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УДК 53.01

ЛЫ ЗУНГ ВАН (ВЬЕТНАМ), И. Д. ФЕРАНЧУК

О ВЫБОРЕ НУЛЕВОГО ПРИБЛИЖЕНИЯ В МОДЕЛИ  
ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ЧАСТИЦЫ С КВАНТОВЫМ ПОЛЕМ

Исследуется модель взаимодействия частицы со скалярным квантовым полем. В рамках этой модели стандартная теория 
возмущений приводит к расходящимся выражениям при расчете энергии основного состояния системы. Показано, что эта 
расходимость обусловлена выбором начального приближения в форме асимптотически свободных состояний частицы поля 
в предположении адиабатического выключения взаимодействия. Однако в рамках этой же модели системы можно выбрать 
начальное приближение в виде волнового пакета, описывающего локализованное состояние частицы в поле. Параметры лока-
лизованного состояния определяются из минимума энергии системы. При этом как энергия основного состояния, так и физи-
ческая масса частицы остаются конечными во всем диапазоне изменения константы связи.

Ключевые слова: полярон; нулевое приближение; квантовое поле; адиабатическое приближение; теория возмущений.
Model for the interaction between particle and scalar quantum field is investigated in the present paper. In the framework of this 

model the conventional perturbation theory leads to the divergent expression when calculating the ground state energy of the system. 
It is shown in the paper that this divergence is conditioned by the choice of the initial approximation in the form of asymptotically free 
states for the particle and field. It is possible if the adiabatic switch-off interaction is considered. However, in the case of the same model 
it is natural to choose the initial approximation in the form of the wave packet that describes the localized state of the particle in the 
field. Parameters of this localized state are defined by the condition of the energy minimum. In this case both the ground state energy 
and the physical mass of the particle are finite in the entire range of the coupling constant. The obtained results could be important for 
analysis of the renormalization procedure in quantum field theories. 

Key words: polaron; zeroth approximation; quantum field; adiabatic approximation; perturbation theory.

Задачи о взаимодействии частицы с квантовым полем возникают при описании электрон-фонон-
ного взаимодействия в твердом теле [1], рассмотрении движения частиц в поле лазерной волны [2], 
в нерелятивистской модели квантовой электродинамики [3] и в других случаях. При использовании 
стандартной схемы теории возмущений (ТВ) в таких задачах важную роль играет предположение об 
«адиабатическом выключении взаимодействия» [4], которое позволяет выбирать асимптотические 
состояния, соответствующие свободной частице и полю, в качестве нулевого приближения ТВ. При 
этом в большинстве моделей, используемых в квантовой теории, диаграммы стандартной ТВ приво-
дят к бесконечным величинам из-за расходимости интегралов. В то же время существует уникальная 
физическая модель – «проблема полярона», в которой сходятся интегралы, соответствующие всем диа-
граммам ТВ, и не возникает необходимости вводить импульсы обрезания и выполнять перенормировку 
массы с использованием бесконечных величин [5]. Поэтому принципиальный интерес представляет 
исследование вопроса о том, являются ли расходимости, возникающие в других моделях, реальными 
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особенностями этих систем или следствием некорректного применения ТВ. Цель настоящей работы – 
детальный анализ этого вопроса.

Рассмотрим гамильтониан системы, состоящей из нерелятивистской частицы, взаимодействующей 
с квантовым скалярным полем: 
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Здесь выбрана система единиц, в которой масса свободной частицы m = 1, ħ = c = 1; g – безразмерная 
константа связи частицы с полем; W – нормировочный объем; a a

k k
 

+ ( )  – операторы рождения (уничто-
жения) квантов поля с импульсом 



k  и энергией wk.  В качестве физической системы, которой соответ-
ствует этот модельный гамильтониан, может рассматриваться электрон в поле акустических фононов 
в рамках непрерывной модели кристалла [1].

Оператор (1) коммутирует с оператором полного импульса: 
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Таким образом, стационарные состояния рассматриваемой системы определяются собственными 
векторами Ψ 

P  и собственными значениями E P
( ) , удовлетворяющими следующим уравнениям:
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При использовании канонической ТВ и предположения об адиабатическом выключении взаимодей-
ствия в нулевом приближении по константе связи искомые решения образуют полный набор и имеют 
простой вид, соответствующий свободной частице с импульсом p  и фоковским состояниям фононного 
поля с набором чисел заполнения n

k
{ }:
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Дальнейшие вычисления рассмотрим для основного состояния системы, соответствующего вакуум-
ному состоянию поля nk{ } = 0:
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Очевидно, что поправка первого порядка к энергии системы равна нулю, а поправка второго порядка 
связана с однофононными промежуточными состояниями и соответствует собственно энергетической 
диаграмме, определяющей массовый оператор 



P( )∑  [4], который во втором порядке определяется 
следующим интегралом:
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Для любого значения полного импульса этот интеграл логарифмически расходится при больших k 
(ультрафиолетовая расходимость). Напомним, что в проблеме полярона он сходится, поскольку в зна-
менатель входит дополнительная степень k. В то же время рассматриваемая модель является перенор-
мируемой. Перенормированное значение массового оператора возникает при вычитании из массового 
оператора бесконечной энергии системы с нулевым импульсом

 

P P
R ( ) = ( ) − ( )∑ ∑ ∑ 0

и является конечным. 
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Это позволяет перенормировать массу электрона и вычислить его «физическую» массу m*, рассма-
тривая разложение энергии по импульсу:

E P P P
mR

0
2

0
2

( ) ( ) + ( ) ≈∑
 

, .*
Во втором порядке теории возмущений находим

1 1
16

2

1
12

1
12

2

3
2

2 3

2 2

2

2

m
g dk

P k k k

Pk g m g
*

*;≈ −

+










( ) = − ≈ +∫π π π

�
� �

22 1; .g �

Таким образом, в рамках данной модели использование ТВ приводит к бесконечной энергии ос-
новного состояния системы, если в качестве нулевого приближения рассматривать состояния, соот-
ветствующие асимптотически свободной частице и квантовому полю.

Покажем, однако, что этот результат не связан с реальными физическими характеристиками систе-
мы, а обусловлен неадекватным выбором начального приближения. Действительно, как известно из 
решения задачи о поляроне, взаимодействие частицы и поля может приводить к возникновению ло-
кализованного состояния, обусловленного выделением эффективного классического потенциала, воз-
никающего за счет взаимодействия частицы и поля. Несмотря на то что энергия основного состояния 
полярона является непрерывной функцией константы связи [6], такое локализованное состояние не 
удается найти при использовании канонической ТВ. Однако его можно построить либо вариационным 
методом [7], либо с помощью адиабатической теории возмущений [8], в которой нулевое приближение 
не сводится к асимптотически свободным частице и полю.

Можно предположить, что расходимость ТВ и в рассматриваемой модели обусловлена образовани-
ем локализованного состояния частицы, связанного с выделенной классической компонентой кванто-
вого поля. Тогда в нулевом приближении для решения уравнений (2) необходимо использовать вме-
сто (3) вектор состояния, представляющий собой произведение квадратично интегрируемой волновой 
функции частицы и когерентного состояния поля, аналогичный тому, который используется в теории 
полярона [5]:
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r R  находятся 
при минимизации функционала, вычисленного с полным гамильтонианом системы:
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где 
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R  – пока произвольная точка, относительно которой локализовано рассматриваемое состояние 
в пространстве. Вычисляя функционал и соответствующие производные (5), находим
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При этом энергия основного состояния системы определяется выражением
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Следует отметить, что аналогичный выбор квадратично-интегрируемой волновой функции частицы, 
принципиально отличной от волновой функции свободного движения, необходимо делать уже в нуле-
вом приближении и при решении уравнения Шрёдингера для состояний дискретного спектра частицы 
в потенциальном поле.

При таком выборе пробной функции все выражения в формулах (6), (7) уже не содержат ультрафио-
летовой расходимости при любых значениях константы связи. Однако волновая функция, определяю-
щая когерентное состояние поля в (4), содержит инфракрасную расходимость (при малых k) в выра-
жении ∼ ��u

kk
2∑ ,  определяющем среднее число квантов поля, хотя в целом вектор состояния остается 

нормируемым. Кроме того, вектор состояния (4) не удовлетворяет второму из уравнений (2), т. е. не 
является трансляционно-инвариантным. В то же время это состояние вырожденное, поскольку энергия 
системы не зависит от координаты 



R,  где локализована волновая функция частицы. Выбор правильной 
линейной комбинации таких вырожденных состояний позволяет построить вектор состояния, являю-
щийся собственным и для оператора полного импульса:
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Нормировочная константа NP  определяется выражением
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Все величины в формулах (8), (9) содержат только сходящиеся интегралы, а энергия «одетой» части-
цы, как функция полного импульса и константы связи, в нулевом приближении определяется средним 
значением полного гамильтониана (1) по этому вектору состояния:
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Существенно, что векторы состояния (5) образуют полный ортонормированный набор
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и могут быть использованы для расчета последующих приближений.
Сначала вычислим характеристики связанного состояния частицы и поля, определяемого уравне-

ниями (6) без учета трансляционной симметрии. Для этого используем масштабные преобразования:
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которые позволяют определить с точностью до множителя аналитическую зависимость энергии основ-
ного состояния от константы связи
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Отсюда следует, что это состояние не может быть найдено на основе стандартной ТВ, в рамках 
которой разложение энергии по константе связи начинается со слагаемого ~ g 2. Для определения ко-
эффициента ∈ необходимо минимизировать функционал (12), что приводит к необходимости числен-
ного решения не зависящего от g нелинейного интегро-дифференциального уравнения для χ ρ

( ).  Это 
уравнение аналогично тому, которое возникает в теории «полярона» [9], и решение его было найдено 
численно. Поскольку в рамках настоящей работы нас интересуют только качественные особенности 
решения в зависимости от константы связи, то можно вычислить этот коэффициент приближенно, как 
и в случае «полярона», минимизируя функционал (12) с помощью простой пробной функции, завися-
щей только от одного вариационного параметра l:
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χ ρ λ
π

λρ
0

3
2

8
( ) = −e / ,

что позволит выполнить основную часть расчетов аналитически. 
Тогда для кинетической T и потенциальной P энергии находим

T d r r g d gr= ∇ ∅( )( ) = ∇ ( )( ) =∫ ∫� �� � � �� �1
2

1
2 8

2 4 2 4
2

ρ χ ρ λ
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 u g
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d e g
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


 

= −
′

( ) = −
′ +( )

= ′−∫
2 23
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Π = − = − = −∑ ∑ω ω λ
πk k

k
q

q
qu g u g







2 2 2 4 5
128

.

Минимизация энергии приводит к следующему результату:

 λ
π π π

= ∈= − ( ) = −( )5
32

25
2

0 25
213 2

0 4
13 2; ; .E gL  (14)

Рассмотрим теперь энергию (10) основного состояния системы с учетом трансляционной симме-
трии. Используя соотношение (8) при вычислении среднего, получаем
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Прежде всего заметим, что если выбрать волновую функцию локализированного состояния в виде

∅ ( ) = ∅ ( )−






 

P
iPrr e r0 ,

то вектор 


Q = 0,  а энергия поля Ef  и энергия взаимодействия Eint  не зависят от полного импульса. Это 
означает, что в рассматриваемом приближении «поступательное» и «внутреннее» движение «физиче-
ской» частицы разделяется и полная энергия системы принимает следующий вид:

E P g P E E P E gL f L
0

2 2
0

2 2
0( ) ( )( ) = + + = + ( )



, , .int

Используем в этих выражениях волновую функцию (5) и фурье-компоненты поля (7). При вычис-

лении функции Φ R( )  введем масштабное преобразование 




R X
g

= 2 .  Во всех интегралах переменная X 

находится в виде комбинации u = l X, поэтому после замены переменной получаем

Φ ΦR u e g u g dt

t t
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Рассмотрим теперь вычисление интеграла, входящего в нормировочную константу 
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Формулы (9) перепишем в виде
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В новых переменных энергия поля запишется
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С учетом замен энергия взаимодействия представляется в виде
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Теперь суммарную энергию можно минимизировать по l, что приводит к следующему выражению 
для энергии, которая уже не зависит от l:
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EL
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4
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, .  (15)

Рассмотрим предельные случаи, соответствующие слабой и сильной связи.
1. При g 1 (слабая связь):
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Суммарная энергия связи в этом пределе, в отличие от ТВ, имеет конечное значение

 E g
g E E

E
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f i
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20
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2. При g 1 (сильная связь):
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Суммарная энергия
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Результаты вычислений по формулам (16), (17) представлены на рис. 1, 2. Они показывают, что энер-
гия «физической» частицы в поле остается конечной во всем диапазоне изменения константы связи. 
Следующий этап исследования поставленной проблемы требует вычисления поправок, обусловленных 
взаимодействием «физической» частицы с квантовым полем. Как было показано нами ранее [10], при 
построении ТВ, равномерно пригодной во всем диапазоне константы связи, при расчете последова-
тельных приближений для каждого состояния квантовой системы необходимо использовать различный 
ортонормированный базис, что приводит к достаточно громоздким вычислениям. Они будут рассмот-
рены в отдельной работе. 
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И. И. ХЛУДЕЕВ, В. П. ЗОРИН

УЛЬТРАФИЛЬТРАЦИОННЫЙ МЕТОД ОЦЕНКИ ПАРАМЕТРОВ СВЯЗЫВАНИЯ  
ПРОИЗВОДНЫХ ХЛОРИНА e6 С СЫВОРОТОЧНЫМ АЛЬБУМИНОМ

Проведено исследование параметров связывания тетрапиррольных фотосенсибилизаторов (ФС) – хлорина (Хл) е6 и его 
производных – с сывороточным альбумином человека (САЧ). С использованием модифицированного ультрафильтрационного 
метода выполнена количественная оценка констант связывания группы этерифицированных производных Хл е6 с САЧ. По-
казано влияние числа отрицательно заряженных боковых карбоксильных групп в молекулах хлоринов на сродство к альбу-
мину. Установлено, что при снижении рН водной среды величина константы связывания Хл е6 с сывороточным альбумином 
существенно уменьшается, а рН-зависимое снижение сродства хлоринов к САЧ при закислении среды выражено сильнее для 
соединений, имеющих два и более боковых анионных заместителя. Предполагается, что снижение константы связывания 
может быть обусловлено уменьшением электростатических взаимодействий анионных заместителей в молекулах хлоринов 
и катионных зарядов вблизи центра связывания на молекуле САЧ из-за снижения заряда хлоринов при этерификации или 
вследствие протонирования боковых карбоксильных групп при закислении среды.

Обсуждается возможная роль наблюдаемых изменений в сродстве хлоринов к САЧ для объяснения процессов избиратель-
ной локализации тетрапиррольных ФС в солидных опухолях, характеризующихся пониженной величиной рН интерстициаль-
ной жидкости.

Ключевые слова: производные хлорина е6; сывороточный альбумин человека; комплексообразование; ультрафильтрация; 
рН среды; накопление в опухоли.

The parameters of the tetrapyrrole photosensitizers (PS) – chlorine e6 and its derivatives binding with human serum albumin (HSA) 
were studied. Using the modified ultrafiltration method binding constants of group esterified derivatives of chlorine e6 with HSA were 
quantified. The effect of negatively charged side carboxyl groups in the molecules of chlorins for affinity to albumin was shown. It was 
found that by lowering the pH value of the aqueous medium binding constant of chlorine e6 to serum albumin is considerably reduced, 
and the pH-dependent decrease in chlorins affinity to HSA under medium acidification is more pronounced for compounds with two or 
more lateral anionic substituent. It is assumed that the decrease in the binding constants can be due to a decrease in electrostatic inter-
actions anionic substituents in the molecules of chlorins and cationic charges near the binding site on human serum albumin molecule 
as a result of reducing the chlorins charge due to esterification or protonation of the side carboxyl groups on the medium acidification.

Key words: chlorine e6 derivatives; human serum albumin; ultrafiltration; medium pH; tumor accumulation.

При введении в кровь большинство лекарственных соединений образуют комплексы с белками 
плазмы крови и их дальнейшая транспортировка по кровеносной системе происходит в составе та-
ких комплексов. Сывороточный альбумин человека является основным транспортным белком плазмы 
крови [1], поэтому параметры связывания с САЧ лекарственных соединений, в том числе ФС, в зна-
чительной степени влияют на характеристики их распределения в организме человека. Для анализа 
взаимодействия соединений (лигандов) с молекулой САЧ в условиях in vitro разработаны различные 
методы. В их основе согласно определению Клотца [2] лежат два главных экспериментальных под-
хода. Во-первых, разделение (сепарация) свободных и белоксвязанных лигандов, т. е. определение 
концентраций свободного и связанного лигандов, и, во-вторых, обнаружение изменений в физико-
химических свойствах лиганда или белка после их связывания. В последнем случае наибольшее рас-
пространение получили методы анализа изменений оптических характеристик белка и лиганда при 
образовании комплекса.

Исследование процессов cвязывания САЧ с тетрапиррольными ФС часто базируется на анализе 
изменений спектрально-флуоресцентных характеристик белка или ФС при формировании комплек-
са «ФС – САЧ». Например, метод тушения флуоресценции триптофановых остатков в молекуле САЧ 
применяется для оценки параметров связывания с альбумином водорастворимых (полярных) ФС [3]. 
В случае гидрофобных (неполярных) соединений применимость подобных методов существенно огра-
ничена, поскольку агрегация неполярных ФС может сильно влиять как на их спектрально-флуорес-
центные характеристики, так и на параметры связывания с молекулами САЧ [4]. Кроме того, процесс 


