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=
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微扰展开

一级微扰

为求解 E
(1)
k ，我们用

〈
ψ
(0)
k

∣∣∣∣ 标记 λ1 系数方程得

〈
ψ
(0)
k

∣∣∣Ĥ0 −E(0)
k

∣∣∣ψ(1)
k

〉
= −

〈
ψ
(0)
k

∣∣∣Ŵ
∣∣∣ψ(0)

k

〉
+E

(1)
k .

利用 Ĥ0 的厄米性和能量本征方程，上式左方为零，所以

E
(1)
k =

〈
ψ
(0)
k

∣∣∣Ŵ
∣∣∣ψ(0)

k

〉
.

这说明，能量的一级微扰修正是微扰项在未受微扰系统的本征态中的平均值。

在一些物理问题中，由于对称性要求，一级微扰可以是零。例如无限深势阱中的

带电粒子，当施加一个微弱外电场（E）时，带电粒子获得一个静电势能 V (x) = −qEx。
将这个微弱势能看作为微扰，我们可以计算其一级微扰贡献。因为无限深势阱的能狼

本征函数具有特定的宇称，所以在一级微扰水平上，能量的修正为 ，

E
(1)
k = −qE

〈
u
(±)
k

∣∣∣x
∣∣∣u(±)

k

〉
= 0.

原则上我们可以计算无穷级的微扰贡献，实际研究工作中计算量随着微扰展开阶数而

迅速增加。所以具体要算到哪一个微扰阶数是取决于实验精度。如果理论计算精度已

经超出实验探测水平，那么我们就没有必要在计算更高阶数的贡献了。当一级微扰为

零时，我们需要计算二阶能量修正。

由 λ2 系数式可知 E
(2)
k 依赖于 ψ

(1)
k ，所以我们需要求解 ψ

(1)
k 。因为 Ĥ0 的本征函

数组 {
∣∣∣∣ψ

(0)
k

〉
} 是完备的，所以可以将

∣∣∣∣ψ
(1)
k

〉
展开为

∣∣∣∣ψ
(0)
k

〉
的线性组合

∣∣∣∣ψ
(1)
k

〉
=

∑

m

a
(1)
m

∣∣∣∣ψ
(0)
m

〉
,

代入到 λ1 系数方程中得
(
Ĥ0 −E(0)

k

)∑

m

a
(1)
m

∣∣∣∣ψ
(0)
m

〉
=

∑

m

a
(1)
m

(
E
(0)
m −E(0)

k

) ∣∣∣∣ψ
(0)
m

〉
=

(
E
(1)
k − Ŵ

) ∣∣∣∣ψ
(0)
k

〉
.

用
〈
ψ
(0)
n

∣∣∣∣ 标积上式得

∑

m

a
(1)
m

(
E
(0)
m −E(0)

k

)〈
ψ
(0)
n

∣∣∣∣ψ
(0)
m

〉
= E

(1)
k δnk −

〈
ψ
(0)
n

∣∣∣Ŵ
∣∣∣ψ0

k

〉
.

对 m 求和后仅有 m = n 项不为零，所以当 n ! k 时

a
(1)
n =

〈
ψ
(0)
n

∣∣∣Ŵ
∣∣∣ψ(0)

k

〉

E
(0)
k −E

(0)
n

≡
(
Ŵ

)
nk

E
(0)
k −E

(0)
n

.
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微扰展开

并不改变 λ 系数方程。例如

λ1 :
(
Ĥ0 −E(0)

k

)
(ψ

(1)
k + εφ

(0)
k ) =

(
Ĥ0 −E(0)

k

)
ψ
(1)
k

λ2 :
(
Ĥ0 −E(0)

k

)
(ψ

(2)
k + εφ

(0)
k ) =

(
Ĥ0 −E(0)

k

)
ψ
(2)
k ,

...

所以我们所得微扰波函数总存在一个自由度 ε，选择
〈
ψ
(m)
k

∣∣∣∣ψ
(0)
k

〉
= 0 将固定 ε = 0。

这种选取符合“微扰论”精神。因为 ψ
(m)
k ≪ ψ

(0)
k ，所以归一化后的 ψ

(m)
k 中沿着 ψ

(0)
k

方向的分量都是高阶小量。

我们将波函数用微扰展开后看一下波函数微扰修正分量的贡献。将微扰修正后的

波函数写作未受微扰波函数 ψ
(0)
k 的线性组合

∣∣∣ψk
〉
=
∞∑

j=1

akjψ
(0)
j = akkψ

(0)
k +

∑

j!k

akjψ
(0)
j ,

其中各项系数可以按照 λ 展开如下：

akk = a
(0)
kk +λa

(1)
kk +λ2a

(2)
kk + · · ·

akj = λa
(1)
kj +λ2a

(2)
kj + · · ·

归一化要求

1 =
〈
ψk

∣∣∣ψk
〉
= |akk |2+

∑

j!k

∣∣∣akj
∣∣∣2

=
∣∣∣∣a
(0)
kk

∣∣∣∣
2
+

∑

j

(
λa

(1)
kj + · · ·

)2

=
∣∣∣∣a
(0)
kk

∣∣∣∣
2
+O(λ2).

所以在忽略 λ2 贡献后
∣∣∣∣a
(0)
kk

∣∣∣∣
2
= 1，这意味着 a

(1)
kk = 0。

小结：当 Ĥ0 的本征函数 ψ
(0)
k 没有简并时，一级微扰贡献为

E
(1)
k =

〈
φ
(0)
k

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

k

〉

φ
(1)
k =

∑

i!k

〈
φ
(0)
i

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

k

〉

Ek −Ei

∣∣∣∣φ
(0)
i

〉
.

二级微扰

二级微扰满足 λ2 系数方程
(
Ĥ0 −E(0)

k

) ∣∣∣∣ψ
(2)
k

〉
=

(
E
(1)
k − Ŵ

) ∣∣∣∣ψ
(1)
k

〉
+ E

(2)
k

∣∣∣∣ψ
(0)
k

〉
.
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���e�f�R�N�� 第 �R�y章 定态微扰论

用
〈
φ
(0)
k

∣∣∣∣ 标积上式并利用

(
Ĥ0 −E(0)

k

) ∣∣∣∣φ
(0)
k

〉
= 0,

〈
φ
(0)
k

∣∣∣∣φ
(1)
k

〉
= 0 �U�R�y�X�R�X�k�3�V

可得

E
(1)
k

✟✟✟✟✟✟✟✯
0〈

φ
(0)
k

∣∣∣∣φ
(1)
k

〉
−
〈
φ
(0)
k

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(1)

k

〉
+E

(2)
k = 0, �U�R�y�X�R�X�k�N�V

即

E
(2)
k =

〈
φ
(0)
k

∣∣∣∣φ
(1)
k

〉
=

∑

i!k

∣∣∣∣∣
〈
φ
(0)
i

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

k

〉∣∣∣∣∣
2

Ek −Ei
�U�R�y�X�R�X�j�y�V

此二级能量修正依赖于 Ĥ0 的除 φ
(0)
k 之外的全部本征函数，可以将其改写为

E
(2)
k =

∑

i!k

1
Ek −Ei

〈
φ
(0)
k

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

i

〉〈
φ
(0)
i

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

k

〉
. �U�R�y�X�R�X�j�R�V

明显，当
∣∣∣∣ψ

(0)
k

〉
是基态时，二级能量修正总是负值，因为 E

(0)
i > E

(0)
k 。

我们可以将此二级能量修正近似视作是从 E
(0)
k 能级发射和吸收某种“虚粒

子”——永远无法测量的粒子——所引起的能量修正。在 Ŵ 微扰作用下，该虚粒子从

E
(0)
k 态和 E

(0)
i 态之间跃迁。注意：在非相对论量子力学中，波函数中包含了物理体

系的完整信息，此处提及的虚粒子仅仅是为了便于理解问题。

微扰收敛性

为保证微扰论成立，要求微扰矩阵元远小于相应两能级之差，即

∣∣∣∣∣∣∣∣∣

〈
φ
(0)
i

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

k

〉

E
(0)
i −E

(0)
k

∣∣∣∣∣∣∣∣∣
≪ 1. �U�R�y�X�R�X�j�k�V

当微扰贡献可以改变整个物理图像时，无法将 Ŵ 视作为微扰。

另一方面微扰伦成立还要求二级能量修正中对各态求和是收敛的，但通常很难证

明这一点。如果在能量很高的态
∣∣∣∣ψ

(0)
i

〉
（E

(0)
i ≫ E

(0)
k ）中，微扰矩阵元

〈
φ
(0)
i

∣∣∣Ŵ
∣∣∣φ(0)

k

〉

并没有非常迅速地减少来保证对各台求和收敛，那么此二级微扰就产生一个发散项，

通常被称作为“紫外发散”。如果在 E
(0)
k 能级附近存在无穷个（或连续的）态函数，

其能量满足 |E(0)
i − E

(0)
k | ∼ 0，那么对这些态函数求和将导致另一类发散项，称作为

“红外发散”。
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