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“Experiment is the only means of knowledge
at our disposal.
FEverything else is poetry, imagination.”

Max PLANCK (1858-1947)

Préambule

Cet ouvrage s’adresse aux étudiants et éléves des établissements d’enseignement
supérieur ou est dispensée une introduction a la Théorie quantique. Il leur est proposé
un exposé concis, cohérent et aussi peu technique que possible des bases et des premicres
applications de cette théorie en physique de basse énergie (atomes, molécules et solides),
le tout étant articulé autour des themes figurant habituellement dans les programmes.

Ce choix délibéré n’est pas sans difficultés en raison du formalisme caractéristique
qui charpente cette théorie et lui assure sa robustesse logique et son pouvoir explicatif.
On s’est efforcé d’expliquer en termes simples le contenu de développements techniques
volontairement réduits a leur plus simple expression. Il a aussi fallu, ici et la, énoncer
sans démonstration des affirmations en tentant de les rendre acceptables par le contexte,
certaines étant d’ailleurs destinées da piquer la curiosité du lecteur voire a provoquer une
réflexion, méme bréve. En outre, comme pour tout apprentissage, la lecture ne doit pas
étre exclusivement linéaire mais doit procéder par des allers-retours permettant d’éclairer
un point resté obscur da la premiére lecture.

D’une fagcon générale, si l’exposé est avant tout scolaire par nécessité, il se veut
également quelque peu culturel afin de replacer les idées et les concepts dans une perspec-
tive plus large destinée a montrer comment ceuz-ci s’ inscrivent dans [’évolution naturelle
des connaissances. Ces diversions peuvent justifier que certains passages soient survolés
en premiere lecture ; il en va ainsi pour le chapitre 2, certainement le moins concret de
tous mais qui ne peut étre que le reflet de ’extraordinaire audace intellectuelle de Hei-
senberg et de Schrodinger. On est tenté d’en dire autant des sections 3.4 et 3.5 quoique
ces derniéres essaient de pointer les caractéres si surprenants (et au fond si mystérieux)
de la théorie quantique. Il est espéré que le lecteur saura discriminer par lui-méme ce
qui, sans étre a proprement parler accessoire, peut étre reporté a une relecture ultérieure.
En outre, la simple mention ici et la de sujets non développés a pour seul but de donner
quelques mots-clés permettant d’en savoir plus en consultant des ouvrages ou en faisant
une recherche sur Internet.

Le premier chapitre revient sur les principaux échecs de la physique classique a
propos de linfiniment petit afin d’expliquer pourquoi, a 'aube du XX siccle, la néces-
sité s’est imposée de construire une nouvelle théorie susceptible de rendre compte des
phénomeénes observés.

Le chapitre 2, certainement le plus ardu, expose de facon résumée les deux démar-
ches suivies par Heisenberg et Schrodinger pour élaborer un cadre théorique cohérent
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susceptible de résoudre les difficultés. Il se termine par une introduction au spin qui,
avec la fonction d’onde, est l'un des deux piliers de la théorie quantique. Il est souhaité
que, une certaine familiarité avec la théorie quantique étant acquise, le lecteur y revienne
par la suite pour pouvoir mieux apprécier l’extraordinaire accomplissement heuristique de
Heisenberg, Schridinger et Dirac.

Dans le chapitre 3, aprés une analyse détaillée de 'expérience des fentes d’Younyg,
on passe en revue quelques comportements surprenants d’une particule avant de bien
distinguer la notion de hasard suivant qu’il intervient dans les domaines classique ou
quantique. Aprés une bréve présentation de leffet Zénon quantique, on discute certains
aspects inédits de la théorie quantique et leurs conséquences (non séparabilité, intrication
et téléportation). Enfin, on donne quelques clés permettant de comprendre pourquoi le
monde visible est d’apparence non quantique.

Le chapitre 4 est consacré aux premiéres applications de l’équation de Schrodinger,
apres distinction entre états non stationnaires et états propres : puits de potentiel, double
puits, marche et barriére (effet tunnel).

Les atomes sont essentiellement le sujet du chapitre 5 aprés une bréve introduc-
tion phénoménologique consacrée au noyau. On montre d’abord le mode de construction
des états stationnaires a partir de la notion de configuration électronique ; les structures
fine et hyperfine sont ensuite présentées. Les phénomenes d’absorption et d’émission sont
abordés (coefficients d’Einstein). Enfin, on dit quelques mots sur deuz applications d’ima-
gerie médicale utilisant l'une la résonance magnétique nucléaire, l'autre ’annihilation de
positrons.

Le chapitre 6 présente les bases de la physique des molécules, tant en ce qui concer-
ne les propriétés électroniques que les mouvements du squelette moléculaire. Pour les
premiéres, on traite quelques exemples simples servant d’illustration auzr méthodes de la
chimie quantique, dont la méthode LCAO. Ceci fait, il est possible de discuter en détail
la nature physique de la liaison chimique. Les fondements et l'utilité de la spectroscopie
infrarouge et micro-onde sont enfin discutés.

Le chapitre 7 aborde la physique de la matiére condensée ordinaire. La théorie
élémentaire de la cohésion des différents types solides cristallisés est exposée. On explique
ensuite l'importance de l'ordre spatial donnant lieu a la diffraction des rayons X et des
neutrons. La physique des €électrons dans un métal est ensuite décrite dans ses grandes
lignes, débouchant sur la théorie des bandes et ’explication fondamentale de la distinction
isolant/conducteur.

Le dernier chapitre est une sorte de conclusion revenant sur les caractéres surpre-
nants de la théorie quantique tout en insistant sur ses succeés pour expliquer une immensité
de phénomenes, de linfiniment petit a l’infiniment grand — loin de toute tentative débridée
d’un réductionnisme pur et dur.

On n’a pas hésité a donner de nombreuses références, y compris celles des articles
originauz, afin de permettre au lecteur curieux d’aller plus loin et d’approfondir des points
qui n'ont pu étre développés faute de place.
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Chapitre 1

Pourquoi la théorie quantique ?

“Quantum theory —
that most exact and
mysterious of physical theories”

(Roger PENROSE, 1931-)

Ce chapitre est d’abord consacré a un bref inventaire des graves dif-
ficultés rencontrées par les théories classiques pour expliquer certains
phénomeénes impliquant l'infiniment petit et le rayonnement. Dans un
deuzxieme temps, I’hypothése révolutionnaire de Planck est énoncée, re-
prise par Einstein pour son explication de ’effet photoélectrique. Enfin,
le modéle atomique de Bohr est briévement décrit.

1.1 Les échecs de la physique classique

Jusque vers la fin du XIX€ siecle, la physique classique était triomphante : la mécanique
de Newton, I’électromagnétisme de Maxwell et la thermodynamique de Carnot, Kelvin
et Clausius rendaient parfaitement compte de tous les phénomeénes observés et avaient
méme connu des succes spectaculaires — que 1’on pense a la prévision de l'existence de
Neptune par Le Verrier (1846) par I’étude fine des irrégularités du mouvement d’Uranus.
En revanche, a partir de 1860 environ, il est devenu possible de mener des expériences
impliquant — sans qu’on le sache toujours — le monde microscopique; elles mirent peu a
peu en évidence I'incapacité des théories alors en vigueur a rendre compte de certaines
observations expérimentales.



2 Chapitre 1. Pourquoi la théorie quantique ?

1.1.1 La lumiére des atomes

Chronologiquement, 'une des premieres difficultés résidait dans la compréhension de la
lumiére émise par les atomes ' (leur spectre) dont 1’étude fut initiée par Angstrém 2,
vite suivi par Balmer 3. En effet, selon la théorie classique, un atome devrait émettre de
la lumiere répartie continiment en fréquence : dans tout modeéle mécanique de ’atome vu
comme un dipdle électrique oscillant, toutes les conditions initiales étant possibles, toutes
les fréquences le sont également puisque ces conditions initiales déterminent précisément
les fréquences du mouvement mécanique. Or il est apparu que le spectre des atomes
est au contraire constitué de raies distinctes bien séparées — de la lumieére en certains
endroits et rien ailleurs — formant une sorte de peigne aux dents irrégulierement espacées
(voir figure 1.1). L’existence de fréquences autorisées et de fréquences interdites est donc
classiquement incompréhensible.

O R
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Figure 1.1 — Spectre de raies dans le visible pour I’hydrogene, le mercure et le néon. La
longueur d’onde est en abscisse, exprimée en A (1 A=0.1nm =101 m).

Fait d’ailleurs remarquable, cet ensemble de raies est caractéristique d’un atome
et constitue en quelque sorte 'empreinte digitale de I’élément chimique correspondant ;
cette spécificité permet de détecter & distance la présence d’un atome * par des méthodes
purement spectroscopiques et non destructrices.

1 Rappelons toutefois qu’a I’époque, le débat était vif sur Pexistence méme des atomes. On doit &
Boltzmann d’avoir enfoncé un coin définitif dans les theses défendues par ceux qui n’y croyaient pas; la
belle biographie de Boltzmann par Cercignani [1] porte d’ailleurs le sous-titre “The man who trusted the
atoms”.

2 Anders Jonas Angstrom (1814-1874) était un physicien suédois. Pionnier de 1’étude des spectres
atomiques, c’est lui qui découvrit en 1862 la présence d’hydrogéne dans ’atmosphére du Soleil et, la
méme année, il affirma aussi que ’atmosphére du Soleil contenait de ’azote.

3 Aprés un doctorat portant sur la cycloide, Johann Jakob Balmer (1825-1898) fut toute sa vie maitre
d’école a Bale, ou il enseigna les mathématiques, et était passionné de numérologie [2].

4 Dans un tube scellé contenant une source radioactive a apparait la lumiére caractéristique de I'hé-
lium, dans les atmospheéres d’étoiles on “voit” I’hydrogene (Angstrbm, 1862) ; le nom “hélium” vient de
helios car I’hélium a été identifié par Lockyer grace a I'observation dans ’atmosphere solaire d’une raie
jaune a 584.75nm ne correspondant & aucun élément connu & I’époque — mais cette raie mystérieuse
avait déja été signalée par l'astronome Pierre Jules Janssen lors de ’éclipse solaire totale du 18 aott
1868. L’inertie chimique et la faible masse de ’hélium expliquent en partie que ce gaz rare ne fut pas
détecté plus tot par des expériences courantes. La découverte de la présence d’hélium sur la Terre est
due & Ramsay, qui en trouva dans un minerai d’uranium (1895).
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1.1.2 Instabilité de ’atome classique

S’agissant toujours de I'atome, une grave difficulté était sa pérennité. En effet, le sa-
chant électriquement neutre, on l'imaginait comme étant le siege de mouvements de
particules les unes chargées positivement, les autres négativement en nombre égal, mou-
vements dont on ignorait d’ailleurs la nature précise; ces particules étant confinées dans
I’espace, leur accélération n’est pas nulle. Or, depuis Maxwell et ses équations, on savait
qu’une particule chargée accélérée est une source de rayonnement vers ’extérieur et donc
perd peu a peu son énergie initiale; en conséquence 1’électron orbite en se rapprochant
sans cesse du centre qui I'attire de sorte que, t6t ou tard, ’atome n’existe plus en tant
que tel. En mettant des nombres dans le probléeme, et quel que soit le modele précis
adopté®, on arrive a la conclusion que la durée de vie de I’atome est de l’ordre de 109
seconde. L’atome classique, considéré comme un systéme purement mécanique, est donc
électrodynamiquement instable.

En rapport avec cette instabilité électrodynamique fonciere de I'atome clas-
sique, des développements dans le méme cadre ont mis en évidence d’autres problemes
de premiere importance, cette fois au plan des principes fondamentaux auxquels doit
satisfaire toute méthodologie scientifique. On peut ainsi citer le modele d’Abraham-
Lorentz décrivant la réaction sur une particule accélérée de son propre rayonnement,
I'idée étant de représenter la perte d’énergie de la particule de vitesse =7 comme ['ef-
fet d’une force de freinage ﬁrad, dont le travail élémentaire est ﬁrad.z'f dt. Par un bilan
d’énergie et la comparaison avec la formule classique de Larmor donnant la puissance
rayonnée en raison de ’accélération, on trouve Frag = %5’ x F, I’apparition d’'une
dérivée troisiéme provoque la surprise (elle est d’ordre supérieur au terme d’inertie!),
mais il y a bien plus grave puisque, introduite dans I’équation de Newton, elle provoque
ni plus ni moins qu’une violation de la causalité. On trouve en effet que, soumise a une
force-échelon Fy, une particule chargée se met en mouvement avant ’application de Fy...
Si cet intervalle de temps ® 7 est tout petit, de 'ordre de 10724 s, ceci n’en est pas moins
gravissime : nul ne peut admettre que I'effet 7 puisse précéder la cause!

5 A I’époque, deux modeles d’atomes avaient été avancés. Le premier était celui de Jean Perrin ot des
électrons circulaient autour d’un centre positif trés petit plus tard appelé noyau (systéme planétaire) ;
le second était celui de Joseph John Thomson (le découvreur de I’électron en 1897) ou des électrons se
déplagaient dans une sorte de pate positive (systéme globulaire). Les expériences de Rutherford & partir
de 1910 permirent d’éliminer le modéle de Thomson.

2
767“; — est le seul temps que I'on peut construire (& un facteur numérique
omes

pres) a partir des constantes fondamentales disponibles; de fagon imagée, c’est en fait le temps mis par
la lumiére pour 2traverser I’électron supposé étre — ce que 'on imaginait & ’époque — une petite bille de
rayon re der emiw
Pour en savoir plus sur cette question (préaccélération d’une particule chargée), voir [3], chapitre 16.
7 Le principe de causalité est I'une des clés de votite de la physique — selon Leibniz “Jamais rien
n’arrive sans qu’il y ait une cause ou du moins une raison déterminante...” (Théodicée, I, 44, (1710)).
Dans cette affirmation se cache la nécessité d’'une antériorité de la cause par rapport a effet.

N P déf
6 Trés précisément, T =

~ 10715 m (“rayon classique de 1’électron”).



4 Chapitre 1. Pourquoi la théorie quantique ?

1.1.3 Inexistence du magnétisme microscopique. Violation de la
loi de Dulong et Petit

Une autre difficulté majeure concernait le magnétisme. On doit & Miss van Leeuwen 8

(une éleve de Bohr et de Lorentz) un résultat montrant que si 'on applique a la lettre
toutes les prescriptions classiques, aucun moment magnétique microscopique ne peut exis-
ter. Tres schématiquement, tout moment magnétique ji (microscopique ou non d’ailleurs)
est proportionnel a un moment cinétique, lui-méme fonction linéaire d'une certaine vitesse
v. La moyenne thermodynamique & la température T' passe par une intégration (somma-
tion continue) sur positions et vitesses avec un facteur de Boltzmann pair par rapport a
¥, donnant finalement une moyenne (¥') nulle, donc (i) =0 en toute circonstance! S’il
fut néanmoins possible, grace & Langevin [5], d’élaborer une théorie classique du para-
magnétisme ?, celle-ci postulait 'existence de moments magnétiques microscopiques mais
n’en interrogeait l'origine en aucune fagon, la source premiére du magnétisme restant au
fond un mystere total.

D’autres faits étaient en contradiction avec ce qui était admis a 1’époque. Un
exemple est la chaleur spécifique des solides !° : selon la loi de Dulong et Petit (1819)
cette grandeur est une constante, indépendante de la température. La premiére obser-
vation d’une déviation significative est due & F.H. Weber (1872) qui nota une chute
importante du coté des basses températures (~ —50°C), schématisée sur la figure 1.2.
Cette expérience fut peu apres confirmée par d’autres, permettant a Behn de suggérer
en 1898 que toute chaleur spécifique tend vers zéro a température nulle. Inexplicable a
I’époque, cette décroissance rapide est en fait, comme on le comprendra bien plus tard,
la signature de la quantification de 1’énergie.

L Cy loi de
Dulong et Petit

/7

r

Figure 1.2 — Allure schématique de la chaleur spécifique d’un solide. A haute température
Cy tend vers une constante mais chute assez rapidement a basse température.

8 Hendrika Johanna van Leeuwen, Dissertation, Leiden 1919, et [4].

Selon van Vleck (voir son discours de réception du Nobel, 8 décembre 1977), Bohr avait déja établi ce
résultat en 1911, d’une autre fagon.

9 Le paramagnétisme désigne l’aimantation induite dans un échantillon par un champ magnétique
appliqué B. Sous leffet de celui-ci, les moments magnétiques (quand ils existent!) s’orientent préfé-
rentiellement le long du champ, ce qui donne lieu & une aimantation macroscopique M proportionnelle
au champ, M = xB, la susceptibilité x obéissant a la loi de Curie, y %, ou T est la température
absolue.

10 Toutes choses égales par ailleurs, la chaleur spécifique est le taux de variation de I’énergie avec la
température absolue T'.
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