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• “一次”量子化是把经典理论加以改变，使之成为
量子理论的手续。

“一次”量子化
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• 一次量子化关注单体运动，重点计算波函数，
计算一个粒子出现在哪里的概率。

• 二次量子化则关注多体系统，重点计算体系的
状态，采用粒子在不同态的占据数来表示系统，
计算系统处于不同粒子占据态的概率。

二次量子化的原因
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N=1 N～1023
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(1) 建立全同粒子体系的基矢

二次量子化的具体步骤
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设有一个由n个全同粒子构成的系统，这个系统
的希尔伯特空间和本征矢分别为：

𝑅n = 𝑅(1) ⊗𝑅(2) ⊗⋯⊗𝑅(𝑛)

|𝑏 > = |𝑏α >1|𝑏
β >2… |𝑏γ >𝑛

式中𝑅(𝑖)为第i个粒子的希尔伯特空间， |𝑏α >i

为第i个粒子的α态



由于量子力学基本原理的限制，体系的波函数写
为：

二次量子化的具体步骤
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|𝑛; 𝑏α 𝑏β… 𝑏γ >=
1

𝑛!
σ𝑃 𝜀

𝑝𝑃|𝑏α >1|𝑏
β >2… |𝑏γ >𝑛

式中P算符的作用是对粒子编号取一个排列，p表示
置换次数，𝜀=1(玻色子)或-1(费米子)。



(2)写出粒子的产生湮灭算符

二次量子化的具体步骤

8/35

• 位置表象

෡ψ† x |𝑛; 𝑥α 𝑥β… 𝑥γ >= 𝑛 + 1|𝑛 + 1; 𝑥 𝑥α 𝑥β… 𝑥γ >

෡ψ x |𝑛; 𝑥α 𝑥β… 𝑥γ >=
1

𝑛!
[𝛿(𝑥 − 𝑥α) ห

ห

𝑛 − 1; 𝑥β… 𝑥γ >

+𝜀𝛿 𝑥 − 𝑥β 𝑛 − 1; 𝑥α… 𝑥γ >

+⋯
+𝜀𝑛−1𝛿(𝑥 − 𝑥γ)|𝑛 − 1; 𝑥α 𝑥β…>]



二次量子化的具体步骤
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• 不同表象之间产生湮灭算符的关系

例如：

布洛赫表象

瓦尼尔表象



(3) 用这些算符去表示哈密顿算符

二次量子化的具体步骤
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• 位置表象



二次量子化的具体步骤
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• 单体算符

• 两体算符



二次量子化的具体步骤
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• 位置表象下全同粒子体系的哈密顿量的二次
量子化表示



二次量子化的具体步骤
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• 根据研究的物理过程以及物理量，选择合适
的表象，并利用产生湮灭算符的表象变换规
则得到对应表象下全同粒子体系的哈密顿量
的二次量子化表示

例如：
倒空间：布洛赫表象
实空间：瓦尼尔表象



二次量子化的范式
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1. 确定全同粒子系统哈密顿量

2. 带入坐标表象下哈密顿量的二次量子化公式

3. 选择合适的表象，将 和 展开
4. 考虑限制条件
5. 计算得到哈密顿量的二次量子化表示
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Tight-bonding模型
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物理模型：

晶体势场

原子波函数



Tight-bonding模型
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1.系统哈密顿量

2.带入坐标表象下哈密顿量的二次量子化公式



4.只考虑最近邻（限制条件： ）

Tight-bonding模型
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3.选取瓦尼尔表象

式中



Tight-bonding模型
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计算色散关系，转换为布洛赫表象



Heisenberg模型
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物理模型：

交换积分<0:

交换积分>0:



Heisenberg模型
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1.电子之间的库伦势

2.带入坐标表象下哈密顿量的二次量子化公式



Heisenberg模型
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3.选取瓦尼尔表象



Heisenberg模型
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4.限制条件：只考虑电子的交换(           )

Heisenberg模型
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Heisenberg模型
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记自旋朝上对应态为
1
0

，自旋朝下对应态为
0
1



Heisenberg模型
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Hubbard模型
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物理模型：

EF W

U=0

DOS

EF

U>W

U

EF−U/2

EF+U/2

DOS



Hubbard模型
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1.系统哈密顿量

2.带入坐标表象下哈密顿量的二次量子化公式

3.选取瓦尼尔表象



Hubbard模型
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• 单体项

• 两体项



Hubbard模型
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4.限制条件

(1)对单体项的近似（只记最近邻格点间的电子跃迁）



Hubbard模型
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Hubbard模型
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(2)对二体项的近似（只记单中心积分的贡献）



Hubbard模型
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主要物理状态取决于U和t的比值。
U>>t→金属绝缘体相变



总结
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1. 二次量子化是研究全同粒子体系的量子理论

2. 二次量子化计算的范式:
(1)确定全同粒子系统哈密顿量
(2)带入坐标表象二次量子化公式
(3)选择合适的表象
(4)考虑限制条件
(5)计算哈密顿量的二次量子化表示



谢谢！

讲义下载地址：
https://zhangtianyi030.github.io/JiangYi/second_quantization_in_condensed_matter.pdf
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