of the polymer chain

on which a constant force F acts. The average velocity of the

chain is given by

vA) = or 2
4.

Identifying C

JT vi) *

(19)

The symbol f in (20) means “hat the average has to be carried

out by means of the narturbed transition probability given by

eq. (3). Then, *&gt;r the second term in (20) we arrive at

Cat lg. fapfar fa Apr, cn )WiHS fSp(t ,0)P
(21)

A* does not depend on fo Because Jat, P(t,t') = P,(t,t')

also döes not depend on Yor the integration over ¥, in (21) can

be carried out and we arrive at

7



- efor Cagfap Ale (eer
In the ©. .. constant force (

locitv of the o::lvmer chain follows

t
x : of Lp . x

vit) = A Jar Sep Ser Ae (vr We) F (22)

Finally, for the mobility of the polvmer chain M = vx we

arrive at

ow .

Lott = Jafarf'ap Ape rep on roR 8)

(23)

As expected4is connected with D by the Einstein relation

Dr MT,

vv

 ATL

= Fd nod L') for the ve-

9
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Rostocker Physikalische Manuskripte, Heft 9 (1986)

Stochastische Modellprozesse = Anwendung an einem Beispiel

A, TEUBEL

1. Einleitung

Das Verhalten physikalischer Systeme unter dem EinfluB stocha-

stischer Störungen ist von großem Interesse. Gegenüber ihrem

deterministischen Analogon können diese Systeme qualitativ

neue Eigenschaften zeigen, die bei Anderung gewisser, das Sy-

stem oder das Rauschen charakterisierender Parameter, auftre-

ten (rauschinduzierte Übergänge) /7/. Dies betrifft sowohl sta-

tionäre Eigenschaften, wie etwa Modalität der stationären Wahr-

scheinlichkeitsdichte Pgs als auch dynamische Eigenschaften,

wie das Langzeitverhalten von Momenten oder Korrelationen.

Obwohl diese Systeme fernab vom Gleichgewicht sind, kéhen eini-

ge Begriffe aus der Theorie der Gleichgewichtsphasenübergänge

arfolgreich übertragen werden. So ändern sich z.B, die Extre-

nalstellen von Pg in der Nähe von Bifurkationen &amp;hnlich wie

Ordnungsparameter,BeidynamischenEigenschaftenwird ein über-

Jang von exponentiellem zu algebraischem Abklingen von Korrela-

tionen als Analogie zur kritischen Verlangsamung diskutiert.

Mit Hilfe stochastischer Differentialgleichungen

x. = f(x.) + 9(X4) vy

lassen sich eine Vielzahl dieser Svsteme phänomenologisch be-

schreiben, Dabei treibt die stochastische Kraft y. - z.B, äuße-

re Felder oder nicht explizit interessierende innere Freiheite-

grade - den zu untersuchenden x-Prozeß an. Um über ihn quanti-

tative Aussagen zu machen (etwa Berechnung von {xen ,

P(x,t)), ist es notwendig, einfache Modellprozesse zu betrach-

ten. D.h., solche Prozesse, deren statistische Eigenschaften

durch wenige Parameter charakterisiert werden,

(1)



2. Stochastische Modellprozesse

2.1. GauRBRprozesse

Die einfachsten kontinuierlichen Modellprozesse werden durch

eine GauBverteilung beschrieben. IhreVerwendung138tsichz.B.

physikalisch dann motivieren, wenn das Rauschen Ye durch Ober-

lagerung einer Vielzahl kleiner unabhängiger Störungen entsteht

(zentraler Grenzwertsatz). GauBprozesse werden vollstandig

durch ihr Moment {ved und ihre Autokorrelation AN charakte-

risiert (Kumulanten ab 3. Ordnung verschwinden). Komplizierte

Mittelwerte, die auch Funktionale des Prozesses enthalten kén-

nen, lassen sich mit Hilfe verschiedener Theoreme bestimmen

/5,8,9/.

Der WienerprozeB (WP) bzw. Ornstein-Uhlenbeck-ProzeB (OUP) ge-

hören zur Klasse der GauBprozesse mit Markoveigenschaft. Der WP

V. besitzt stationäre und unabhängige Zuwächse mit CW, =0

und rw =["min(t,s) und kann den Ort eines Brownschen Teil-

chens beschreiben. Da der Prozeß jedoch nirgends differenzier-

bar ist, existiert für das Teilchen keine Geschwindigkeit im ge-

wöhnlichen Sinne, Diese kann durch den OUP Vv, modelliert werden.

Der OUP ist der einzige stationäre Gaußsche MarkovprozeB und

besitzt eine exponentiell abfallende Autokorrelation (Satz von

Doob). O.h., {vd = 0 und ever = 82exp(-¥t-s]). Im Grenz-

Gbergang § , yf —&gt; 00 mit G2/2¢ =" geht er in einen § -korre-

lierten ProzeB, das GauBsche weiße Rauschen (ber, das im Sinne

einer Distribution verstanden werden muB. Fir das durch das GWR

angetriebene System (1) existiert eine weit ausgearbeitete

Theorie, und es kann eine Vielzahl exakter Resultate erhalten

werden (siehe z.B. Lit, in /2/). Ist man an den Effekten end-

licher Korrelationszeit interessiert, so kann man jedoch für

ein durch den OUP angetriebenes System (1) nur wenige exakte

Ergebnisse ableiten. Ein Cberblick über den Zusammenhang der

drei Prozesse wird in Abb, 1 gegeben (siehe auch /6/).

2.2. Dichotomer Markovproze8 (DMP), Kubo-Anderson-Prozef (KAP),

Kinquruh-Proze (KP)

Der einfachste diskrete ProzeB, der DMP, springt mit gleicher

N¥ahrecheinlichkeit zwischen den zwei Werten I, = tA. pie An-

10



zahl der Springe in der Zeit t ist poissom.IIZltmiteiner

nittleren Sprungfrequenz  . Im stationéren Fall wird er voll-

ständig durch ~ &gt; = 0 und {G10 = A%exp(-2x[t-s|)charakte-

risiert. Höhere Momente und kompliziertere Mittelwerte lassen

eich wieder mit Hilfe verschiedener Theoreme berechnen /3,9/.

Die Differentar-~neformel von Shapiro und Loginov soll angege-

ben werden. ( ( ~7 ist ein Funktional von Io, TX t.)

d/dt (1, }, 7, . 2a JT.N TT Ty (2)

Da 12 EAS. erhält man z.B. für (1) mit (7?) aus der stochasti-

schen Liouvillegleichung fir die Dicht- 2in geschlos-

senes Differentialgleichungssystem fa. ‚und &gt;

(i, § (x-x.}) . Im Grenzfall des GWR (4, ec zw)

geht dieses in die Fokker-Planck-Gleichung über, Im Gegensatz

zum OUP erhält man für den OMP eine größere Anzahl exakter Re-

sultate (z.B. Pg(x) mit Maxima Xpax)*
Eine Verallgemeinerung, der. KAP, wird gegeben, wenn zu den

poissonverteilten Sprungzeiten t, (mit mittlerer Sprungfrequenz

0x) der ProzeB mit einer Wahrscheinlichkeit P(a,) suf den wert

ay (unabhängig von 8,_4) springt. Im stationären Fall ist dann

(yy &gt;= 0 und {yey er &lt;a?&gt; exp(-x |t-a|). Obwohl auch hier (2)

gültig ist, bricht das beim DMP erwähnte Verfahren zur Herlei-

tung eines geschlossenen Gleichungssystems wegen \ const

nicht ab, und es sind nur Näherungsverfahren anwendbar,

Zine Erweiterung hiervon ist der KénguruhprozeB. Er springt mit

ainer vom Absprungpunkt z abhängigen Frequenz (z). Die Sprung-

zeiten sind also nicht mehr poissonverteilt. Die Obergangsrate

wird durch wiy'ly) = X(y)+Q(y') gegeben. Die stationäre Wahr-

scheinlichkeit ist dann P.(y) = Q(y) &lt;ox&gt;/ X(y). Durch entspre-

chende Wahl von OX (y) kenn szn Prozesse "beliebiger" Korrela-

tions funktion erzeugen (etwa . Ay 781.

3, Das Stratonovichamodell

For das eindimensi.i.. ’ - aichtlinecare Stratonovichmodell unter

den E: ıfluß 4+

(3)



wird die stationdre Wahrscheinlichkeitedichte angegeben und

kurz diskutiert (I, beschreibt also die stochastische Anderung

des Kontrollparameters a). Dieses Modell dient zur Beschreibung

autokatalytischer Reaktionen, hydrodynamischer Instabilitaten

oder von Lasern und stellt ein vereinfachtes @P 4_Modell dar.

Der DMP springt zwischen den zwei werten 14. Jede durch eine

Realisierung I, , tf erzeugte Trajektorie x.[1] wird durch
Xe [1=z+4] und x, [r=-4] beschrénkt, Fur t —» @0 gelangen also

alle Trajektorien in das endliche Intervall [xe [+ &amp;] xool 41],
den Träger von Pax). Fir das System (3) wird er in Abhangig-

keit vom Parameter a/A in Abb, 2 dargestellt, D.h,., Pg (x) ist

außerhalb des schraffierten Gebietes Null. Im Trager gilt:

2,(x) = Ne |x| "241 a, A x2) P1142 a, 4 pé-1 (4)

unter der Voraussetzung P(xZ0,t=0)a1/2 mit 2A =a/(a+ d);

2m= off(e=-A). Die stationare Wahrscheinlichkeitedichte (4) 1st

im Falle afo bzw, &amp; =0 nicht normierbar und geht in entspre-

chende ¢ -Verteilungen über, Das qualitative Verhalten von Pg(x)

wird in der gesamten { ®/24,a// )-Parameterebene in Abb, 3 ge-

zeigt. Der Übergang von monomodal zu bimodal erfolgt bei der

Bifurkationslinie

a = (x 2, A2:72 _
{5)

In ihrer Nähe verhält sich das Maximum

(pax = AX, A) (a - a (ox, AY?
(6)

wie ein Ordnungeparameter bei kontinuierlichen Phaseniibergin-

gen. Der kritische Exponent B=1/2 hängt nur von der Wahl von

f(x) und g(x), nicht aber von den Rauschparametern ab, Im mitt-

leren Bereich der Abb, 3 hat Pg(X) Maxima, die kein determini-

stisches Analogon besitzen und als rauschinduzierte Obarginge

bezeichnet werden. Eine ausführliche Diskussion des Modelle und

die Angabe der zeitlichen Entwicklung von Momenten 21er in
/1,2/ enthalten.

&gt;
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Dynemik von Phasenfronten in ungeordneten Medien

A, ENGEL

Nir betrachten ein physikalisches System, dessen Zustand eindeu-

tig durch eine Funktion n(r,t) der Ortskoordinate r € rd und

der Zeit t bestimmt ist (skalarer Ordnungsparameter). Die Dyne-

mik 148t sich in vielen Fillen durch Differentialgleichungen

vom Reaktions-Diffusionstyp

ao.n(r,t) Win) + po? n(r,t)

beschreiben. Für Systeme fern vom thermodynamischen Gleichge-

wicht und Gleichgewichtssysteme mit kooperativem Verhalten ist

die Funktion W(n) nichtlinear, Wesentliche Konsequenz dieser

Nichtlinearität ist die Existenz mehrerer homogener stationä-

rer Lösungen

n(r.t)= n, mit W(n,) = 0

Ist die Diffusion hinreichend schwach bzw. die Nichtlinearität

hinreichend stark, so existiert eine Vielzahl von Systemkonfi=-

gurationen, far die n(r,t) = ny far rec,’ gilt, wobei die Ge-

biete GC rd durch schmale Obergangsschichten voneinander ge-

trennt sind. Solche Ubergangsschichten treten unter dem Namen

Phasenfronten, Grenzflachen, Oberflachen, Interfaces, Diskom-

nensurationen und Solitonen in einer Vielzahl physikalischer

Systeme auf, Die Dynamik des Syetems ist im Grenzfall starker

Nichtlinearität bereits durch die zeitliche Entwicklung dieser

Frontkonfigurationen gegeben. Im vorliegenden Beitrag soll die

wirkung stochastischer Einflüsse auf die Dynamik von Phasen-

fronten bistabiler Systeme untersucht werden.

Far bistabile Systeme hat W(n) drei Nullstellen Ayes Ny, Ng, WO-

bei die mittlere, Ny. einem inetgbilen stationären Zustand ent-

spricht. Eine große Zahl von Beispielen physikalischer Systeme,

die durch (1) mit bistabilem W(n) beschrieben werden, findet

aan in /1-3/. Für diesen Fall ist gut bekannt, daß (1) eine



sindimensionale Kinkldsung n (z-vt), n(E )—&gt;n, for E—
- 00 , n(&amp; )— nz für f—e+o besitzt, Diese Lösung entspricht

siner Phasenfront in Form einer zur z-Achse senkrechten Hyper-

sbene, die sich entlang der positiven z-Achse mit der Geschwin-

digkeit v bewegt. Bezeichnet man die Vektoren in dieser Hyper-

sbene mit x€ r9-1, (x,z) = r, so kdnnen Abweichungen von der

planaren Phasenfront mit Hilfe einer Funktion f(x,t) durch das

Ordnungsparameterprofil

n(r.t) = n (z-f(x,t)) (2)

beschrieben werden (Abb. 1).

Abb, 1 Planare und ge-

krommte Phasenfront in

d=2 Dimensionen

Aus (1) kann mit Hilfe de: ..nsatzed (2) im Grenzfell starker

Nichtlinearitét die Bewegungegleichung far f(x,t) syst@matiech

srmittelt werden /4-6/., Man erhält:

3,f(x, f) 3
Tia 2°V Do. - Hzrary f=~

oY

{3)

Die links stehende Normalengeschwindigkeit der Front setzt sich

somit aus einem ortounabhängigen Anteil v (Geschwindigkeit der

planaren Front und einc * len Anteil proportional zur mitt«-

leren Krümmung k = O 3 a2 zusammen, Der zweite Term
Ld.

fahrt zu einer Glattung d== ruftretenden Diastortionen. Im fol-

genden wird nur der Fai. |~ - [41 betrachtet, für den (3) sich

vereinfacht zu

0, flx,t) = v a De 0? f(x,t)

Der Einfluß von Unordnung kann

term in (1) modelliert werden:

(4)

durch einen stochcotischea Quell-



d.n(r,t) = wW(n) + D 32 n(r,t) + H(r,t) (5)

Die Statistik des Zufallfeldes H(r,t) sei gauBsch mit den Mo-

menten

H(r.t) =0 , H(r,t)H(r',t*) = S(|r=r'}, |t-t*]) (6)

Es sollen insbesondere zeitlich kurz korrelierte Unordnung

(thermisches Rauschen) mit S(r,t) §(r)-s(r) und statische

(eingefrorene) Unordnung S(r,t) = S(r), wie sie etwa durch Stör-

stellen in einem Festkörper realisiert ist, betrachtet werden,

Aus (5) und (2) folgt analog zu (4)

d,f(x,t) =v + DI 2F(x,t) + h(x, f(x,t),t) (7)

pit /7/
Y -1 vr

h(x,z,t) = [for oeToy a] Jar oDgn, (SIH(x, § +2,t)
(8)

Die Statistik von h(x,z,t) ist wieder gauBsch mit h(x,z,t) = O

und h(x,z,t)h(x’,z',t"' )=K([x=x"], |z=2z'}, lt=t']) (9)
wobei K(x,z,t) durch (6) und (8) festgelegt ist.

Die wesentliche Schwierigkeit bei der Lösung von (7) ist der

nichtlineare letzte Term und die auszuführende Mittelung über

die Unordnung. Beides läßt sich nach räumlicher Fouriertrans-

formation in eystematischer Weise durch eine Diagrammentwick-

lung realisieren /8,9/., Damit lassen sich folgende Auswirkun-

gen der Unordnung auf die Frontausbreitung quantitativ be-

schreiben:

1. Frontaufrauhung . -—

Diese wird durch die sogenannte statistische Breite f2(x,t)

beschrieben. Man erhält in erster Ordnung der Störungstheorie:

FT. [de dh KGW, 3Jas dA KGa nf (423) (10)

für statische Unordnung und

2 “aR ly
DV &lt;r

vr RL [3 (d€3) (11)SY Kok),im



fur thermische Unordnung. Hierbei bezeichnen K(q,k) die Fourier-

transformierte der Korrelationsfunktion (8), 4 die Korrelatione-

linge, h die Starke des stochastischen Feldes und L die System-

ausdehnung in x-Richtung.

2. Geschwindigkeitskorrektur

Für thermische Unordnung gilt stets f(x,t) = vt, so daB nur

Schwankungen um die deterministische Frontbewegung auftreten,

Statische Unordnung hingegen bremst die Front, was man auch in-

tultiv erwartet. In zweiter Ordnung der Störungstheorie erhält

van für die Geschwindigkeitskorrektur /10,11/

Sofde dk _¢*K(g) 4d d3 (44)
ave vd dd CKO pp Sy (12)

5. Pinning

Aus Konsistenzgrinden muB in (12) Av&lt; v, baw,

7 - dt1

rd vv. Av hd EY \ oF
(13)

gelten. Für v % Voin unterbindet die Unordnung jegliche Frant-

ausbreitung (vgl. Abb 2)

J.

Abb, 2 Tats#&amp;chliche

Frontgeschwindigkeit (v-4v)
in einem stochastischen

Feld als Funktion der

freien Frontgeschwindig-
keit v

Ist die Stärke der Unordnung vom Systemzustand abhängig (multi-

plikatives Rauschen), so eind die Amplituden des stochestischen

Feldes vor und hinter der Front unterschiedlich, Das führt zu

ainem zusätzlichen Beitrag zu Av, der für v—0 nicht ver.

schwindet. Eine deterministisch ruhende Front fohrt somit unter

ordnung Fr.

‘sntb~vegqung



dem Einfluß zustandsabhängiger Unordnung eine gerichtete Bewe-

gung aus /12/. Dieser Effekt komplettiert die Theorie rauschin-

duzierter Phasenübergänge, indem er eine Möglichkeit angibt, wie

die in dieser Theorie studierten stationären Verteilungsfunktio-

nen von einer beliebigen Anfangsbedingung aus erreicht werden

können.

Die statistische Breite (10) und (11) ist für einfache Zweipha-

sensysteme (binäre Legierung) über Streumessungen experimentell

zugänglich /2/. Ferner beeinflußt die Aufrauhung der Domänen-

wände das kritische Verhalten bei Phasenübergängen kommensurabel-

inkommensurabel /13/. (12) und (13) sind in Obereinstimmung mit

Messungen zum nichtlinearen Ladungsdichtewellentransport in

Festkörpern /10/.
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On the Droplet Formation in Dependence on Thermodynamic

Constraints

F. SCHWEITZER

1. Introduction

Ne consider a closed and finite system with N free particles

being an ideal gas mixture, We fix the thermodynamic con-

straints

A = const, V = const, T = const (1)

in such a way that the pressure of the supposed ideal vapor

nN Skat (2)

is larger than the equilibrium pressure p »,(T) of the satura-

ted vapor, that means the system is in a supersaturated state.

We define the initial supersaturation y as follows:

Nk. T

£2 8
¥= Pw PV

To reach the equilibrium state the system shall be able on

principle to undergo a phase transition. If the initial state

is a metastable one, that means there exists an energy barrier

for the phase transition, the phase separation takes place by

8 nucleation process, where an overcritical droplet is formed.

Undercriticel droplets diminish again.

This paper deale with the problem how to choose the thermodyna-

alc parameters respectively the initial supersaturation

(1) to find en overcritical droplet at all

(44) to obtain a droplet being more stcble than the imitial

vapor phase -

{111) to change the nucleation process into a spinodal decompo-

sition, that means the nucleation barrier is diminishing.

+f)



2. Kinetic Descrintion of the Droplet Evolution

We suppose that a single droplet has formed in the system and

evolves due to “he following kinetic mechanism:

Aq +

{N=1)Y

 1

av, eva

(4)

1 1s the number of particles bound in the droplet (1€N). Both

reactions (4) are coupled by the limitation of the overall par-

ticle number.
The droplet evolution is assumed to be a Markovian birth and

death process. If we define P(1,t) to be the probability to

find the droplet with 1 particles at the time t, then the fol-

lowing master equation describes the time evolution of P(l,t):

P(Ll,t) = wH(1-1) P(1-1,t) + w (1+1) P(le1,t) =

- p(t) [wh(1) + wii

w' and w™ are the transition probabilities per unit time as al-

so introduced in (4). We define them as follows:

wt(l) = ® 12/3 NL
{6}

(1) = or 12/3 5 =3 €

A, is the de Broglie wave length of the free particle and f,

is a potential function: f = -AL 812/35 with fy = 0 and

Po ,3 -

A = = kgT 1n Kot A, ; B = 41 (410Cy/3) 2/5 (7)

X is a constant with respect to the special properties of the

droplet like the liquid density Ce [ particles/m’] , the sur

face tension G' and the temperature T.

Computer simulations with the given transition probabilities

demonstrate the several stages of the stochastic evolution of

the droplet during the phase transition. But in this paper we

are only interested in the equilibrium probability distribu-

tion.
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5. Equilibrium Distribution and Extremum Condition

The equilibrium distribution p°(1) we obtain from eq. (5) with

the condition of detailed balance:

w (1) P(1.t) = w (1e1) P(le1,t) (3)

It yields:
2

+
0 o -1

42

vith the »-rge] *- "tion

Id

Teed) ]-1w=

|
If we introduce a tionary potential

O.(1) = = kT In

— +
w -1

Z_ m)
“9

(3)

(19)

aq. (9) results ir

o°(1) = PN exp | -

L 4

Note, that in the considered case (, (1). corresponds to the

change of the free energy by the formation of the droplet with

size 1 in the system.

Due to the thermodynamic parameters P°(1) can be a bimodal or

an unimodal distribution. The existence of two maxima repre-

sents the coexistence of the vapor phase (1=1) and the droplet

phase (1=1,,) where the stable droplet size is defined by the

right maximum of P°(1) (see fig, 1). The minimum of p9(1) ia

relative to the critical droplet size 1. caused by the nuc-

leation barrier, where (h(t) has got its maximum.

To obtain an equation which gives a relation between the ex-

tremum droplet states and the thermodynamic parameters respec-

tively the supersaturation we use the extremum condition of

5901) in the form

o901Ey = pOri€ 4»

AeBatt)

and get with the condition of detailed balance (8) the extre-

mum condition:

”



E N E 3

1n(—3—)%/&gt; +10 A &gt; Er rate)
+1

(12)

By introduction of the droplet radius r instead of the bound

particle number 1

ra (Arc, /3)7 11

it yields approximately from eq. (12)

In
(N-47ca/3 ry JegT ol
pV —— Om

(13)

where ds = 26 (cu kg)? is the capillary length (for liquids

normally about 10 2).

Eq. (13) possesses two or one or no solution for re in depen=-

dence on the thermodynamic parameters. It shall be discussed

now to determine the conditions for the existence of a droplet

in the system,

4. Discussion

(1) First we investigate the conditions where an overcritical

droplet has to be expected on principle in the system. That is

the cass when the bimodality of P%(1) is observed. This bimoda-

lity is just diminishing if 1... = 1... that means eq. (13) has

only one solution. Thus we find the critical supersaturation

Yeo for the initial eystem

4 / 4,4 3/4Yop ™ exp I N Co, 3,1/ (x d,) /4]

For y &lt; Yep the system possesses only one (meta)stable state

due to the vapor phase, where no overcritical droplet is able

to be formed, while for y &gt; Yep a stable droplet is poesible

to exist. That means Yep has to reached at least initially to

insert the nucleation process. That's why y_ gives the so

celled cloud point for the phase transition By condensation in

the finite system.

(11) The existence of an overcritical droplet does not imply

sufficiently that the droplet is more stable than the initial

vapor phase. This means in terms of the equilibrium probability

5%



that in dependence on the initial supersaturation the vapor be-

comes more probable than the droplet or vice versa. Only for a

certain supersaturation Ycoex the vapor ‘end the droplet have

the same probability, For this case the stable droplet radius

has to validate eq. (13) and the additional condition: PO(1) =

PO(1). It leads to the condition for the stationary potential

 db.(1) = 0 (15)

because Pg(1) is also equal to zero.

Thus we can calculate Yeoex from the system of equations (13),

(15). For y&gt; Yeoex the droplet becomes sore stable and thus

nore probable than the initial vapor phase, for y Ycoex the

vapor possesses the larger equilibrium probability.

(iii) The nucleation barrier becomes smaller and smaller with

an increasing supersaturation and the critical droplet size ler

changes to smaller values too. At a certain value of the super-

saturation dap comes into the moleculsr region (only 1 or 2

particles). In this case the nucleation barrier ceases to exist

and the nucleation process is converting into a spinodal de-

composition. That means the initial stable state becomes un-

stable instead of metastable and the equilibrium probability

of the vapor phase tends to zero.

Ne cen estimate this criticel supersaturation by means of eq.

(13) if we assume, that in thie case the relation N-l.. AN is

held, The supersaturation for the convertion into spinodal de=-

composition then ie given by

Yod exp(d_/r.)

where r_ 1s the radius of the molecular size (a few Ry.

(16)

5. Conclusions

First we give a schematic review of the diecuesed results by

plotting the shapes of p°(1) for various values of the initial

Bupersaturation (see fig. 2). It shows clearly the close rela-

tion between the thermodynamic parameters and the existence of

a stable droplet. In fig. 3 the bistable behaviour of the con-

sidered system is demonetrated. y gives a measure for the

dietance from the equilibrium state. In analogy to nonequili-

ad



brium chemical systems a new stable state is obtained far from

aquilibrium. The transition takes place by a nucleation process

for y &lt; Yad*
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Nichtgleichgewichts-Greensche Funktionen und kinetische

Gleichungen

K. HENNEBERGER

Anliegen der vorliegenden Arbeit ist die Bereitstellung eines

Formalismus zur Nichtgleichgewichts-Beschreibung von Vielteil-

chensystemen, der die Ableitung von kinetischen Gleichungen auf

dem Niveau von Naherungen gestattet, wie sie aus der Behandlung

dieser Systeme im thermodynamischen Gleichgewicht bzw. bei

T = 0 gut bekannt sind. Das Vorgehen wird am Modell des Elek-

tronengases demonstriert, ist aber fir beliebige Systeme durch-

fihrbar. Der Hamiltonoperator lautet

Hom Hy + Hype + Hoye (TE),

u = Se Wi Lay,

Hape 3 Side a a)(4)vied)Fe)Y(40) (3)

H(t) = Sat Ga bt) S dice +) Y (wc) (4)

(1)

(2)

¥,¥* sind Feldoperatoren der Elektronen, von deren Spinabhan-

gigkeit wir hier zur Vereinfachung absehen. Desgleichen soll

der spezielle Charakter der Coulomb-Wechselwirkung, also vw) =

Sf und damit das Problem dar Abschirmung nicht betrach-

tet werden.

Nichtgleichgewicht wird durch extern kontrollierte Ladungen ge-

näß (4)- und nicht durch Anfangsbedingungen - produziert, und

wir interessieren uns für die zeitliche Entwicklung des Systems

unter dem Einfluß dieser mechanischen Störung. Da in diesem

Sinne der Einfluß von bestimmten Anfangsbedingungen, speziell

von -korrelationen, ebenfalls nicht interessiert, wird der An-

fangszeitpunkt bei tp— -® gewählt und der statistische Ope-

rator Q(-=) "$s als unkorreliert angesetzt.
Wie üblich könnte man jetzt kausale Greeneche Funktionen (GF)

Gber die Feldoperatoren im Heisenbergbild definieren und nach
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Obergang in die Wechselwirkungsdarstellung die Stérungstheorie

bzw. Diagrammtechnik aufbauen. Dabei ergeben sich aber prinzi-

pielle Schwierigkeiten: Erstens kann wegen der expliziten Zeit-

sbhidngigkeit von H die Zeitentwicklung s(oo,-00) nicht als Pha-

senfaktor {s(-c0,00 &gt; in den Nenner gebracht werden (siehe z.B.

/1/) und zweitens reicht die Bestimmung der kausalen GF allein

nicht aus, die antikausale GF muB davon unabhingig mitbestimmt

werden - im Unterschied zum Gleichgewicht, wo sich z.B. G&gt; und

3° (s.u.) auf eine einzige Funktion, die Spektralfunktion, zu-

rückführen lassen /2/.

Einen formal sehr eleganten Ausweg bietet die Einführung einer

doppslten Zeitkontur £ von -c nach +o (oberer Zweig) und zu-

rück (unterer Zweig) sowie der Zeitordnung T. auf derselben.

Führt man auch noch den Zeitentwicklungsoperator auf der Dop-

pelkontur durch s. = s(-o0,e ).-8(e0,-00) formal ein, so kann

nan eine “"kausale” GF auf { im Wechselwirkungsbild gema8

6(1,1°) «&lt;1.[es,V1) ¥(1)]D I (5)

definieren. 1 steht für (44.74), wobei das unterstrichene Ar-

gument den doppelten WertevorratderZeitauf £ anzeigt. Für

5(1,1') kann man Störungstheorie bzw. Diagrammtechnik wie im

Gleichgewichtsfall bzw. T = O aufbauen /3-6/, wenn man beach-

tet, daß erstens die Funktionen 6.(21.1') bzw. LY und 34: eben-
falls über£definiert sind, also die inneren Punkten eines

Diagramms entsprechenden Zeitintegrationen auch uber[zu er-

strecken sind und zweitene aufgrund der Definition von 8, die

Wechselwirkung auf dem unteren Zweig von [ mit umgekehrtem Vor-

zeichen zu nehmen ist, Die Diagramm-Regeln sollen daher hier

nicht wiederholt werden. Nicht ganz offensichtlich gilt auch

jetzt folgendes: (1) Unverbundene Diagramme treten nicht auf,

da sich die Stdrungsreihe von (sc) = 1 gerade als 1 Plus Summe

über alle unverbundenen Diagramme ergibt. (2) Wie früher läßt

sich eine Selbstenergie Z(1,1') als Summe der irreduziblen

Selbstenergie-Diagramme definieren, welche mit G(1,1') durch

pine Dysongleichung

5(1,1') = 6,(2.1')+ [d2d36 (1.2) $(2,3)6(3.1") (6)

~ $f



verknüpft ist. In (6) sind natürlich auch die Zeitargumente t„,

tz von X und dementsprechend die Zeitintegrationen aber{lau-

fend.

Ohne darauf im einzelnen einzugehen, sei vermerkt, daB man die

Untersuchung von G nach (5) auch ohne Benutzung der Diagraam-

Technik durch Variationetechnik aufbauen kann /8/. Dieser Zugang

ist insofern von Bedeutung, als er auch auf Systeme anwendbar

ist (anomale Propagatoren, Makrobesetzung oder kohérente Feld-

smplituden), fur die das Wicksche Theorem nicht gültig ist und

folglich die Diagramm-Technik versagt. Im vorliegenden einfachen

Modellfall liefern beide Zugänge dasselbe.

Gleichung (6) enthält naturgemäß viel mehr Informationen ale die

Dysongleichung im Gleichgewichtsfall. Anschaulich ausgedrickt

auß sie neben den spektralen Eigenschaften (Spektralfunktion!)

des Systems auch die kine:ischen (Verteilungsfunktion!) festle-

gen. Das wird explizit sichtbar, wenn man die Zeitargumente t

auf { durch ta auf der einfachen Zeitachse ersetzt, wobei &amp; =

+(-) den oberen (unteren) Zweig der Kontur indiziert. Aus der

GF (5) entsteht dadurch ein Matrix-Objekt (1 -—1,, = (4, Lead)

Bup(1.1°) = &lt;Tc [8c V2¥*(130)Fr
und entsprechend auch aus G, und 2.. Man verifiziert leicht, daß

6,,(6_) der "gewöhnlichen" kausalen (antikausalen) GF ent-

apricht, während G,_ und G_, die Propagatoren G? =

EV (aD und 6&lt;=(=-1/MYH a) Ya) sind. Gleichung
(6) erhält damit die Struktur einer Matrizengleichung

Gug(1,1') = Gra (1:17)+ 2 [a2836,0(1,2)7,(2,3)0 553.2") (8)
oder, nach Definition der Inversen gemäß

(a2 zZ Fae (1,2)F 03 (2,17) - 4, §(1-17)
die “"differentielle” Form

(7)

Z [eae (1.2) S1.2)]Qge(2,27)=8y (1-10). (10)
In (7) - (10) sind entsprechend J dt „SZ dt, nur noch ge-

wshnliche Zeitintegrationen enthalten, die Vorzeichen werden

durch den Faktor ß in Def. (7) richtig geregelt. Schreibt nan
nun (10) komponentenweiee auf, wobei noch 6. = 6G” + 6$ und



G__ = 6% - 6% durch retardierte (G*) und avancierte (G~) GF's

arsetzt werden (entsprechend für G, und X), so ergibt sich

schließlich

[d2fezt(1.2)- £¥1.2)|6¥ (2.1) = §(1-1%) (11)

[af [e:i(1.2)- Sta.2 2.1 )-341,2)67 (2.1 )} 20 (12)

Betrachtet man die Selbstenergie im Sinne einer selbstkonsisten-

ten Argumentation als gegeben - tatsächlich ist sie ein belie-

big kompliziertes Funktional von G, so entkoppeln (11) und

{12) formal. (11) beschreibt die spektralen Eigenschaften (Spek-

tralfunktion A = G* _ G”) des Systems, während (12) z.B. über

6%(1,1') für t,=t,' die Einteilchen-Dichtematrix bzw. die Wig-
nerverteilung festlegt und folglich als quantenkinetische Glei-

chung zu interpretieren ist,

Im folgenden soll der Fall betrachtet werden, wenn die raum-

zeitlichen Anderungsn im System klein sind auf einer durch mi-

kroskopische Parameter definierten Skala. Dazu wird ein neuer

Variablensatz F = (R ‚Q ;#,t) anstelle der Variablen (1,1') in

G.G,.Z usw. eingefihrt. Die "spektralen" Variablen K,o ent-

sprechen nach Fouriertransformation den Differenzen #,- 4,

ty-ty ‚ während die Abhängigkeit von den "lokalen" Variablen

H= (5 4+43.)/2, t=(t,+t,0)/2 die Inhomogenitat bzw. Nichtstatio-

narität des Systems ausdrückt. Wir nehmen also jetzt an, daß

die (#,t)-Abhängigkeit aller Funktionen schwach ist und vernach-

lässigen höhere als 1. Ableitungen nach den lokalen Variablen,

Ein systematisches Vorgehen dazu besteht z.B. darin, jede in

(11), (12) auftretende integrale Verknüpfung vom Typ

h(1.1°) = fg(1.2)f(2.1')d2

tn den § =Varisblen darzustellen durch /7/

ny «ff Ear yey),
a ¢ 3

MII rah En
und die Exponentailreihe in (14) nach der

"Drift-Operators® $ abzubrechen,
Das Verfahren liefert für e* aus (11) den rein lokalen Zusammen-
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c? Bean x =

 THE ze

der, obwohl von D unabhängig (!) bis einschließlich der 1. Ord-

nung in D exakt ist /5,6/.

Aus (12) erhält man entsprechend

[8.8 { str Zr} cx )-ZimIRec* (5)
[Zed - nse)

(16) stellt eine lokal homogens Spektralfunktion A(¥) =

GT (¥)-67(%) bereit, .wdhrend (17) als kinetische Gleichung für

die verallgemeinerte (wegen der zusatzlichen Frequenzabhiéingig-

keit) wignerverteilung 6&lt;(¥) fungiert (beachte: 6&gt; =

6%4+6*-67).
In einigen Fällen besitzt die Spektralfunktion Pole bzw. (16)

ist in der Umgebung von 648) - ReZ¥(§) = 0 (Quasiteilchen-

energie!) gut lokalisiert. Denn kann (17) noch aber &amp; inte-

griert werden und liefert eine Boltzmanngleichung far die wig-

nerverteilung

&lt;F(K, ao t) = A.fe (F)de (18)

tn Quasiteilchen-Naherung. Entwickelt man dann noch nach der

Wechselwirkung, und zwar die linke Seite von (17) - da sie be-

reite linear in D ist - in nullter und die rechte Seite in

srster Ordnung, so ergibt eich die gewöhnliche Boltzmannglei-

chung mit störungstheoretischen Obergangsraten.
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Nichtgleichgewichts-Greenfunktionstechnik

Teilweise Kohdrenz von Exzitonen

V. MAY

Die vor über 20 Jahren in /1,2,3/ entwickelte Methode der

Nichtgleichgewichts-Greenfunktionen (NGF) hat in der letzten

Zeit breite Anwendung gefunden /4-9/, wobei ein Schwerpunkt

auf Fragestellungen der Physik hochangeregter Halbleiter lag.

Im Falle direkter Halbleiter spielt dabei die Ankopplung an

das Strahlungefeld eine wichtige Rolle. Fir eine monochromati-

sche, kohärente optische Anregung lautet der zugehörige Wech-

selwirkungsausdruck im Hamiltonian btE a7iet ‚ wobei b der

Obergangsoperator far den Interbandübergang ist und £ die Am-

plitude der elektrischen Feldstärke. Erfolgt die Wechselwirkung

im exzitonischen Spektralbereich, so beschreibt b* die Bildung

pines Exzitons,

Exzitonen als ausgedehnte Anregungen des Halbleiters können bei

nicht zu hohen Dichten von angeregten Elektronen (oder Excito-

nen) als Bose-Teilchen betrachtet werden, Insbesondere hat dann

der Besetzungszahloperator die Form b*b (im Gegensatz etwa zu

ainem atomaren 2-Niveausystem). Für die Beschreibung der Reak-

tion des exzitonischen Systems auf ein kohärentes Strahlungs-

feld ist somit die zeitliche Entwicklung des Erwartungswertes

von b*b als auch von b selbst zu untersuchen. (Die kohärente

Anregung des Systems findet gerade ihren Ausdruck im Nichtver-

schwinden des anomalen Erwartungswertes &lt;b).) ,

Durch Ankopplung der Teilchen an ein Bad kann die ursprüngli-

che Kohärenz beseitigtwerden, ohne das eich die Teilchenzahl

Cb*b&gt; selbst ändert. Zur Erfassung dieses Sachverhaltes ist es

sinnvoll, &lt;/b*b) in einen zusammenhängenden (inkohärenten-Index

i) Anteil und einen faktorisierten zu zerlegen

oth) = Cb*b): + &lt;b BD (1)

{b*b), gibt dann die Zahl der inkoh&amp;renten, durch Relax tion
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der kohdrenten Amplitude &lt;b&gt; gebildeten Teilchen an. /10/ fol-

gend, bezeichnen wir die gleichzeitige Existenz von &lt;b*b), und

¢b) ale teilweise Koharenz.

Im weiteren wird far ein System von Bose-Teilchen angekoppelt

an ein Bad und unter Wirkung einer äußeren Störung der oben an-

gegebenen Form gezeigt, wie man mit Hilfe der NGF-Methode eine

Bilanzgleichung für die Dichte inkohärenter Teilchen und eine

"Schrödinger”-artige Gleichung für die kohärente Amplitude er-

hält, (Der Konkretheit halber denken wir dabei immer an ein

System von Exzitonen in Wechselwirkung mit Phononen und ange-

koppelt an das Strehlungsfeld.) Wir gehen aus von folgendem Ha-

miltonian (in K -Darstellung) far unsere Bose-Teilchen b ange-

koppelt an dies Bed-Variablen c

H=Z(ECs &amp;- CEG ° thao (k)Cacp + mR) (cp +h) = Cope bp)
(2)

und leiten Bewegungsgleichungen fdr die NGF G =&lt;b(¥, Tr, )*
eb (KT)? und die Amplitude B = b(* oo ab, T, läuft dabei

über die Keldysh-Zeitkontur C /2,5,7,%/ und {...) bedeutet

Sp (QT Sco ++ )/Sp(9,S,) mit dem statistischen Operator So für

t = „®, dem Zeitordnungsoperator Te und dem S~Operator Se

(beide definiert Gber C). S. enthält den (über C abintegrier-

ten) zeitabhängigen externen Hamiltonian, den wir in folgender

Sorm ansetzen

Ho (8) = 2 (0(@2)CR) = E22) 8 b(20)/Q + hc. (&gt;-DX3)

Der erste Teil wurde fur die Verwendung der Funktionalableitungs-

technik eingeführt, der zweite enthält das elektrische Feld EB

und die Polarisation B. (Er wird der Obersichtlichkeit halber

zunächet weggelassen.)

Die in den Bewegungsgleichungen für G und B auftretenden höhe-

ren NGF können durch SG/fy bzw. 38/8 ersetzt werden. In Ana-

logie zum Vorgehen in /11/ führen wir in der Gleichung für G

die Selbstenergie X ein.

Berechnet man die dabei auftretende Größe 3c 1p, in niedrig-

ster Ordnung, so folgt Z«= iia G D m mit D als NGF fiir die Bad-

=A



variablen, Ein gleiches Vorgehen ergibt für B die Gleichung

6718 = ihm cdc s/s, , von der wir nur die triviale Lösung

6718 = O0 betrachten wollen.

Ausgehend von der Dyson-Gleichung für die NGF G erhält man eine

Gleichung far die zweizeitige Dichte-aty ty)bl AR)
= ihG&lt; und die retardierte NGF clre 77° &gt; spektralen

Eigenschaften des Systems beschreibt‘ ‚uft Jetzt über

die physikalische Zeitkontur von - Für B verbleibt

nur eine Gleichung, Das gesamt&gt; ©: slret)-1g&lt;_

Z&lt;glret)® oo, glret)-iglret), 3-0, wobei

glret)-1 | (1ho/ot,-E(R,))d - *7 _ _iner zu (1) analogen

zerlegung G&lt;=6§ + BB" und bei Benu* nn o(ret)=1g = 9

geht die Gleichung für 6&lt; in clret) (ret) _ 9 über,

und die Selbstenergie zerfällt in den Teil I, welcher 65 (bzw.

67 ) enthält, und den Teil II, der BB™ beinhaltet,

Das weitere Vorgehen zur Ableitung einer Bilanzgleichung für

die inkohärente Teilchendichte ny entspricht dem Standard der

NGF-Technik (z.B. /9/). Wir geben hier nur das Ergebnis (unter

EinschluB der Ankopplung an das Strahlungsfeld) an. Details

findet man in /12.13/.

(2 - 4 - DAs) n (74 = | Bol (4)

Dabei wurde für die inkohärenten Teilchen lokales Gleichgewicht

vorausgesetzt, die Diffusionsnéherung benutzt (D - Diffusions-

koeffizient) und eine Lebensdauer X eingeführt. T ist die aus

dem Selbstenergieteil I entstehende Dämpfung. Die bzgl. R

Fourier-transformierte kohärente Amplitude wurde als BT)

«exp RF -w,t) mit schwach variablen 8 angesetzt, was bel

monochromatischer Anregung gerechtfertigt ist.

(4) beinhaltet das Strahlungsfeld els Teilchenpumpe nicht.

vielmehr stellt die durch das Bad veraittelte Relaxation der

koharenten Amplitude die Teilchenpumpe dar. Das Strahlungsfeld

tritt nur in der Gleichung für B explizit in Erscheinung

[148 -ECWo)-ZCO + | m(@ (FOIE2.0kn}BP

ox E(7o EZ
Hier wurde der Selbstenergieteil II, der auf eine Selbstwech-

-
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selwirkung der koha&amp;renten Amplitude führt, ausgeschrieben,

Gleichung (4) und (5) sind noch durch die Wellengleichung far

E abzuschlieBen.

Die Anwendung des hier vorgestellten Konzepts der teilweisen

Kohärenz auf ein dichtes Exziton-Gas findet man in /13/, Die

Untersuchung von teilweiser Kohärenz im Exziton-Biexziton-Sy-

stem findet sich in /A42/.
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The Method of Green's Functions in Non-Equilibrium

Statistical Mechanics

T. BORNATH; M., SCHLANGES

The Green's function approach to many-body problems is a very

powerful one. This has proved not only in equilibrium but also

in non-equilibrium statistical mechanics. In the latter case a

cortect formulation is given by the real-time Green's function

technique. Basic work in this field was already dons in the

Sixties /1,2/ but in recent years there is an increasing inter-

est in this approach (see for example /3/). In this paper we

are going to give some general relations and then to introduce

a new approach to non-equilibrium problems within the real-time

Green's function (GF) technique /4/. For detailed considerations

we refer to /5/ and /6/.

The properties of a many-particle system can be described by

the one-particle GF

5,11) = 2refp Tv (vr)
(1)

' &gt; &lt;

= 0 (t,-t;)93(1,1")+ Ot ~t la (11")

with g? being the correlation functions

5; (120) = FY (0) YD (2a)

9, (11°) Wr) VG (+-Bose_) (2b)

( @ is the unknown non-equilibrium density operator, T repre-

sents the Wick's time ordering operator and “1” is the abbre-

viation for Fyetys for simplicity we do not consider internal

degrees of freedom) ;

A first importent feature of non-equilibrium GF 1s that they

depend not only on the tin _L*% rence unten (like in equili-

brium) but on both times ', Therefore it ie useful to

introduce new variables -



-

re 4
1

R or
1 .

SF (rer)

and to define Fourier-transformed quan:

the relative coordinates

(3)

“ies with respect to

+00 -iprs+iot 02 (rt,RT)Jd far e2 (pw:RT) = rs91

The function Ch (p®;RT) 1s connected in a simple manner with

the Wigner distribution function

F(D:RT) - [de (*1) gf (po:RT)

Complete information about the system is given if we know the

two correlation functions (compare (1)). Instead of these two

functions we may also define two new functions. One is the.

spectral function a

&gt;

alow:RT) = 1g] (pw:RT)-a.% (po:RT)|

A second function is defined bv

I ay (pwiRT) = F(pw;RT)a(pw;RT)

Then results

L 97 (p@iRT) = [1 % F(pw:RT)] a(pw:RT)

(5a)

(Sb)

With the introduction of a(pw;RT) and F(po:RT) we have split

up ‘our problem: with a(pW;RT) we have to determine the spec

tral properties whereas F(pw;RT) contains the statistical in-

formation. For comparison, in equilibrium the correlation

functions are not independént quantities because of the KMS-

condition /7/, and that's why the function F is explicitely

known

F(pw:RT) = fw) r A
SB lox

(6)

So in equilibrium onlv the spectral function has to be dater-

mined.

To be complete we want to introduce still two quan_illes:

37/A10) = 2 Oe -v))] (e2(12)-a5(110)) (7)

oR



The retarded and advanced Green's function a well suited for the

description of the one-particle spectral properties, For exemple

holds

a(pe:RT) = 1 [gR(pw:RT) = gh(pe:RT)] (8)

Now we would like to come to the second point of our paper. In

order to determine the GF we start from the Martin-Schwinger

hierarchy of equations of motion /8/. The first equations are

2

(38 Hyg, (117) = S(1-1)21 fa 2 v(1-2)g,(121°2%) (9)

2

(is Ye)g,(121727) = §(1-1")g,(22")%1-2")g,(21") (10)
fd 3 V(1-3)g,(1231'2'3%)

5

These equations are very general, i.e, they do not depend on

the kind of.averaging. Therefore boundary conditions are ne-

cessary to obtain solutions for a special kind of averaging

(in equilibrium the well-known KMS-condition is such a bounda-

ry condition). Up to now there exist two methods in order to

determine non-equilibrium GF:

1) Kedanoff and Baym /7/ have performed an analytic continua-

tion of the imaginary-time GF to their real-time counterparts

assuming the system being in equilibrium at an initial stage

11) In order to deal directly with real-time GF Keldysh /1/

introduced a diagrammatic perturbation scheme in the inter-

action picture assuming an uncorrelated initial state.

We have proposed another way /4,5/ which avoids perturbation

theory and works with the equations of motion. Looking for an

appropriate boundary condition we used the condition of "wea-

kening of initial correlation” which was introduced in non-

squilibrium statistical mechanics by Bogoljubov /9/. We assume

that the system is dilute enough so that the correlation time

1s much smaller than the time between two collisicne. Then 8

pair of particles will enter the collision process statisti-

cally independent, In terms of Green's functions this condi-

tion reads

9



lim g,(121°2")
t—-~c0

+ ar . = gp (117)g7(22") qlazngi(217) (11)

"SE

here |t|—so0 refers to times grcater than char

relation times.

It ie evident that this condition is violeted in the following

cases:

(1) high densities of the system

(11) occurance of long-living bound states

(111i) long-renge fluctuations,

In such cases the Bogoljubov-condition must be replaced by a

condition of partisl weakening of initisl correlations /10,11/.

With the help of the boundary condition it is possible to de-

couple formally the hierarchy (9) by introduction of a self

snergy in the first equation. The Bogoljubov-condition (11)

implies

+ int = = «HF, = &gt;20

Jin 21 fd 2 v(1-2)g,(121'2 Mgt aed feiz (11)g,(11 ) (12)

An equation fulfilling this condition is given by /5/

10

3_ wv ; ’ = J Iya(T1"(35%; + m )g4 (21°) = §(1-1 Jo dF] z(11)g(T1")

N. Tg (11)
The corresponding equations for the correlation functions

("Kadanoff-Baym equations™) are

(13)

2

Vater) (om THF (17 “(11) «
(15% + lest) | 2D;

Tol -5 &lt;i) 9,(11') (14)

[(A10)-g5(11")]
 Tye (11)

It should © J thei 12) le aauivalent to a Dyson-

aquation o- Yr_h-conto' |

° 1 Ta

(57 + Fg,(21°) = S(1-1')- Jo1Z tect )

 mn



Also @ matrix notation 1s possible. So our approach leads to

the same results as Keldysh's.
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Approximations of Multi-Particle Green's Functions

M, SCHLANGES: T., BORNATH

vith the equations (13-14) of the foregoing paper /1/ very ge-

neral kinetic equations are given. As the decoupling of the

hierarchy by introduction of the self energy is only formal we

need in practice always approximative expressions for the self

anergy or the two-particle Green's function (GF), respectively.

To find such approximations for the two-particle GF we start

from the Martin-Schwinger hierarchy /1/. One can find the fol-

lowing equation which is still correct (for details we refer

to /2/ and /3/)

2.

(1 +

v(1-2)g,(121°2" 1+8(1-17) (21) [a3v(z-3)g (252%), fens

§(2-2*)(*1) [a3v(1-3)g,(131°3*)1,o__,.
(21)2 [(d3d4 V(1-3)V(2-4)g,(12341°2'3%4*) (1)

If the system is dilute enough that a restriction to pure bi-

nary collisions is possible we can neglect in eq. (1) all con-

tributions which correspond to higher than two-particle colli-

sions. Such an approximation leads to

o_o % 2) = ; .

(55 + 7) (U5 + 2809,(121°2°) = §(1-17)8(2-2")),. a

+ 1V(1-2)g,(121'2"" {2)

The boundary condition /2-4/ to this differential equation is

Lim g,(121'2°),, = aQ(117)g9(22*)2(12°)9%(21') (3)
$e=cn

(the superscript zero denotes here the free one-particle GF)
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A solution for the two-particle Green's function in the par-

ticle-particle channel (i.e. t,=to, ti=t;) is given by (for sim-

plicity we suppress all variables except of the time labels)/2/

‚+3 = a9 1199 .

g p(t,t ) = gg(t,t got. t )| exch.

NiO Tat % = 0%, TV,0%. I &gt; =
35/00 (,T)g2(, FIV. 58,5(F, t7)-gS(t, T)g3(t. TIV, 507, (F,t )]

For the correlation functions one gets the corresponding eaua-

tion: vo
&gt; .

&lt; . 2 , . TatER re iv ao (Te

g4alt,t') = Yia(t.t LE Fergl (2,1) 0 Sp (Ft )

-— A -— .

CL a(T WVg(t)

where we defined

and

%
J

er N

(11° us, 22 Voto)

t1=t2
&gt;»

R
wy + Ben,

uta

° (6)

The retarded (advanced) two-particle GF is determined by

P 1 44.9 /A J. -

ofA,0)EA,eyes17JAETIV,004(Ee)(7)

It is of advantage to introduce some auxiliary quantities

(operator notation)

R R

Qi2=1+1 GV. Qi (8a)

A

Qu 1 .
A

1 Vi» 949
(8b)

Then eq. (5) reads

g(t. t0)= [didi QR, (DIESE. HQ, (Et) (5a)

Together with (7) it can be regarded as the solution of the

non-equilibrium two-particle problem in binary collision appro-

ximation. A generalization can be achieved if we replace the

free one-particle GF in (4) end (5) by full GF. This is possib-

le with respect to higher orders. The functione QR/A can be

interpreted as generalized Moeller-operators /5/. They das-

cribe the two-particle scattering in a non-equilibrium medium
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and contain medium effects like one-particle self energies and

Pauli-blocking /2/.

So far we considered the binary collision approximation. If the

system is not dilute enough we must take into account higher

collisions. Starting from the Martin-Schwinger equations it is

possible to derive a non-equilibrium cluster expansion for the

two-particle GF, ‘le have restricted ourselves to three=-particle

collisions and have arrived at /2-4/

3,(121°2) = g5(121+27)t [a3a3 g7(3,3)ob(123,172'3%)
L ine 3 ...

- 95(121°2")g, (33%)|gent-95°"(121°2°) (9)

Here 95 and a (“L" - ladder) are the solutions of the two~ and

three~particle problem, and 95°" contains the self-energy con-

tributions to the two-particle term which are of the order of

three-particle events, 95 is given by eq. (4) (but with full

one-particle GF instead of free ones). Before we are going to

deal with the three~particle contribution to the cluster expan-

sion we want to consider a more general situation in which the

formation of bound states is possible in the system. In this

case a generalization of the boundary condition is necessary

/2,3.6/, Obviously is

2
2 Go 2b 2s

Lim 9gp(t.t 12915495
25 _ 2

Jim 912 “9192 |exch. (10)

where 9 is the bound-state part and 915 the scattering part.

The corresponding condition for ods which takes into account

the existence of two-particle subclusters is

2 os
lim g (t,t')= ©
todo 7123

© Zb 2 zb 2 zb 2
95394 + 9439, + 94595

(11)

0

with §0o5= 94°.

Then the solution

written down

&gt;

gz (tt'): d=

atc.

wree-particle ladder equation mey be

"ng way
4 LL = x= - = A=

cut 8 (DFEQ(t,t) (12)

A



with Qs 1+ 129.53 Vis being the generalized Moeller-opera-

tor of multi-channel scattering theory /5/.

Introducing the cluster expesneion into the first hierarchy equa-

tion we obtain a kinetic equation for the one-particle distribu-

tion function. Because of (11) thie equation is not closed,

there is needed a second equation for the distribution of bound

particles. If we assume a homogeneous system the generalized

Boltzmann equation reads

f(p,,T) = 12 + 13 = Iren

S fo (PazrT) = In (P15)

with I, and 1, being the two- and three-particle collision in-

tegral, respectively. The term Iron compensates for the succes-

sive binary collisions in the three-particle integral and en-

sures the conservation of the energy in binary collision appro-

ximation /7/.

For example, 13 is. given by
dp. - _ 2

I3(py.T) = spf Phan Tyo3(Efpgeie)] a]

vom § (Esme 53) Tey Fafa)
: _ dap X - — 2

392E05 Z|—22, |&lt;P,PazP23] Tye (Efpz+i6)] |
nad (21)

4 K Pu £

2m§ (E53-Eq33){ fa-f. 1} (14)

where k denotes.the different channels (fo? f, (Pu) (Pa )f3(Pz);.

Fran fa (Pr) fm (Paz) etc,). The T-matrices describe the rele-
vant transitions (scettering, ionization, recombination, re-

arrangement),

vith (13) kinetic equations are given suited for the descrip-

tion of nonideal dense gases.
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Quantenkinetische Theorie der Fluktuationen

1. HARTMANN

In dieser Arbeit sollen die Fluktuationen in einem quantenme-

chanischen Vielteilchensystem betrachtet werden. Ein solches

System beschreibt man zweckmäßig in der Sprache der 2. Quanti-

sierung, d.h, mit den Feldoperatoren yt oy, die den bekannten

Vertauschungsregeln geniigen. Die Observablen des Systems lassen

sich dann in Termen der Feldoperatoren schreiben. So ist z.B,

die Dichte durch den Operator

pe) = Ya) PC)

(V = Volumen, 1 = r,t , 1° = ryt) bestimmt und der das System

charakterisierende Hamiltonoperator hat in wechselwirkenden

vielteilchensystemen die folgende Form

Ha=-Z 8 (de BVH)

+3 Z Janda WD HOR, (en) WD H) 2)
Der Operator der Dichte charakterisiert die Teilchendichte des

Systems im reinen (Mikro)-Zustand, Für ein kompliziertes Viel-

teilchensystem im thermodynamischen limes (N—+® , V—»0 , n -

sndlich) haben wir an Stelle des Qperators den Mittelwert des

Dperators zu betrachten

Leo)&gt;= Cat)&gt;= Tr pA(1) Y (1) (3)

Dann sind die Fluktuationen in einem solchen System bestimmt

durch die Abweichung des Mikrozustandes vom Makrozustand, d.h,

durch den Operator

deu) = g(11°) - &lt;8(11')&gt;

Dieser Operator hat die Eigenschaft, daß sein Mittelwert ver-

schwindet

&lt;cdo(11')&gt; = 0

Eine weitere wichtige GréBe zur Charaktericierung von Fluktua-

tionen ist die Korrelationafunktion

-y



{8e(11+) dg(22'))
Sei der Herleitung der Boltzmanngleichung wird neben der Bedin-

gung der totalen Abschwächung der Anfangskorrelation die Annahme

gemacht, daß die großmaßstäblichen Fluktuationen vernachlässig-

bar klein sind.

Um groBmaBstébliche Fluktuationen mit einzubeziehen, führen wir

aine Mittelung des Dichteoperators über ein kleines Volumen

pin (analog wie bei Klimontovich /1/ für den klassischen Fall).

Der geglättete Dichteoperator wird mit § bezeichnet. Das kleine

Volumen ist so gewählt, daß es viel kleiner als das Gesamtvolu-

men ist, aber wiederum groß genug ist, um die kleinen Fluktua-

tionen bei der Glättung herauszumitteln, .

Ausgehend von der Beziehung (4) sieht die geglättete Größe für

die Fluktuationen folgendermaßen aus

SF = $ -&lt;8&gt;
Die Gesamtfluktuationen können wir in zwei Anteile aufspalten

(8)
de = IF + Ag

einen Anteil SE , der von den großen Fluktuationen stammt und

8inen Anteil 4£ , der durch die kleinen Fluktuationen verur-

sacht ist, Far A4¢ folgt aus den Gleichungen (4), (7) und (8)

de=¢-¢ - &amp;¢:=0 (9)

Damit ergibt sich eine Zerleaung des Korrelators in einen An-

teil durch große Fluktuationen &lt;de, Sg), einen Anteil durch

kleine Fluktuationen {Ag Agı)und zwei Anteile von gemischten

Fluktuationen, die wir im folaenden vernachlässigen wollen

(Sot) Fez) = LS, $6) = CE TE) + (Ag, 4) + BgFE) +E4) 10)

Mit Hilfe der Bewegungsgleichungen fiir die Feldoperatoren, des

Hamiltonoperator (1) und der Beziehung (2) 1äßt sich eine Be-

wegungsgleichung für den Dichteoperator schreiben

+2? ,
fan 2 + Si, §(ryrit) = nfar, [vir,-r,) -

vir'-r ij e(rort)e (r rit) = 0) (11)

wobei Selbstwechselwirkungsterme vernachléseigt wurden.

Im folgenden wird die Annahme der teilweisen Abschwächung (ana-

a



log zu Klimontovich /1/) gemacht, d.h, daB für die kleinen

Fluktuationen die Bedingung der totalen Abschwächung gilt,

aber die groBen Fluktuatbnen nicht abgeschwacht sind.

In bindrer StoBapproximation gilt nun die fir kleinen Fluktua-

tionen

CAdeded = &lt; Ae ded:

Che, 40,5 + CENCES = QL. LEVI Sad (12)

(£245 - Molleroperator)
Mit dem Ansatz (9) far den Dichteoperator @=A4¢ +$ gehen wir

in Gleichung (11) ein und glätten anschließend. Unter Verwen-

dung der Beziehung (7) F=d +47 erhalten wir
2

2 n a

{sn dt * zu d4- 41) = n fdr,(Vaomvy KE} 51 =

n I ($Henfdr,[V.-v. WE, (13)

Kurz

LiF =n ©) +Y (13a)

Hier ist

I.(&amp;) = Jeary [Vy0mv, 0) [2,564 - 3.5)

der Boltzmannsche StoBoperator und Y eine stochastische Quelle,

30 daß wir mit (13a) eine Langevingleichung für den geglätteten

Anteil§erhalten haben. Bei nochmaliger Ausnutzung der Bezie-

hung (7)und Mittelung der Gleichung (13) über das Gesamtvolumen

erhalten wir ~

L7¢,) =nIsenig
2ine Boltzmanngleichung mit Beriicksichtigung des Beitrages der

groBen Fluktuationen durch
or A

Ya for, [12 - V1.2]K88, dé

(1g = Jdry [V35-Yy2[fCBrooSrp~&lt;EXED})
Unter Verwendung der Gleichungen für &amp; (13) und &lt;@)(14) erhal-

ten wir eine Bewegungsgleichung für de:

(Lys 31,088=Jory[Vypmvy S]dE&lt;ED = 1

MEY =n fd [4-1] [08 4 &lt;I dad]

+ nde, Ma V4, 1 68 68500

(16)

“3



und dz, SS, =. wy Sit Term Ly
Sie hat ebenfalls die &lt;orm einer Langevingleichung mit der

stochastischen Quelle .

Da die Boltzmanngleichung (14) bei Einbeziehung von großen

Fluktuationen durch I ~ &lt;¢g §&amp; &gt; keine abgeschlossene Gleichung

ashr ist, muB eine weitere Gleichung far den Korrelator

Cig IK) betrachtet werden, die aus (16) hergeleitet wer-

den kann

(Ln+61, +81,)C6 1° ale "hy

u
7

=A un

mit ST &lt;&lt;“

 72

und

A

m term

To Tu7 ¥ aa = Lo)
yy Ar AL N

+ . REC des 86]

Mit Hilfe der Polarisationsniherung kann der Quellterm A in

zwei Anteile aufgespalten werden

x (18)

einen Boltzmannanteil Ap und einen Anteil, der durch die groBen

Fluktuationen verursacht wurde.

In der Ordnung Of- \ ist

nr 4,

Ann Are I tr)

VJ
-

nis

fr Ni TeX, = Por

Mit den Gleichungen (14) und (17) erhalten wir ein geschlosse-

nes System von Gleichungen,

Für den Spezialfall Ya 0 ergibt sich folgende Langevinglei-

chung

(L. m WA = Y (20)

in



ait &lt;Y)&gt;=Oo

CY (rtd) Y(nn't)&gt; = Ag 0(d-2,)
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Rostocker Physikalische Manuskripte, Heft 9 (1986)

Quasiteilchenenergien in relativistischer Kernmaterie

F. REINHOLZ

1. Einführung

vird Kernmaterie extremen Bedingungen (T3 10°, n&gt; 105005)

unterworfen, wie es etwa bei astrophysikalischen Objekten

(weiße Zwerge) oder bei Schwerionenstößen der Fall ist, 80 las-

sen sich relativistische Effekte wie die Geschwindigkeit sabhän-

gigkeit der Masse, das Auftreten von Antiteilchen oder Retar-

dierung der Wechselwirkung beobachten. Um ein solches Nukleo-

nensystem zu beschreiben, ist eine relativistische Vielteilchen-

theorie notwendig. Im nichtrelativistischen Fall erweist sich

die Greenfunktionstechnik als gut handhabbar und erfolgreich,

Nir wollen deshalb eine relativistische Verallgemeinerung die-

ser Methode zur Beschreibung eines Nukleonensystems verwenden.

wir interessieren uns insbesondere für thermodynamische

Eigenschaften eines relativistischen Nukleonensystems, das über

Mesonenaustausch wechselwirkt, wie Phasendiagramme, Instabili-

täten u.ä, Einen Schlüssel zur Berechnung thermodynamischer

Größen stellt das Quasiteilchenkonzept dar /1,2/. Quasiteilchen

sind Elementaranregungen von Vielteilchensystemen., Sie können,

im Gegensatz zu Elementarteilchen, nicht als freie Teilchen

auftreten, weil die Wechselwirkung in ihre Definition eingeht.

Der Vorteil besteht darin, daß man mittels wechselwirkungs-

freier Quasiteilchen reale Systeme in der Theorie des idealen

Fermi- oder Bose-Gases beschreiben kann. In Formeln drickt sich

das wie folgt aus:

1

NER

nit E av/ 024m Pack _=1

Bea ATE,
- a a

E_ ap Zum? Korrekturen

Dieses Quasiteilchenkonzept hat sich im nichtrelativistischen

Fall vielfach bewshrt, so sind Plasmonen, Cooper-Paare oder

Exitonen bekannte Quasiteilchen. Wir wollen nun die wechsel-

LEY



wirkenden Nukleonen als Quasiteilchen ansehen.

2. Die Greenfunktionstechnik

Wir betrachten ein aus Nukleonen und Mesonen bestehendes Viel-

teilchensystem, Die Nukleonen werden durch die Feldoperatoren

Ww, die Mesonen durch die Feldoperatoren ¥ beschrieben. Ihre

Bewegungegleichungen, die Dirac-Gleichung und die Klein-Gordon-

Gleichung sind über einen Zusatzterm, der aus der Wechselwir-

kung herrihrt, miteinander verkoppelt. Mit Hilfe der Feldopera-

toren lassen sich Greenfunktionen definieren:

S(x,x') ==1 STA()Fx')) mit ix) = Y (x)

für Fermionen

D(x, x*) =a~i &lt;T(Y(x) Pix" &gt;
für Bosonen

Solche Größen sind schon aus der QED bekannt, Der angegebene

Erwartungswert ergibt sich in der OED durch die Mittelung über

Vakuumzustände. Im Falle eines Nukleonensystems von endlicher

Dichte und Temperatur ist die Mittelung jetzt im Sinne der

Quantenstatistik zu verstehen: (A)=SpgA, wobei @ ein relati-

vistischer, quentenmechanischer, grofkanonischer Dichteoperator

ist. Dieser ist gegeben zu

oan BP ral

Dabei bedeuten Z die groSkanonische Zustandssumme, By der zeit-

artige Vierervektor, der den Temperaturaspekt beinhaltet, PY

der Viererimpule der Teilchen, gebildet aus dem Energie-Impuls-

Tensor des Systems, o&amp; das relativistische chemische Potential

dividiert durch die Temperatur und Np die Baryonenzahl /3.4/.

_ Die so definierten thermodynamischen Greenfunktionen bein-

halten Informationen zu allen wichtigen Größen des Systems. So

argeben sich die Quasiteilchenenergien als Pole der Greenfunk-

tionen, Zur Bestimmung der Greenfunktionen muß man deren Bewe-

gungsgleichungen lösen, die sich aus den Bewegungsgleichungen

der Feldoperatoren ergeben und miteinander verkoppelt sind.

Das entstehende Gleichungssystem läßt sich jedoch formal ent-

koppeln, so daß die bekannte Dyson-Gleichung entsteht:

 XT



G (Pop)=Go (BTp)+Go (Ro, Tu) Z (RT2)GRT4) (10)
A

I

5 (RT=192 [AK ¥ GPK Td PS RGNDK) (10)
Die Wechselwirkung wird durch den Selbstenergieoperator be-

schrieben, streicht man diesen Term, so werden freie Felder be-

handelt. Eine exakte Lösung der Gleichungen (1) ist nicht még-

lich, es kommt darauf an, geeignete Approximationen zu finden.

Als formale Lösung ergibt sich zunächst die inverse Dyson-

Gleichung

5(P, Tom) = =

(re, )-m_-5"(p, ' Th
(2)

iie man in verschiedenen Niherungen angeben kann.

3, Selbstenergieapproximation in zweiter Ordnung der Kopplungs-

konstanten ~ a a

Um einen auswertbaren Zusammenhang fur die Selbstenergie zu.

finden, müssen nun die exakten Faktoren in der Bestimmungsglei-

chung (1b) durch bekannte, einfachere Ausdrücke ersetzt werden.

Diese Ersetzungen werden so gewählt, daß eine Approximation in

zweiter Ordnung der Kopplungskonstanten entsteht, Die vollstän-

dige Ein-Teilchen-Greenfunktion für Fermionen wird durch die

Sreaeenfunktion freier Teilchen ersetzt:

, Vv. _ . £ 1-1 _ 7,

STA GOIN fpf fifoEZ
aA —

ait Fz Pig? FED az Fed = ar

Der Bosonenpropagator wird durch das Yukawa-Potential qgendhert:

4
0 — —

Kr a

Die Vertexfunktion /°Swird aufgrund ihrer Struktur durch eine

Dirac-Matrix approximiert:

M50p Ky) er #0
Nerden die Ausdriicke (3), (4) und (5) in die Formel (1b) ein-

gesetzt und ausmultipliziert. so entsteht eine Anzahl Summanden,



die die Fermifunktion enthalten, ebenso wie Summanden, die die

Fermifunktion nicht enthalten. Dieses legt eine Aufspaltung der

Selbstenergie in einen Materieanteil und in einen Vakuumanteil

nahe, die jetzt untersucht werden sollen /5/:

(PT, a) 23 (PR, Tu) + 32(P,) (6)

3.1. Materieanteil der Selbstenerqgie

Der erste Summand in (6) ergibt sich zu:

_ 2 d*“ s (Rk) + m ‘| (E . I -Zed GR Em[Ud sai)
+ (60d 2r4d(R-Kot6)]

2 Em

Aufgrund der Abhängigkeit von den verschiedenen Dirac-Matrizen

ist eine weitere Aufspaltung sinnvoll:

Zu (Pet Mag = x, Zo (R. Ta) +g 2p (RTL)
v=0123 ; aBe4234

Nach Einführung von Kugelkoordinaten und Ausführung

integration ergeben sich die einzelnen Anteile zu:

2 ® 2
= [4 (Pre)? 4p

Z(P,T 4) = Jae [FE - FR) tn i frre
2 =2=0

der Winkel-

(7a)

{7b)

2 «© _ 2 2

(RTa)=42,Jae = [eee] Tio fede
2 Rn - 2 2

a Ö od = (Pre)?tAs_ (7d)

3.2. Vakuumanteil der Selbstenergie

Der zweite Summand in (6) ergibt sich zu:

: Yo om FB Ke s

Bei kat &amp;

Ein solcher Ausdruck ist bereits aus der QED bekannt, Er ist

divergent und muß deshalb einer Renormierungsprozedur unter-

 "=



wor fen werden, Diese wird z.B, von Archiezer und Berestezki]

dargestellt /6/. Wie beim Materieanteil ist eine Aufteilung nach

den Dirac-Matrizen méglich:

R v

2 (py) =¥ PF, 5,(P) + myS,(P)

wobei sich die Anteile errechnen zu:

2-x) - Plex Lali)SC)=SQ[afon) osde  2utblah) IT temd

1

SP = 398 [ata 0
Wr.

 open) PUA |- Zu tn) |EYE wit Jaa) (sb)

Jie Integrale (7) und (8) sind nun numerisch auszuwerten,

4. Quasiteilchenenergie von Nukleonen

Die Bestimmung der Quasiteilchenenergie ist identisch mit der

Aufgabe der Bestimmung der Polstellen der Greenfunktion. Dazu

werden die Ausdrücke (7) und (8) in die Gleichung (2) einge-

setzt:

G(R, ,T, mu) = —5= = © (9)

(Ro Toft y[P (1-8, )-Z]-[m(1-5,)+71]

und die Nullstellen des Nenners berechnet. Dieses 1äßt sich

einfacher realisieren, wenn der Bruch (9) erweitert wird mit

Pl, (1-8,)-2 + [m (1-5,)+2;] . Zur Vereinfachung der Auswer-
tung wird in ein spezielles Koordinatensystem übergegangen,‘

B= (Pg: 0.,0,P), so daß sich eine quadratische Gleichung für

die Bestimmung von Po ergibt ;

[P.(1-8,]2.2P(1-8,5.422(P(1-8,)-Z.]%-[m(1-8,)+2,]?=©
(10)

Die Lösungen von (10) eind die Quaaiteilchenenergien, die sich

argeben zu:
a

1-5

 Xp. T.n) = B= Ben fo. EY QollSihrZey,

vahrend das positive Vorzeichen die Teilchen beschreibt, steht

das negative Zeichen fir die Antiteilchen. Der Zusammenhang

1A



(11) wurde ait den Konstanten »,=937 MeV, A, =137 MeV und

38 /4%=1 in der Abbildung 1 graphisch dargestellt,

fe [MeV]
00

1200

1200

1000-

a0

Abb, 1

— pP [MeV]
0 20 600 1000 1400

Quasiteilchenenergie von Nukleonen in Abhängigkeit vom

Impuls
T = 1000 MeV, 4 = 100

T = 100 MeV, /* =1000
=um Vergleich. 1daal

MeV

“eV

“wkleonen E = P2un?

Die so ermittelte Quasiteilchenenergie ist die Grundlage für

die Berechnung thermodynamischer Größen. So lautet z.B, dar

Zusammenhang zwischen Baryonendichte und Quasiteilchenenergie:

4
ne (m. 7) SEY Pea 7 a)

Ähnliche Oberlegungen lassen sich auch fiir andere Systeme, die

din relativistisches Verhalten zeigen, anstellen. Vos Stand-

punkt der Kernphysik ist ein Quark-Gluon-Plasma von besonderen

Interesse/7/,

 og
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Rostocker Physikalische Manuskripte, Heft 9 (1986)

Pauli-Blocking-Fffekte in dichter Kernmaterie

D, BLASCHKE; G., RUPKE

In den beiden letzten Dekaden wurden neue Erkenntnisse gewon-

nen, die zu einem tieferen Verständnis der Struktur der Mate-

rie führten, Das Konzept, komplizierte Strukturen als Bindungs-

zustände aus einfachen Bausteinen unter Einfluß einer Rrög-

lichst elementaren Wechselwirkung aufzubauen, wurde auf den

subatomaren Bereich ausgedehnt. Die Vielzahl der sogenannten

Elementarteilchen wird suf wenige elementare Bausteine, die

Leptonen, die Quarks und die Eichbosonen, zurückgeführt, Da für

das Standardmodell, welches aus der Quantenchromodynamik und der

Theorie der elektroschwachen Wechselwirkung besteht, bisher

keine geschlossene Lösung möglich war (für die starke Wechsel-

wirkung kann die Störungsrechnung nicht angewandt werden), wer-

den phänomenologische Modelle wie das Quark-Potential-Modell

arfolgreich benutzt, um die Eigenschaften isolierter Hadronen

wie innere Quantenzahlen, Massenspektrum, magnetische Momente

usw. in guter Näherung zu beschreiben (siehe die zusammenfas-

sende Darstellung von Hendry und Lichtenberg /1/). Als Beispiel

peien die schweren Quark-Antiquark-Bindungszustände wie Char-

aonium und Bottonium genannt, die mit Hilfe eines Potentialmo-

dells berechnet und zum Teil vorhergesagt werden sowie experi-

mentell verifiziert werden konnten,

Oblicherweise wird unter Berücksichtigung der Aussagen der

Quantenchromodynamik das sogenannte Confinement-Quark-Potential

veonfiry als Summe eines kurzreichweitigen Anteils und eines

langreichweitigen Anteils angesetzt (für eine genauere Darstel-

lung siehe /1,2/k

veorf ry - yehoret + viong .

besteht aun einem Coulomb-artigen Potentialanteil (Ein-Gluon-

Austausch) und dem entsprechenden Fermi-Breit-Hamiltonoperator

,8hort - rox fe sm d(r)(1+ 3, 83) (2)

13



(hier nur far s-Zusténde);

viongrya Ar 4c (3)

beschreibt das durch Gitterrechnungen der Quantenchromodynasik

rotivierte confinement-Verhalten des Potentiale, welches infol-

ge des unendlichen Anwachsens der Energie das Auftreten 180-

lierter Quarks verhindert, Anstelle des realistischen Quark-

Potentials (1) können auch andere Formen wie das quadratische

Confinement

veonf ny = 2 u? _2

far Modellrechnungen benutzt werden,

Auger den Eigenschaften isolierter Hadronen (qd bzw. qqq) las-

sen sich auch Eigenschaften von Zwei-Hadronen-Systemen wie

der Deuteronformfaktor oder die Nukleon-Nukleon-Streuphasen be-

schreiben, Es erhebt sich die Frage, wie eine statistische Be-

schreibung eines Vielteilchensystems fiir eine Wechselwirkung

(1) bzw. (4), die für große Abstände divergiert, formuliert

werden kann,

Gemäß /2/, /3/ kann das Quark-Potential-Modell für ein Viel-

Quark-System in der Weise formuliert werden, daß die Wechsel-

wirkung (string) auf farbneutrale Cluster beschränkt bleibt.

Diese Absättigung der Wechselwirkung bewirkt, daß sie nicht

additiv ist, und aus energetischen Gründen tragen die Zerle-

gungen des Quark-Systems im Cluster aus nächsten Nachbarn das

gräßte statistische Gewicht, siehe Abb. 1.

Abb, 4 Stringkonfigurationen fir gleiche Quarkpo-itionen

Somit erhalten wir ein effektives Potential V(r) = veorf yer),

welches die Wahrscheinlichkeitc(r)enthalt,daRzwei Quarks

im Abstand r nächste Nachbarn sind. Es wird näherungsweise an-

gesetzt, daß für einen Bindungszustand c(r) gleich 1 ist, wah-

rend fir freie Quarks die Hartree-Néherung unabhéngiger Teil-

chen benutzt werden kann. Auf dieser Basis lassen sich die

Vielteilcheneffekte in dichten Systemen, wie sie beispielsweise

~My



von eines System aus Nukleonen bekannt sind, untersuchen.

Von Interesse sind folgende Fragen: Wie werden sowohl die

Eigenschaften von Clustern (Nuklide wie Deuterium, Tritium, He-

lium auf der Nukleonenebene und Hadronen auf der Quarkebsne)

durch eine Umgebung mit gegebener Dichte und Temperatur modifi-

ziert? Wie kommt in den Eigenschaften der Nukleonen und Atom-

kerne die Quark- Substruktur zum Ausdruck? Gibt ‘es einen neuen

Zustand der Materie, das Quark-Plasma?

Umgebungseffekte lassen sich in eystematischer Weise mit Hilfe

der Methode der thermodynamischen Green-Funktionen behandeln,

Ein wichtiger Effekt ist das Pauli-Blocking, infolge des Pauli-

Prinzipe wirkt sich die Besetzung des Phasenraumes durch die

Fermionen der Umgebung so aus, daß Bindungszustande geschwächt

bzw. zerstört werden. Dies kommt im Falle der Kernmaterie in

siner Verringerung der Häufigkeit von Clustern /4/ sowie in

ainer Vergrößerung der effektiven Radien von Clustern aus Nu-

kleonen /5/ zum Ausdruck.

Ahnliche Effekte lassen sich auch für die Bildung ‚von Hadronsn

aue Quarks erwarten. Das Nukleon sls drei-Quark-Bindungszustand

folgt aus einer Bethe-Salpeter-Gleichung

[r.] = [x] + (x] [e2][73] (5)

wobei K = V + AV neben der effektiven wechselwirkung V(r) =

verter) dan Einfluß --- Umgebung enthält, der näherungs-

weise durch

iA od (6)

gegeben ist, Die stdrungstheor

/2/)

AER 2 T 5 fi (Ele) Yo 13) Yor WE) bo Vor (23) Vin (45)

che Auswartung ergibt (siehe

wo (YY (126) + cycl (Ese + Ew -E.-F -E. FEE)

wobei f_.(E) = [exe B(E-3p)+1] “1 4ie Fermiverteilung für die Ha-

dronen bedeutet. Eine Modellrechnung far das quadratische Con-

finement-Potential (4) ergibt



Eup = P2/6m+3{Fw elm, b2 = (fT mw)1

2

Yoo = d(P-pe) eb? Jexp(-3b°pr. /4)sfc(123) (8)

der Spin-Flavor-Color-Teil sfc (123) ist symmetrisch in den

Spin- und Flavor-Variablen, dagegen antisymmetrisch in den

Farben,

Der Pauli-Shift der Bindungszustande infolge des Einflusses

der Umgebung lautet hiermit

2 eo.

Pauli _ % 35 Sf ...AE" = arr dP fo (E,p.)

‚32 „12,27
x {(204-2b2(p4p')2)e7(P-P')62(1 ob?(pep+)2yem (PP )°b 3

und ist eine Funktion des Gesamtimpulses P, der Temperatur T

und der Baryonenzahldichte ng. Eineeffektive Nukleonenmasse M

/6/ läßt sich gemäß

ME En——x. Pau

1+ —— (dE /3P
= ( )

sinführen, sie ist in Abb. 2 als Funktion von P, T und ng dar=-

gestellt /7/.

| Effektive Mass MYM

 MN

n8 9./3.7=0
iartree- Fock Skyrme

NG

al. go,7=0
0 x P/fL#m‘]

Abb. 2 Effektive Masse für Nukleonen in heißer, dichter Kern-
aatarie

x



Es 1äßt sich zeigen /2/, daB die Dichte der Nukleonen in einer

sinfachen (Leiter-Hartree-Fock) Niherung durch eine Fermifunk-

tion berechnet werden kann, bei der die Energien geshiftet

sind, Somit ergibt sich aus (9) eine Dichte- und Temperaturab-

hdangigkeit des chemischen Potentials in Kernmaterie; fir T = O

berechnet sie sich unmittelbarausdemPauli-Shiftam Fermi-

Impuls Pr: ’

° Pauli
3Eyp. + AE = Zu (11)

wie in Abb, 3 gezeigt, werden empirische Ergebnisse, die bei-

spielsweise zur Einführung der Skyrme-Wechselwirkung in der

Beschreibung von Kernmaterie führen, in guter Näherung repro-

duziert, wenn der Bindungsanteil (virtuelle Quark-Antiquark-

Anregung weggelassen wird.

350
¢ Fauli blocking.

SN

$= =~ ohne Bindung

m
E

©

J
10 +

0 -

10 4 Zperagie [Quark

0
Abb. 2 Dichteabhangigkeit des chemischen Potentials von Kern-

waterie far T=0 unter Bericksichtigung des Pauli-
blocking-Shifts im Verqglaich zu empirischen Ansätzen

Ein weiterer Effekt der Umgebung besteht in dem "Aufblähen”

der Nukleonen, die effektiven Radien der Bindungszuetände wer-

den dichte- und temperaturabhängig /8/. Dieses Verhalten kann

ait gegenwärtig gemessenen Formfaktoren in Atomkernen (EMC-

Effekt) in Verbindung gebracht werden,



Eine wichtige Konsequenz des Pauli-blocking-Mechanismus ist

die Zerstörung gebundener Zustände und der Obergang in eine

Phase freier Teilchen (Quark-Plasma) bei genügend hoher Dichte

/2.3/. Rechnungen für realistische Quark-Potentiale ergeben die-

sen Phasenübergang bei etwa der fünffachen Kerndichte /2/. So-

nit folgt, daß aus einem Quark-Potential-Modell, wenn es uber

pinen gréBeren Dichtebereich konsequent untersucht wird, nicht

nur Eigenschaften isolierter Hadronen und des Zwei-Hadronen-

Systems, sondern auch der Phasenibergang zu einem neuen Zustand

der Materie resultieren, Andererseits ergeben sich auch aus der

Stabilität der hadronischen Phase Bedingungen für die konsisten-

te Einführung des Quark-Potential-Modelle,
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Rostocker Physikalische Manuskripte, Heft 9 (1986)

Zusammenstellung der in den Seminaren behandelten Aufgaben

G. ROPKE

Aufgabe 1: Man bestimme die Zustandsgleichung fur ein ideales

Fermigas!
i N = + =

Lösung: MA Na = Z Capa) /Q =
Z JE fwaperg = Eg

FE) = [exp B(E-m)+1] "2, A(p.0) = 20 §(0-E,) .

Aufgabe_2: Man berechne die dielektrische Funktion in der

Näherung RPA!

2 f(E_)-f(E )
e +

Lösung: E(qg,D) = 1-—— &gt; TE9 (9,0) Qe 0? 5 Syt@O+1E)-E qq

Aufgabe 3: Man lése die Zwei-Teilchen-T-Matrix-Gleichung im

s-Kanal t,=t,=t, th=t,=t in Leiternaherung fur zwei verschie-
dene Teilchen im Grenzfall kleiner Dichten, d.h. unter Ver-

nachlässigung des "Pauli-Blockings"!

N , ~ -1

Lösung: T(PyrPziPy7QrPa+Qiz)=V(q)+E V(R)(2-E q En .a)
* T(p,-d,,P2+8ip,-9.P2+9:2),

T(Py:PpiPy~q,Pyta:z) = J (2-E “i Yop (AR Yop Cran, +
PEJ Py Po a

+ (E_,- - !

( nf fp,-q Ep +o

Eps Vp! Lésungen der Schrédinger-Gleichung

(Ep +Ep En) YaptPyrPolt Z v(9) Yap(P,-9-P2+0) = 0

Aufgabe 4: Man berechne die Zwei-Teilchen-Green-Funktion im s-

Kanal unter Verwendung der in Aufgabe 3 erhaltenen Ergebnisse!
¥

. dace Yar RAY iplr-an,+a)
Looung: Gy(py.pyipy-a:ppediz) = == 0 TINT EEE

Enp~Eona™
z-E +.

5.

Jo
+ vx

7 Yip (py:Py) =r Y np(Py-9.p2+a)



Aufgabe 5: Man berechne die Zustandsgleichung unter Beriicksich-

tigung von Bindungszusténden ausgehend von der Ein-Teilchen-

Green-Funktion und der Naherung

« yup

TX T(pyepyipy.Pp:Q,)7
ee 2y,p, G0

_dsung: A(p,w) = 2nd(w-E -Alp4))+ CE
Pa Fe

- d(o-Epp-E,)}[926080

Alp) = ReZ(Py:2) up =

P1 nF-

9,p(E) = [exp B(E- py - p

(Bp) ETRE SNe

Yate, ‚p2)| EEE (ED

 (Ep)

Aufgabe 6: Man berechne die dielektrische Funktion £(q,0).

vgl. Aufgabe 2, unter Berucksichtigung von’Bindungszustanden

mit Hilfe der Nizherung fur die Polaris “ion f +-"ion

Tg0Vee£eos
Pad

Fd

mit der T-Matrix aus Aufgabe &gt;

N _ et RPA atom

Lösung: £(a.0) = 1 -Qca (Tl (a. + T(a,2))

3eitrag der Atome zur Polarisationsfunktion:

atom &gt; ! rs x x 2

Tta.w) pl ap(PP2) (Vio(pyea py)- Yip pyra))|
9(E.o)-9(Eyp)
Ip (eet —E 1p

Aufgabe 7: Man leite die Ziman-Formel fir den elektrischen Wie

derstand eines Metalls infolge der Streuung der Elektronen an
den Ionenpotentialen her|

Lösung: R= 1 p20
~

&lt;P; P&gt;
TT OOIPYAPPS]

Bi

DB

CFE)hore

WS



Kraeft, Wolf-Dietrich; Kremp, Dietrich; Ebeling, Werner and

Répke, Gerd:

Quantum Statistics of Charged Particle Systems, Akademie-

Verlag, Berlin 1986

Aus dem Klappentext:

In dieser Publikation wird das Hauptinteresse auf nichtideale

(stark gekoppelte) Plasmen gerichtet, d.h. suf Ladungstréger-

systeme, in denen die Wechselwirkung eine wesentliche Rolle

spielt, Neben dem theoretischen Interesse besitzt die Nicht-

idealität besondere Bedeutung für Gas- und Festkörperplasmen,

für astrophysikalische Systeme und für technische Anwendungen

wie Fusion.

Der erste Teil des Buches enthält eine Einführung in die Quan-

tenstatistik mit spezieller Betonung der Coulomb-Systeme.

Durchgehend wird die leistungsstarke Methode der Greenschen

Funktionen benutzt. Beispiele für die Anwendung dieser Technik

werden im Zusammenhang mit Ein- und Zwei-Teilchen-Eigenschaften

sowie mit kollektiven Erscheinungen gegeben. Die Autoren stel-

len den Zusammenhang mit klassischen Theorien dar, Im weiteren

geben sie die Gleichgewichts-, Transport- und optischen Eigen-

schaften mit konsequenter Anwendung der gegebenen statistischen

Theorie für eine Vielzahl von physikalischen Situationen in

Gasplasmen und Elektron-Loch-Plasmen in Halbleitern an. Eine

Reihe der dargestellten Resultate ist neu und von Interesse

für Physiker, die auf verschiedenen Gebieten tätig sind (Plasma-

physik, Festkörperphysik, Astrophysik).
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