
[image: Image de couverture]


[image: Page de titre : Dragi Karevski, LA PHYSIQUE QUANTIQUE, Que sais-je ? / Humensis]

À lire également en
Que sais-je ?
COLLECTION FONDÉE PAR PAUL ANGOULVENT
Yves Gingras, Histoire des sciences, no 3495.
Matteo Smerlak, Les Trous noirs, no 4003.
Françoise Combes, Le Big Bang, no 4123.
Grégory Chambon, Histoire des nombres, no 4154.
Jean-Michel Sallese, Les Nanotechnologies, no 4190.
Cédric Lewandowski, Le Nucléaire, no 4212.
ISBN 978-2-7154-1345-0
ISSN 0768-0066
Dépôt légal – 1re édition : 2024, février
© Que sais-je ? / Humensis, 2024
170 bis, boulevard du Montparnasse, 75014 Paris
Ce document numérique a été réalisé par Nord Compo.
Introduction
Le 14 décembre 1900, juste avant le nouveau siècle, Planck présentait ses travaux sur le rayonnement du corps noir devant la Société de physique de Berlin. En introduisant une nouvelle constante, il ouvrait la voie à la physique quantique. Einstein prit le relais avec sa théorie de l’effet photoélectrique, réhabilitant une conception corpusculaire de la lumière. Du côté atomique vinrent Bohr et son modèle d’orbites électroniques quantifiées à même d’expliquer les raies spectrales. Le prince de Broglie postula une dualité onde-corpuscule : si la lumière pouvait présenter des aspects à la fois ondulatoires et corpusculaires, pourquoi les particules matérielles n’auraient-elles pas un pendant ondulatoire ? Suivirent les pères fondateurs de Göttingen, Born, Heisenberg et Jordan, qui introduisirent la mécanique des matrices. Pauli postula un principe d’exclusion pour les électrons, suivi de très près, à Vienne, par Schrödinger, publiant sa célèbre équation en 1926, qu’il appliqua dans le même article à l’atome d’hydrogène, le plus simple de tous les atomes.
Les succès furent fulgurants et la généralisation dans le domaine relativiste, par Dirac, quasi immédiate. Von Neumann mit un peu d’ordre mathématique dans la nouvelle théorie que l’on appelait déjà mécanique quantique. Au début des années 1930, la machine était lancée et rien ne l’arrêterait plus. Des cohortes de physiciens se précipitèrent dans toutes les directions, explorant avec les outils quantiques les propriétés électroniques des solides, le magnétisme, la physique atomique et moléculaire, développant la chimie quantique, l’optique quantique, la physique nucléaire et la physique des particules élémentaires.
Malgré ces succès, la nouvelle mécanique restait étrange. Dans une expérience de type fentes de Young, un électron passait-il réellement au travers des deux fentes ? Un chat pouvait-il être à la fois vivant et mort ?
Sous l’impulsion du positivisme logique viennois, les fondateurs, autour de Bohr, guidés par le principe d’incertitude de Heisenberg et la règle probabiliste de Born, forgèrent l’interprétation de Copenhague. Celle-ci ne tarda pas à devenir l’orthodoxie mondiale, excluant les aspects non observables de la théorie et rejetant le réalisme aux oubliettes de l’histoire des sciences. Bohr l’avait dit : la mécanique quantique était complète et donnait une description complète du monde. En somme, circulez, il n’y a rien à voir ou, dans le contexte : « Shut up and calculate. » La messe était dite !
Einstein ne renonça pas et, comme à son habitude, guidé par une expérience de pensée, il proposa en 1935 avec ses collègues Podolsky et Rosen un paradoxe dont la reformulation par Bell en 1964 sous la forme d’inégalités permit de trancher expérimentalement entre une vision réaliste du monde et l’interprétation orthodoxe de Copenhague. En 1981, les expériences d’Aspect violaient les inégalités de Bell et montraient de manière spectaculaire qu’il fallait renoncer a minima soit au principe de localité, soit au réalisme. Mais dans tous les cas le réalisme local d’Einstein fut éliminé.
L’objet de ce petit livre est de raconter cette histoire.
Nous présentons la formulation standard de la physique quantique, tout en laissant une place, modeste, à quelques interprétations alternatives. Nous terminons par l’exploration de l’intrication quantique, un des aspects les plus étonnants de la nature.



Chapitre premier
Fiat lux
I. – Planck évite la catastrophe
Le 14 mai 2009, un lanceur Ariane 5 emporte sur orbite le satellite Planck. Sa mission est de dresser la carte la plus précise des infimes variations de température du fond diffus cosmologique. Découvert par hasard en 1964 par Arno Penzias et Robert Wilson des laboratoires Bell, le fond diffus cosmologique est le meilleur exemple de rayonnement de corps noir que l’on connaisse à ce jour. Quasi isotrope et non polarisé, né du découplage primordial entre le rayonnement et la matière, quelque 380 000 ans après le Big Bang, ce rayonnement électromagnétique fossile est parfaitement décrit par la loi de Planck associée à la température de 2,728 ± 0,002 kelvins.
Au moment où la température de l’univers, du fait de son expansion, est passée sous la barre des 3 000 kelvins, la recombinaison de la matière principalement sous la forme d’atomes d’hydrogène le rend d’un seul coup transparent : « Fiat lux ! »
Les photons, jusque-là en équilibre thermique avec le plasma de matière, peuvent alors se propager librement à travers l’univers. L’expansion de l’univers se poursuivant, ces premiers témoins du découplage primordial sont peu à peu décalés vers le rouge, abaissant ainsi la température du rayonnement jusqu’aux 2,7 kelvins actuels1.
Cette cosmogonie contemporaine, fille d’un prince de Sérendip, n’aurait pas vu le jour sans la matrice de la physique quantique dont la genèse est sans conteste liée à l’analyse du rayonnement électromagnétique émis par un corps incandescent.
Lorsque l’on considère la situation idéale où le corps est parfaitement capable d’absorber le rayonnement à n’importe quelle fréquence, on parle de corps noir. Sur la base d’un raisonnement thermodynamique, Gustav Kirchhoff, un siècle avant la découverte fortuite de Penzias et Wilson, en 1859, a montré que la densité d’énergie u(T,ν) rayonnée à une fréquence ν par un corps noir à la température T doit être une fonction universelle indépendante de la nature de ce corps. Wilhelm Wien, en 1894, affine l’analyse thermodynamique de Kirchhoff en considérant une cavité matérielle, en l’occurrence un four, à l’intérieur de laquelle le rayonnement électromagnétique est à l’équilibre thermique avec les parois. Il montre que la fonction universelle de Kirchhoff doit être de la forme ν3 f(ν/T). Sur une base empirique, il propose que la fonction f soit une simple exponentielle décroissante, e–αν/Toù α est une constante positive fixée par l’analyse des données expérimentales. L’accord de cette prédiction avec les données expérimentales est relativement bon sans toutefois être parfait.
En juin 1900, John William Strutt, alias Lord Rayleigh, fait l’hypothèse que l’on peut traiter la matière du corps noir comme si elle était composée de simples oscillateurs chargés à l’équilibre thermique entrant en résonance avec les modes électromagnétiques propres de la cavité. Ces modes sont les équivalents lumineux des ondes sonores stationnaires que l’on observe par exemple sur une corde de violon ou encore sur une peau de tambour.
Suivant les lois de la thermodynamique et de l’électromagnétisme, Rayleigh aboutit à une conclusion catastrophique : l’énergie totale rayonnée serait infinie ! En effet, le théorème classique de l’équipartition de l’énergie implique que chaque oscillateur, indépendamment de sa fréquence d’oscillation, a une énergie moyenne U proportionnelle à la température, U = kBT, où le facteur de proportionnalité kB est la constante de Boltzmann, grandeur reliée à la constante R des gaz parfaits par le nombre d’Avogadro, R = NAkB. Prenant en compte la distribution des modes électromagnétiques dans la cavité, Rayleigh conclut que si l’on en croit les théories de l’électrodynamique et de la thermodynamique, la densité d’énergie à une fréquence donnée doit se comporter comme u(ν,T) ∝ ν2kBT. Si à basses fréquences la loi de Rayleigh, après correction par James Jeans, correspond bien aux données expérimentales, elle s’en éloigne totalement à haute fréquence. D’ailleurs, en sommant u(ν,T) sur toutes les fréquences on obtient le résultat absurde que l’énergie totale rayonnée par unité de volume est infinie, ce qu’on appelle la catastrophe ultraviolette.
Max Planck, à la fin de l’année 1900, lors d’une communication aux sessions d’automne de la Société allemande de physique, résout le problème en faisant une hypothèse audacieuse : l’énergie emmagasinée par un oscillateur n’est pas une quantité continue pouvant prendre n’importe quelle valeur. Au contraire, d’après lui, elle est donnée par un multiple entier d’une quantité élémentaire d’énergie ε. Ce quantum d’énergie ε a en outre une valeur proportionnelle à la fréquence d’oscillation ν des oscillateurs. Planck pose ε = hν, où il introduit une nouvelle constante, notée h, ayant les dimensions d’une action, c’est-à-dire d’une énergie multipliée par un temps. Cette hypothèse de quantification de l’échange d’énergie entre les oscillateurs matériels et le rayonnement électromagnétique lui permet à partir de considérations thermodynamiques de déduire l’expression exacte de l’énergie rayonnée en fonction de la fréquence et de la température du corps noir :
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résultat qu’il est convenu désormais d’appeler la loi de Planck. Cette fois-ci, contrairement à la formule de Rayleigh-Jeans, la loi de Planck donne bien une valeur finie à l’énergie totale rayonnée par unité de volume et permet de retrouver la loi en T4 établie, sur une base empirique, par Josef Stefan en 1879.
En confrontant cette loi aux données empiriques, Planck déduit pour les constantes kB et h les valeurs kB = 1,346 × 10–23J/K et h = 6,55 × 10–34J.s, très proches des valeurs de référence actuelles kB = 1,380649 × 10–23J/K et h = 6,62607015 × 10–34J.s.
Fig. 1. – Densité d’énergie rayonnée en fonction de la fréquence et de la température du corps noir,
illustrée pour trois températures différentes.
La ligne en pointillés représente la prédiction de Rayleigh-Jeans.
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L’une des premières conséquences de la loi de Planck est de fixer des valeurs précises à des constantes atomiques. En effet, à partir de sa formule et connaissant la valeur de la constante des gaz parfaits, Planck peut extraire une valeur du nombre d’Avogadro dont l’inverse donne à peu près la masse en grammes de l’atome d’hydrogène. Il obtient ainsi NA = 6,17 × 1023 mol–1, soit une masse pour l’atome d’hydrogène de m ≈ 1,62 × 10–24 g.
Puisqu’on a une idée de la masse des atomes, il devient possible d’en estimer la taille à partir de la donnée des masses volumiques des solides, moyennant l’hypothèse que dans un solide les atomes sont en contact étroit les uns avec les autres, comme des oranges sur un étal de marché. En prenant une densité typique ρ de l’ordre d’une tonne au mètre cube et une masse atomique typique m de l’ordre de 10–27 à 10–26 kg, on obtient un rayon typique de l’ordre de 10–10 m, soit environ 1 ångström.
Dans le même élan, il devient possible, à partir de la constante de Faraday, F = NAe, connue à partir d’expériences d’électrolyses, de déterminer e, la charge électrique élémentaire de l’électron, particule dont l’existence a été prouvée expérimentalement par Joseph Thomson en 1897. En observant la déviation des rayons cathodiques sous l’action de champs électrique et magnétique, Thomson a également pu déduire le rapport entre la charge électrique et la masse de ces corpuscules. Connaissant la charge électrique élémentaire e = F/NA, on peut, à partir des mesures de Thomson, déterminer la masse de l’électron, près de 1 800 fois plus léger que l’atome d’hydrogène.
En 1909, en suivant au microscope optique la trajectoire de gouttelettes d’huiles pulvérisées dans une chambre où règne un champ électrique, Robert Millikan et son assistant Harvey Fletcher obtiennent les premières valeurs relativement précises de la charge électrique de l’électron et montrent de façon saisissante la variation discontinue, par multiples entiers de e, de la charge électrique de la matière.

II. – De la motte de beurre aux photons
Pour Planck, l’échange d’énergie entre la matière et le rayonnement électromagnétique sous la forme de quanta hν n’impliquait pas que le rayonnement lui-même soit constitué de grains de lumière. George Gamow résuma ironiquement la conception de Planck en notant que si le beurre peut exister en n’importe quelle quantité, il ne peut être acheté et vendu qu’en multiples de 125 g2. C’est Albert Einstein qui aura l’audace en 1905, durant sa fameuse annus mirabilis, d’associer cette granularité à la lumière elle-même. Pour expliquer l’effet photoélectrique, il supposera que la lumière est elle-même constituée de petites particules de lumière.
L’effet photoélectrique désigne, depuis sa découverte en 1839 par les Becquerel père et fils (le petit-fils Henri découvre la radioactivité naturelle et reçoit pour cela le prix Nobel de physique en 1903), le fait qu’un métal éclairé par une source lumineuse produit un courant électrique. Or, depuis les travaux de Philipp Lenard réalisés entre 1898 et 1902, on sait que la variation du courant d’électrons en fonction de la fréquence du rayonnement ne peut s’expliquer par les lois classiques de l’émission.
L’idée d’Einstein, qui lui vaudra le prix Nobel de physique de 1921, est qu’un rayonnement électromagnétique monochromatique de fréquence ν, c’est-à-dire une lumière d’une couleur donnée, est constitué de quanta d’énergie hν qui, lorsqu’ils pénètrent dans un métal, peuvent être absorbés par les électrons de ce dernier. Il suppose qu’un quantum de lumière cède entièrement son énergie hν à un seul électron. Einstein suppose par ailleurs que pour qu’un électron puisse quitter le métal et être émis il doit dépasser une énergie de seuil W. Celle-ci représente l’énergie de liaison de l’électron dans le métal et implique l’existence d’une fréquence de seuil νm = W/h en dessous de laquelle aucune émission électronique n’est possible, quelle que soit l’intensité du rayonnement.
Pour des fréquences ν supérieures à la fréquence de seuil, qui est spécifique à un métal donné, l’électron qui a absorbé un photon est émis avec une énergie cinétique hν – W = h(ν – νm) et peut donc être détecté à l’extérieur du métal. C’est encore une fois Millikan qui, dans une série d’expériences menées de 1913 à 1916, montre la validité de la théorie d’Einstein et parvient par des mesures électriques à déduire une valeur relativement précise de la constante de Planck.
Toutefois, même après les expériences de Millikan, la communauté scientifique n’est pas unanimement convaincue de l’existence des quanta de lumière, ne voyant pas comment concilier cette thèse corpusculaire avec les phénomènes bien connus de diffraction et d’interférences. Il faut attendre 1923 avec l’expérience décisive d’Arthur Compton pour que l’existence de corpuscules de lumière, bientôt baptisés photons par le chimiste Gilbert Lewis, soit définitivement acceptée.

III. – Carlsberg au secours de l’atome
Au début du XXe siècle, les physiciens, après les chimistes, se sont convaincus de l’existence des atomes et de leur diversité. Depuis les travaux de Dmitri Mendeleïev et la publication de son fameux tableau en 1869, on sait que les éléments chimiques, lorsqu’ils sont classés selon leur masse atomique, présentent une certaine périodicité dans leurs propriétés. Cet ordre a même permis à Mendeleïev de prédire l’existence d’éléments chimiques jusque-là inconnus. On s’est également aperçu qu’un gaz atomique n’émet ou n’absorbe de rayonnement électromagnétique qu’à certaines fréquences bien déterminées, l’ensemble de ces fréquences étant spécifiques à l’élément chimique considéré. L’étude systématique de ces spectres atomiques permet d’identifier de nouveaux éléments chimiques, comme l’hélium que l’on identifie en 1868 à partir d’une raie jaune dans le spectre solaire. On commence à établir des tables précises donnant les fréquences du rayonnement émis ou absorbé par tel ou tel atome. Ces spectres, avec leur cortège de raies spectrales, sont de véritables signatures distinguant les éléments chimiques les uns des autres, des codes-barres avant l’heure.
Avec la découverte de l’électron, on commence à élaborer des modèles théoriques de l’atome pour tenter d’expliquer l’émission et l’absorption de raies lumineuses à des fréquences spécifiques. Thomson propose en 1904 un modèle de l’atome, connu sous le nom de plum pudding. Dans ce modèle, de petits corpuscules chargés négativement, les électrons, sont piégés dans une pâte uniforme chargée positivement, un peu comme des raisins secs dans un pudding, assurant ainsi la neutralité globale de l’atome. Les électrons sont censés se comporter comme de petits oscillateurs électriques, ou résonateurs, capables d’émettre et d’absorber du rayonnement à certaines fréquences bien précises, spécifiques de la distribution des résonateurs dans le pudding.
Aussi ingénieux que soit son modèle, Thomson ne réussit pas à expliquer les raies spectrales observées. Toutefois, c’est une expérience menée dans le laboratoire d’Ernest Rutherford, lui-même ancien étudiant de Thomson, qui disqualifie définitivement le modèle du plum pudding. Ainsi, en 1909, deux jeunes gens, Hans Geiger et Ernest Marsden, l’un assistant, l’autre encore étudiant, conduisent sous la direction de Rutherford, alors professeur à l’université de Manchester, une expérience visant à tester la structure intime de l’atome. Pour cela, ils bombardent une mince feuille d’or avec un faisceau de particules α, noyaux d’hélium issus de la désintégration radioactive de radon et de bismuth. Selon les prédictions du modèle du plum pudding de Thomson, les particules α, chargées positivement, ne devant pas être trop influencées par la feuille métallique, doivent la traverser en étant tout au plus déviées de quelques degrés. Or, Geiger et Marsden observent au contraire que de nombreuses particules α sont très fortement déviées et qu’une petite fraction est même rétrodiffusée. Rutherford dira pour décrire sa stupéfaction lorsqu’il prit connaissance de ces résultats : « C’était presque aussi surprenant que si vous tiriez avec un boulet de canon de 15 pouces sur une toile en papier et qu’il revenait vous frapper ! »
Fort de ces résultats expérimentaux, Rutherford suggère en 1911 que la structure de l’atome n’est pas celle d’un pudding homogène, constellé de pépites électroniques, comme Thomson l’a imaginé. Il comprend, sur la base d’un calcul classique, que si l’on veut avoir de grandes déviations des particules α il faut que la quasi-totalité de la charge positive et de la masse de l’atome soient concentrées dans une toute petite région de l’espace, au cœur de l’atome, formant ainsi un noyau de très petite dimension. En 1913, Geiger et Marsden, encore, montrent par une série d’expériences que la formule de Rutherford pour la loi de déviation des particules α est compatible avec les données expérimentales, validant ainsi le nouveau modèle atomique. Dorénavant, l’on verra l’atome comme étant formé d’un noyau chargé positivement, de très petites dimensions, de l’ordre de 10–15 à 10–14 m, concentrant la quasi-totalité de la masse atomique, entouré d’une nuée d’électrons s’étendant à des distances bien plus grandes, de l’ordre de l’ångström, soit 10–10 m. En somme, comme de petites planètes orbitant autour de leur soleil.
Le modèle planétaire de l’atome n’est pas une nouveauté totale : un Japonais, Hantaro Nagaoka, d’ailleurs cité dans l’article de Rutherford, a proposé en 1904 un modèle d’atome saturnien. L’objection vint immédiatement : les électrons tournant autour du noyau, ils sont accélérés et donc, d’après les lois classiques de l’électrodynamique, ils doivent rayonner. Rayonnant, ils perdent de l’énergie et, ce faisant, s’effondrent en spirale sur le noyau. La matière ne peut donc être stable avec un modèle planétaire de l’atome. Toutefois, les expériences de Rutherford, ou plus exactement de Geiger et Marsden, sont sans équivoque : il faut qu’il y ait un noyau massif très petit chargé positivement et des électrons orbitant autour. Un début de solution viendra d’un jeune Danois, Niels Bohr, en visite postdoctorale en Angleterre, financée par la fondation Carlsberg.
Après un passage chez Thomson, Bohr rejoint le laboratoire de Rutherford en 1911 pour y travailler sur la structure de l’atome en se concentrant sur le plus simple d’entre eux, l’atome d’hydrogène. Il reprend l’idée de quantification de l’énergie introduite par Planck et suppose que l’énergie d’un atome ne prend que certaines valeurs discrètes E1 < E2 < ··· < En < ··· associées à des orbites électroniques de plus en plus grandes. Transgressant les lois de l’électrodynamique classique, il suppose que sur une orbite donnée, un électron, bien qu’accéléré, ne rayonne pas, rendant ainsi l’orbite stationnaire. En revanche, il émet l’hypothèse que l’émission, ou l’absorption de rayonnement, n’a lieu que lorsqu’un électron transite brusquement d’une orbite à une autre. La fréquence du rayonnement émis lors d’une transition d’un niveau Em vers un niveau En, ou absorbé lors du passage inverse, est en outre donnée par la relation d’Einstein hν = Em – En. Cette façon d’expliquer les raies spectrales est en accord avec l’observation empirique, faite par Walther Ritz en 1908, que les différentes fréquences des raies atomiques sont décrites de façon compacte par la différence de certains termes fondamentaux, que l’on peut donc identifier, d’après le modèle de Bohr, aux niveaux d’énergie atomique divisés par la constante de Planck.
Le véritable retentissement de Bohr vient du fait qu’il est capable de calculer les énergies En pour les atomes hydrogénoïdes, des atomes ionisés n’ayant gardé qu’un électron. Bohr suppose que, sous l’effet de l’interaction coulombienne, l’électron, de charge négative – q, tourne sur une orbite circulaire autour d’un noyau beaucoup plus massif et portant la charge positive +Zq. Ayant noté que la constante de Planck h a les dimensions d’un moment cinétique, c’est-à-dire d’une distance multipliée par une quantité de mouvement, il imagine que le moment cinétique de l’électron, à un facteur multiplicatif près, doit être lui-même un multiple entier de la constante de Planck. Sur une orbite circulaire de rayon rn, parcourue à la vitesse vn, le moment cinétique de l’électron prend donc la valeur ln = rnmevn = nκh où κ est le facteur multiplicatif mentionné plus haut. Bohr admet par ailleurs que le mouvement de l’électron est toujours régi par l’équation fondamentale de la dynamique de Newton qui donne pour une orbite circulaire3 :
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Avec ces hypothèses, Bohr déduit que l’énergie de l’ion hydrogénoïde est :
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Utilisant la relation d’Einstein, il conclut que la fréquence du photon émis lors d’une transition de l’orbite n vers m est donnée par :
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et ne reste plus qu’à déterminer la constante κ.
Dans un trait de génie, afin de fixer la valeur de cette constante, Bohr propose que sa théorie, dans la limite des grands nombres n, doit reproduire les prédictions de la théorie classique de l’émission. On connaît aujourd’hui cette proposition sous le nom de principe de correspondance de Bohr. La théorie classique prédit en effet que la fréquence du rayonnement émis par l’électron doit être identique à sa fréquence de rotation. On devrait donc avoir pour une orbite de rayon rn parcourue à la vitesse vn un rayonnement à la fréquence :
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Pour concilier cela avec son hypothèse de départ, à savoir que sur une orbite stationnaire l’électron ne rayonne pas, Bohr compare la prédiction classique à la valeur de la fréquence νn→n–1 prédite par sa théorie lors d’une transition entre deux orbites voisines, dans la limite des grands nombres n. Il obtient :
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Comparant cette expression à la prédiction classique, on constate qu’elles coïncident à la condition d’identifier κ à 1/(2π).
On a pris l’habitude, à la suite de Paul Dirac, de noter la constante h/(2π) par le symbole ℏ, prononcé h barre. D’après la théorie de Bohr, les niveaux d’énergie d’un atome hydrogénoïde sont donc donnés par4 :
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le cas Z = 1 correspondant à l’atome d’hydrogène.
Malgré des hypothèses que l’on a du mal à comprendre – quantification de l’énergie et du moment cinétique, stationnarité des orbites –, l’accord numérique tout à fait remarquable entre les données expérimentales extraites des spectres de raies, notamment pour l’atome d’hydrogène et cette prédiction théorique, est une indication très forte que Bohr est néanmoins sur la bonne voie. D’ailleurs, la formule de Bohr ne fonctionne pas seulement pour l’hydrogène, ou pour les hydrogénoïdes, mais elle semble également donner de bons résultats pour certaines raies d’atomes plus lourds associées à des transitions électroniques pour les orbites les plus externes. Dans ce cas en effet, la charge +Zq du noyau est écrantée par les électrons des orbites internes et l’électron périphérique ne ressent approximativement qu’une charge +q, ce qui explique incidemment pourquoi les atomes lourds ont malgré tout à peu près la même taille que les plus légers.
Henry Moseley comprend que la formule de Bohr peut également être utilisée pour déterminer les valeurs du numéro atomique Z des éléments chimiques en étudiant les raies spectrales associées aux transitions électroniques sur les orbites les plus basses. Dans ce régime, la charge du noyau n’est pas écrantée et on peut la prendre égale à +Zq. Menant des expériences de spectroscopie dans le domaine des rayons X, Moseley, en 1913, détermine la valeur de Z pour les éléments du tableau périodique de Mendeleïev allant du calcium au zinc. Il montre en particulier que bien que le cobalt soit légèrement plus massif que le nickel, le numéro atomique du nickel est de 28 quand celui du cobalt est de 27, chose que Mendeleïev lui-même, sur la base des propriétés physico-chimiques de ces éléments, a notée. Moseley montre surtout que le numéro atomique Z est, dans les marges d’erreurs expérimentales, un nombre entier, suggérant ainsi que le noyau est constitué de particules massives portant une charge élémentaire +q opposée à la charge électrique de l’électron. Rutherford leur donne le nom de protons. On observe toutefois que la masse atomique A n’augmente pas dans les mêmes proportions que le numéro atomique Z. La découverte du neutron par James Chadwick en 1932 met un terme à l’énigme : le noyau est constitué de Z protons et approximativement de A – Z neutrons. Moseley, engagé dans les forces armées britanniques, perd la vie à 27 ans, tué par les troupes ottomanes en 1915 dans la bataille de Gallipoli. Il ne peut donc continuer plus avant l’exploration de la structure intime de la matière, laissant cela aux vivants.
En 1916, Arnold Sommerfeld améliore le modèle de Bohr en considérant des orbites elliptiques et en prenant en compte les effets relativistes dus au mouvement rapide des électrons sur les orbites les plus basses. Il introduit pour la première fois la constante de structure fine, une quantité sans dimension définie comme le rapport entre la vitesse de l’électron sur la première orbite de l’hydrogène et la vitesse de la lumière :
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Cette constante, reconnue plus tard comme la constante de couplage entre matière et rayonnement, mesure les écarts fins observés dans les raies spectrales de l’hydrogène, dont l’origine est purement relativiste. Pour améliorer les prédictions du modèle de Bohr, Sommerfeld est amené à remplacer la condition de quantification du moment cinétique proposée par Bohr par une condition de quantification plus générale basée sur la notion d’intégrale d’action. On comprend alors que pour spécifier complètement un état stationnaire de l’atome il faut, en plus du nombre quantique n de Bohr, ajouter deux autres nombres entiers, notés universellement aujourd’hui l et m.
Sommerfeld aura un effet considérable sur la physique, non pas tant par sa nouvelle méthode de quantification, méthode qui sera bientôt abandonnée, mais par la postérité qu’il laissera. On compte ainsi parmi ses disciples bon nombre de fondateurs de la mécanique quantique tels que Heisenberg (prix Nobel de physique 1932), Pauli (prix Nobel de physique 1945), Wentzel (inventeur des intégrales de Feynman avant Feynman), Debye (prix Nobel de chimie 1936), Bethe (prix Nobel de physique 1967), mais aussi Landé (connu pour son facteur), Lenz (père du modèle d’Ising), Rabi (prix Nobel de physique 1944) et encore Pauling qui, non content d’avoir le prix Nobel de chimie en 1954 pour ses travaux sur la liaison chimique, est également lauréat du prix Nobel de la paix de 1962 pour son engagement contre les armes nucléaires.

IV. – Les distractions d’Einstein
Alors qu’il termine sa théorie de la gravitation relativiste, la relativité générale, Einstein, sur son temps libre (on a les divertissements qu’on peut), publie en 1917 un nouvel article sur la théorie quantique du rayonnement. Sur la base d’un raisonnement thermodynamique, en prenant pour acquise l’hypothèse de Bohr sur la quantification de l’énergie d’un atome ou d’une molécule, il établit d’une manière différente la distribution de Planck mais surtout il montre que l’émission d’un quantum de radiation par une molécule doit être directionnelle (et non pas sous la forme d’une onde sphérique). La molécule qui émet le rayonnement subit un recul correspondant à l’opposé de la quantité de mouvement hν/c emportée par le quantum de radiation dans une direction qui n’est déterminée que par chance, c’est-à-dire au hasard. Le quantum de radiation emporte donc, d’après Einstein, non seulement une énergie hν mais aussi une quantité de mouvement hν/c dans une direction de propagation déterminée, donnant pleinement corps à la notion de photon, particule de lumière.
Pour tester le caractère corpusculaire de la lumière tel que prédit par Einstein, Compton propose en 1923 d’effectuer une expérience de diffusion de rayons X par des atomes. Si ces rayons sont constitués de photons très énergétiques, lorsqu’un de ces photons d’énergie hν entre en collision avec un électron faiblement lié à son atome, l’électron quasi libre est éjecté dans une direction et un photon est diffusé dans une autre direction avec une nouvelle fréquence ν′ et donc une nouvelle énergie hν′ et une nouvelle impulsion hν′/c. Si la lumière est effectivement constituée de particules, alors les lois habituelles de conservation de l’impulsion et de l’énergie pour les chocs élastiques entre particules, avant et après le choc, doivent décrire correctement le processus. Dans le cas le plus simple où après la collision le photon est diffusé vers l’arrière, la conservation de l’impulsion totale et de l’énergie totale conduit à une nouvelle longueur d’onde5 λ′ = λ + 2 h/(mec). La longueur d’onde initiale est simplement allongée par deux fois la quantité h/(mec) ≈ 2,4 × 10–12 m qui définit la longueur d’onde de Compton de l’électron. Dans le cas général, le facteur 2 est remplacé par 1 – cosθ où θ est l’angle entre les directions du photon incident et du photon diffusé, la rétrodiffusion correspondant à θ = π.
Fig. 2. – Schéma montrant la diffusion Compton d’un photon incident sur un électron au repos.
Après la collision le photon et l’électron sont diffusés dans des directions spécifiées par les angles θ et Φ.
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La vérification expérimentale de cette loi finit par convaincre les plus récalcitrants des physiciens de la nature corpusculaire de la lumière. Le rayonnement électromagnétique se manifeste donc sous forme ondulatoire dans les phénomènes de diffraction ou d’interférences, mais aussi de manière corpusculaire comme dans le cas de l’effet photoélectrique ou encore de l’effet Compton. La lumière monochromatique est donc constituée de particules de masse nulle, les photons, voyageant à la vitesse de la lumière et emportant une énergie hν et une quantité de mouvement hν/c.
Ne reste plus qu’à concilier ces deux aspects, apparemment antagonistes, que sont la nature corpusculaire et la nature ondulatoire de la lumière.



1. Voir F. Combes, Le Big Bang, Paris, Que sais-je ?, 2019.
2. Citation rapportée par Weinberg dans Lectures on Quantum Mechanics, Cambridge, Cambridge University Press, 2013. Gamow qui parle au public américain utilise en réalité le quarter pound.
3. L’équation fondamentale de la dynamique de Newton stipule que dans un référentiel galiléen l’accélération d’une particule de masse m soumise à une force [image: ] est donnée par [image: ]. L’intensité de la force coulombienne exercée par une particule de charge électrique q1 sur une autre de charge électrique q2 placée à une distance r est q1q2/(4πε0r2) où ε0 est la permittivité du vide. La force est portée le long de la droite joignant les deux charges et elle est attractive si les charges sont de signes opposés et répulsive si elles sont de mêmes signes.
4. L’unité eV est l’électronvolt et correspond à l’énergie cinétique acquise par un électron lorsqu’il est accéléré par une différence de potentiel de 1 volt. Elle vaut 1 eV ≈ 1,6 × 10–19 joule.
5. Longueur d’onde et fréquence sont liées par λ = c/ν.

Chapitre II
Mécanique quantique
I. – L’illumination sur Heligoland
Au sortir de la Première Guerre mondiale, Max Born quitte Berlin pour s’installer à l’université de Francfort-sur-le-Main où il devient professeur et prend la direction de l’Institut de physique théorique. Toutefois, dès 1921, Born reçoit une proposition pour revenir en tant que professeur à l’université de Göttingen. Quinze ans plus tôt, il y a suivi les cours de David Hilbert, de Hermann Minkowski et de Felix Klein et défendu en 1906 sa thèse sur la stabilité et l’élasticité des cordes sous la direction de Carl Runge. Einstein, avec qui il s’est lié d’amitié durant sa période berlinoise, lui conseille d’accepter l’offre, lui écrivant : « La physique théorique prospérera où que vous vous trouviez ; il n’y a pas d’autre Born en Allemagne aujourd’hui. »
À son arrivée à Göttingen, il remplace à la tête de l’Institut de physique Peter Debye qui vient de partir pour Zurich. Born, alors âgé de 39 ans, est reconnu pour ses contributions sur la relativité d’Einstein et sur la dynamique des réseaux cristallins. À Göttingen, il concentre tous ses efforts sur la physique quantique. Born, en effet, s’est convaincu de la nécessité d’élaborer une nouvelle mécanique, qu’il baptisera mécanique quantique, prenant en compte les propriétés les plus importantes de la physique atomique, telles que l’existence d’états stationnaires, la loi de Bohr pour les transitions atomiques, hνmn = En – Em, et le principe de correspondance. Dans un article de 1924, intitulé « À propos de la mécanique quantique », il propose ainsi de modifier les lois de la mécanique classique en remplaçant les équations différentielles par des équations aux différences finies, c’est-à-dire de changer les dérivées par des différences, ce que Bohr a d’ailleurs lui-même utilisé dans son principe de correspondance. Inspiré par un travail du Néerlandais Hendrik Kramers, Born comprend en effet que les phénomènes d’émission ou d’absorption de rayonnement par un atome dépendent de deux états stationnaires et non pas d’une seule orbite électronique comme ce que prévoient les lois classiques. Il saisit également que ces phénomènes sont gouvernés par des amplitudes de transition et que celles-ci doivent être les quantités centrales de la nouvelle mécanique. Born est tout près du but !
Mais son nouvel assistant Werner Heisenberg va lui damer le pion.
Ancien étudiant de Sommerfeld à Munich, Heisenberg se rend une première fois à Göttingen durant l’été 1922, à l’occasion du Bohr-Festspiele. Au cours de l’événement, il assiste aux séminaires donnés par Bohr et participe aux discussions sur le comportement d’un atome plongé dans un champ électrique : l’effet Stark que Bohr, avec son collaborateur Kramers, essaie de théoriser. En particulier, Kramers a déduit de manière plus ou moins heuristique une formule pour la polarisation électrique de l’atome, formule que Bohr considère comme exacte malgré les lacunes internes de la théorie atomique du moment.
Pendant l’exposé de Bohr, Heisenberg lui objecte qu’il serait surprenant que la formule de Kramers soit vraie dans la mesure où elle est basée sur un calcul classique dans la limite des grandes longueurs d’onde du rayonnement. Et puisque l’on sait par avance qu’un tel calcul doit conduire à un résultat faux même dans le cas le plus simple de l’atome d’hydrogène, il est hautement improbable que le résultat de Kramers soit correct. Bohr, qui est un philosophe avant d’être un physicien, propose à Heisenberg de l’accompagner sur les collines de Hainberg, non loin de Göttingen, pour parler en marchant de ce problème. Cette discussion sur les fondements de la physique atomique et ses implications philosophiques aura, d’après Heisenberg lui-même, un retentissement décisif sur sa pensée et ses travaux à venir.
Heisenberg passe l’hiver suivant à Göttingen, travaillant, sous la direction de Born, sur une théorie des perturbations pour les systèmes atomiques. Il repart ensuite à Munich pour y rédiger sa thèse, soutenue en juillet 1923, sur la stabilité et la turbulence dans les écoulements fluides. Celle-ci en poche, il retourne en octobre 1923 à Göttingen où il devient l’assistant de Born.
Durant le début de l’année 1924, Heisenberg aide Born pour les calculs de son article « À propos de la mécanique quantique », publié en juin 1924. Il passe ensuite l’hiver 1924-1925 à Copenhague, travaillant avec Bohr et Kramers sur la dispersion du rayonnement électromagnétique par les atomes. En janvier 1925, avec Kramers, il publie une théorie quantique du phénomène en utilisant des concepts classiques mais guidés, comme toujours, par le principe de correspondance de Bohr.
De retour à Göttingen, Heisenberg participe aux discussions quotidiennes qu’organise Born sur la mise en place d’une théorie quantique de l’atome. Born relate qu’avec son jeune collaborateur et ancien doctorant Pascual Jordan, il a été frappé par le fait que les quantités décrivant les transitions atomiques, entrant dans les formules du type de celle de Kramers, correspondent toujours au carré d’amplitudes de vibrations de la théorie classique, ce qui, d’après eux, implique que ces amplitudes de transition doivent jouer un rôle central dans la nouvelle théorie quantique. Il reste à comprendre comment les manipuler.
Au mois de juin 1925, Heisenberg, pris d’une violente rhinite allergique (un gros rhume des foins), est forcé de quitter Göttingen pour s’installer une dizaine de jours sur l’île de Heligoland (Helgoland en allemand) en mer du Nord où, du fait du climat océanique, l’air est pauvre en pollen. C’est dans cette solitude insulaire, à l’abri du pollen, qu’il conçoit une première formulation de la mécanique quantique. Des années plus tard, Heisenberg décrit cette expérience :
À Heligoland, à un moment, comme une épiphanie, j’ai vu que l’énergie était constante dans le temps. Il était assez tard dans la nuit. J’ai fait le calcul et c’était correct. Je suis monté sur un rocher, j’ai vu le soleil se lever et j’étais heureux.

Sur le chemin du retour, il fait une halte à Hambourg où il profite de l’hospitalité de Wolfgang Pauli. Il explique à son ami combien il s’est éloigné à Heligoland des concepts classiques, que d’ailleurs cela lui est totalement indifférent mais qu’en revanche ce dont il est certain est que l’énergie de l’oscillateur harmonique est donnée par la formule (n + 1/2)ℏω et que celle du rotateur rigide, comme un électron tournant autour d’un noyau sur une orbite circulaire, par (l2 + l)ℏΩ/2.
Début juillet, Heisenberg termine la rédaction d’un article intitulé « Über quantentheoretische Umdeutung kinematischer und mechanischer Beziehungen », que l’on peut traduire en français par « À propos de la réinterprétation en théorie quantique des relations cinématiques et mécaniques ». Il l’envoie aussitôt à Pauli en lui demandant d’en faire une relecture amicale et, le 11 ou 12 juillet, il en donne la version finale à Born, lui demandant de décider s’il mérite d’être publié.
Born racontera plus tard qu’à la lecture du manuscrit il a été fasciné. Heisenberg avait repris l’idée des amplitudes de transition et développé un calcul symbolique pour leurs multiplications, guidé d’une part par le principe de correspondance et d’autre part par le développement en série de Fourier, c’est-à-dire la décomposition en composantes harmoniques des quantités oscillantes. Il note que le pas le plus audacieux de son jeune assistant est d’avoir compris qu’il fallait associer ces amplitudes de transition également aux coordonnées et aux impulsions des particules. Visiblement impressionné, Born écrit le 15 juillet à Einstein : « Le nouveau travail de Heisenberg, à paraître bientôt, semble très mystique, mais est sans aucun doute correct et profond. »
Le point de départ de Heisenberg est l’idée philosophique selon laquelle la nouvelle mécanique quantique doit être fondée exclusivement sur des relations entre quantités physiques observables. Elle ne doit pas reposer sur l’utilisation des concepts classiques habituels, comme la trajectoire d’un électron puisque, selon lui, on ne pourra jamais observer cette dernière. Il lui semble plus raisonnable d’essayer de construire une nouvelle mécanique, analogue à la mécanique classique, mais dans laquelle n’apparaissent que des quantités observables. Suivant cette conviction empiriste, Heisenberg conserve la forme des équations dynamiques de la mécanique classique mais en change l’interprétation. D’après lui, cette construction doit être guidée par le principe de correspondance de Bohr stipulant, rappelons-le, qu’aux grands nombres quantiques les formules de la nouvelle théorie doivent redonner les résultats prédits par les lois classiques de la mécanique et de l’électrodynamique.
Du côté de la physique atomique, les transitions électroniques entre différents niveaux d’énergie de l’atome, au travers de l’émission de rayonnement que cela implique, lui fournissent les quantités observables sur lesquelles construire la nouvelle théorie. Il s’agit en l’occurrence des fréquences d’émission et des amplitudes associées. Il fait alors l’hypothèse que l’on peut représenter ces amplitudes de transition par des amplitudes complexes [X]nm dont la dépendance temporelle doit être gouvernée par la fréquence de Bohr νnm = (Em – En)/h associée à la transition entre les niveaux n et m :
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Pour alléger les notations, on a coutume d’introduire la pulsation ωnm = 2πνnm. En notant que ωnm = –ωmn, il suppose que l’amplitude de transition réciproque [image: ] doit être donnée par le complexe conjugué1 de [X(t)]nm.
Pour Heisenberg, l’ensemble de ces nombres complexes est vu comme une représentation de la grandeur physique x(t) caractérisant le phénomène d’émission ou d’absorption. Il vient donc d’associer à une grandeur donnée x, qui dans la théorie classique du rayonnement correspond à la position de l’électron qui rayonne et qui est exprimée par un nombre réel, un ensemble infini de nombres complexes [X(t)]nm associés à toutes les transitions possibles.
Une fois que l’on a accepté que la variable classique x soit représentée par l’ensemble des nombres [X]nm, Heisenberg pose la question de savoir comment représenter son carré x2. Sur une base d’analyse de Fourier, par analogie avec le cas classique, Heisenberg devine que ces termes doivent obéir à la règle de calcul symbolique :
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où, dans le calcul de l’amplitude du carré de x, interviennent tous les états stationnaires k possibles. Par extension au problème anharmonique, il note que le cube de x doit être donné par [X3]nm = ∑k[X2]nk [X]km, soit :
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Si en mécanique classique le produit de deux quantités a et b est commutatif, c’est-à-dire ab = ba, il observe que ce n’est plus en général le cas si l’on adopte cette convention de calcul : [AB]nm ≠ [BA]nm. Dans la nouvelle théorie quantique, il faudra donc travailler avec des quantités non commutantes. Si en revanche le produit concerne deux quantités identiques, comme dans x2, le problème de la non-commutativité ne se pose pas et par extension [f(X)g(X)]nm = [g(X)f(X)]nm quelles que soient les fonctions f et g.
Après la réinterprétation cinématique des grandeurs classiques en termes d’amplitudes de transition, Heisenberg s’attaque au traitement de la dynamique du système. Pour simplifier le problème, il se concentre sur le cas unidimensionnel où une particule de masse me est astreinte à se déplacer sur une seule direction. En argumentant du fait que la nouvelle dynamique doit correspondre le plus étroitement possible à la dynamique classique, il a bien entendu en tête le principe de correspondance de Bohr, il postule que l’équation dynamique fondamentale doit garder la même forme que l’équation classique, c’est-à-dire dans le cas unidimensionnel qu’il traite meẍ = f(x) où f(x) est la force s’exerçant sur le corpuscule lorsqu’il est en position x et ẍ son accélération. Dans le cas simple d’un oscillateur harmonique, la force est donnée par [image: ] où [image: ] est la pulsation propre de l’oscillateur définie en fonction de la constante de rappel K et de la masse de la particule. L’énergie d’un tel oscillateur est donnée classiquement par la somme de son énergie cinétique et de son énergie potentielle :
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En remplaçant x2 et le carré de la vitesse ẋ2 par des amplitudes de transition [X2]nm et [Ẋ2]nm, Heisenberg suppose que les niveaux d’énergie stationnaires En de l’oscillateur prennent simplement la forme :
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Pour les amplitudes de transition associées à des indices différents, n ≠ m, il postule que :
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Utilisant sa nouvelle règle de calcul symbolique, on déduit que :
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où l’on a utilisé le fait que ωmk = –ωkm. On peut donc ainsi exprimer les équations associées à l’énergie mécanique de l’oscillateur en fonction de sommes de termes ne faisant intervenir que les amplitudes de transition [X]nm :
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où l’on a utilisé le symbole dit de Kronecker δnm qui vaut 1 si n = m et 0 autrement.
Pour résoudre ce système d’équations, Heisenberg a également besoin d’une nouvelle condition de quantification, celle de Bohr et Sommerfeld étant devenue inutilisable avec la nouvelle interprétation cinématique de la variable x. Heisenberg reconnaît dans une équation qui a été publiée peu avant, indépendamment par Werner Kuhn et Willy Thomas et que l’on retrouve dans la théorie de la dispersion de Kramers, la formule quantique dont il a besoin :
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En admettant qu’il existe un état fondamental n = 0 à partir duquel aucune émission n’est possible, cette équation supplémentaire permet de déterminer de façon unique les amplitudes de transition [X]nm du problème quantique.
Pour le cas simple de la particule soumise à une force harmonique, Heisenberg réussit à résoudre explicitement son système d’équations et montre que les seules amplitudes de transition non nulles sont les amplitudes associées à des niveaux adjacents, avec pour toutes valeurs de n = 0,1,2…
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Il déduit que les niveaux d’énergie des états stationnaires de l’oscillateur sont donnés par l’expression :
 
En = (n + 1/2)ℏΩ0, n = 0,1,2…
 
Par une méthode perturbative, il obtient également les premières corrections non harmoniques pour le cas où l’énergie potentielle de l’oscillateur ne serait pas parfaitement quadratique. Enfin, dans la dernière partie de son article, il reproduit les mêmes arguments pour déduire les niveaux d’énergie du rotateur rigide censé représenter un électron tournant autour d’un noyau à une distance fixe.
Tels furent les tout premiers résultats de la nouvelle mécanique quantique.

II. – L’étrange équation
Après avoir transmis le papier de Heisenberg pour publication à la Zeitschrift für Physik, le 19 juillet, Born prend le train de Hanovre pour assister au congrès de la Société allemande de physique. Envoûté par l’article de son assistant, il a passé les jours précédents à tourner autour du calcul des amplitudes de transition, jusqu’au moment où soudain il a compris que le calcul symbolique de Heisenberg n’est rien d’autre que le calcul matriciel. Les amplitudes de transition [X]nm introduites par Heisenberg représentent les composantes d’une matrice X qui, dans la nouvelle interprétation cinématique, doit représenter la variable de position. Heisenberg a donc remplacé le nombre réel qui représente la coordonnée d’une particule en mécanique classique par une matrice carrée, de taille infinie puisque les indices n et m parcourent l’ensemble des entiers, dont les entrées sont des nombres complexes !
Born est familier du calcul matriciel qu’il a eu l’occasion d’apprendre et de pratiquer durant ses études à Breslau. En réécrivant la condition de quantification de Heisenberg sous forme matricielle, il comprend sa signification formelle : elle traduit le fait que le produit des deux matrices X et P, associées aux variables de position et d’impulsion, ne commute pas. En somme, le produit XP est différent de PX et la relation de Heisenberg n’est rien d’autre que l’équation [XP – PX]nn = iℏ.
Born comprend que Heisenberg ne dit rien de la partie non diagonale de cette matrice. Néanmoins, il a aussitôt l’intuition que la seule réponse raisonnable est que cette dernière partie doit être nulle. On doit donc avoir, selon ses propres termes, « l’étrange équation » :
 
XP – PX = iℏI,
 
où I est la matrice identité, nulle partout sauf sur sa diagonale où toutes les entrées sont égales à 12.
Dans le train le menant à Hanovre, Born croise le jeune Pauli et lui raconte aussitôt son interprétation matricielle de la relation de Heisenberg. Il lui parle de la difficulté qu’il a à prouver la nullité des éléments non diagonaux du commutateur [X, P] ≡ XP – PX. Enthousiaste, il demande à Pauli s’il souhaite se joindre à lui pour tenter d’élucider cette question. Born relate dans ses mémoires que Pauli lui a répondu : « Oui, je sais que vous êtes un fan de formalisme fastidieux et compliqué. Mais vous ne ferez que gâcher les idées physiques de Heisenberg par vos mathématiques futiles. »
C’est donc clairement une fin de non-recevoir.
De retour à Göttingen, avec l’aide de son assistant Jordan, Born se penche sur la question. Fin septembre, ils envoient à la Zeitschrift für Physik, sous le titre évocateur « Zur Quantenmechanik », que l’on peut traduire par « Sur la mécanique quantique », un premier article reformulant le calcul symbolique de Heisenberg dans le cadre du calcul matriciel. Ils croient y avoir prouvé la relation de commutation [X, P] = iℏ, mais leur preuve se révélera erronée. Fin novembre 1925, cette fois-ci avec Heisenberg, ils envoient, toujours à la Zeitschrift für Physik, la première véritable version cohérente de la mécanique quantique sous le titre, toujours aussi original, « Zur Quantenmechanik II ».
En 59 pages, les trois hommes exposent dans quatre chapitres les fondements de la nouvelle mécanique quantique3, partant des systèmes à un degré de liberté dans le premier chapitre, étendant cela aux systèmes à un nombre fini quelconque de degrés de liberté dans le deuxième, posant le cadre mathématique des espaces de Hilbert dans le troisième, cadre que John von Neumann développera trois ans plus tard, et finalement discutant dans le dernier d’applications physiques, à savoir du traitement quantique du moment cinétique, de l’effet Zeeman et enfin des fluctuations du champ électromagnétique. Grâce à la solide culture mathématique de Born, ils comprennent que les valeurs des niveaux d’énergie sont données par un problème aux valeurs propres, Hψn = Enψn, associé à la matrice hamiltonienne H, qui représente l’énergie du système, et où En est la valeur de l’énergie associée à la direction propre ψn4.
Toutefois, ils ne voient pas que ces directions propres, ou vecteurs propres, déterminent les états stationnaires eux-mêmes et ne les emploient que comme intermédiaires de calculs. Il faudra attendre Erwin Schrödinger (le ö se prononce eu) pour cela. Ils comprennent également le rôle central que joue la relation de commutation [X, P] = iℏ et que sa généralisation à un nombre quelconque de degrés de liberté doit être [Xr, Ps] = iℏδrs où les Xk et Pk représentent les grandeurs de position et d’impulsion (en général la quantité de mouvement) du k-ième degré de liberté. Autrement dit, les composantes des grandeurs de position et d’impulsion associées à des degrés de liberté différents commutent entre elles mais ne commutent pas pour un même degré de liberté. Ils comprennent que la relation de commutation canonique [X, P] = iℏ entraîne le fait que les matrices représentant les grandeurs de position x et d’impulsion p ne peuvent être de dimension finie mais qu’elles doivent être nécessairement de taille infinie. Ils établissent que la variation temporelle d’une observable physique quelconque représentée par une matrice Q est donnée pour un système isolé par l’équation dite de Heisenberg :
 
[image: ]
 
Appliquant cela à l’hamiltonien H lui-même, ils montrent ainsi que l’énergie est bien une quantité conservée puisque [H, H] = 0.

III. – La valeur n’attend pas le nombre des années
Au même moment et de manière indépendante, un jeune physicien britannique, Paul Dirac, soumet début novembre 1925 à la revue de la Royal Society un article sur « Les équations fondamentales de la mécanique quantique ». Le texte est publié le 1er décembre 1925. Dirac, alors âgé de 23 ans, effectue ses travaux de recherche sous la direction de Ralph Fowler à l’université de Cambridge. En septembre, Fowler donne à Dirac une copie de l’article de Heisenberg en lui demandant de l’étudier attentivement. Dirac se souvient : « Au début je n’ai pu en tirer grand-chose, mais après environ deux semaines j’ai vu qu’il contenait la clé du problème de la mécanique quantique. J’ai commencé à le résoudre par moi-même. »
Dirac souligne dans son article, en suivant Heisenberg, que ce ne sont pas les équations de la mécanique classique qui sont en faute, mais que ce sont les opérations mathématiques par lesquelles on déduit les résultats physiques qui demandent à être modifiées. Tout comme Born, Dirac reconnaît que le calcul symbolique de Heisenberg n’est autre que le calcul matriciel.
Partant de ce constat, il se demande quelle est la forme la plus générale d’une opération de dérivation par rapport aux variables dynamiques du problème qui soit compatible avec le calcul matriciel. Il montre que cette opération de différentiation doit nécessairement prendre la forme d’un commutateur avec une autre variable quantique. Suivant le programme qu’il a annoncé au début de son article, il ne lui reste plus qu’à retrouver à partir de cette définition de la différentiation la même forme d’équations dynamiques que celles de la mécanique classique. Il montre que cette identité de forme est garantie si les commutateurs [F, G] des grandeurs quantiques F(X, P) et G(X, P) sont, à un facteur iℏ près, identiques aux crochets de Poisson des quantités classiques correspondantes f(x, p) et g(x, p)5.
Dirac vient de montrer que la nouvelle théorie quantique peut s’obtenir de manière bien plus élégante en utilisant des règles de quantification des équations classiques basées sur la promotion des crochets de Poisson en commutateurs. Cette méthode permet à Dirac de s’affranchir des représentations matricielles de Born, Jordan et Heisenberg pour aller vers une approche purement algébrique où les variables quantiques sont vues comme des éléments d’une algèbre abstraite6 sur laquelle les lois de l’addition et de la multiplication satisfont les règles habituelles, à l’exception toutefois de la commutation de la loi de multiplication.
À la fin de l’année 1925, Pauli, alors âgé de 25 ans, a le génie mathématique suffisant pour déterminer les niveaux d’énergie de l’atome d’hydrogène à partir de cette nouvelle mécanique, ce qui ne tarde pas à convaincre la plupart des physiciens que la mécanique quantique est correcte. Ainsi, en quelques mois, au cours de l’année 1925, un groupe de jeunes gens, tout d’abord Heisenberg, 24 ans, puis Jordan, 23 ans, Dirac, 23 ans, et Pauli, 25 ans, sans oublier Born, qui fait figure, à l’âge de 43 ans, de patriarche, a posé les fondements robustes d’une révolution scientifique dont les conséquences inattendues ne vont cesser d’étonner.



1. Le complexe conjugué d’un nombre complexe est simplement obtenu en remplaçant le symbole imaginaire pur i, défini par la propriété i2 = – 1, par son opposé – i.
2. On a pris l’habitude d’omettre la matrice identité, si bien que la plupart du temps on trouve cette expression sous la forme XP – PX = iℏ.
3. On a pris l’habitude d’appeler cette formulation de la théorie la mécanique des matrices, nom que Heisenberg n’aimait pas du tout, trop mathématique à son sens et pas assez physique.
4. L’action d’une matrice carrée A, N × N, sur un vecteur v à N composantes v1, v2, …, vN, donne un nouveau vecteur u dont les composantes sont données par [image: ]. En général u n’est pas colinéaire à v. Toutefois, lorsque c’est le cas, c’est-à-dire lorsque Av = λv, on dit que le vecteur v est un vecteur propre, au sens où il définit une direction qui reste inchangée sous l’action de A, et λ la valeur propre associée.
5. Le crochet de Poisson est défini par [image: ].
6. Dirac fait la distinction entre c-nombres, les nombres commutants habituels, et ce qu’il appelle les q-nombres représentant les variables quantiques non commutatives.

Chapitre III
Mécanique ondulatoire
I. – De Broglie :
une onde sans équation
La vieille querelle sur la nature de la lumière, opposant les tenants des thèses corpusculaires du grand Isaac Newton aux défenseurs de la théorie ondulatoire du mathématicien et astronome néerlandais Christian Huygens, avait été tranchée au début du XIXe siècle par les travaux de l’Anglais Thomas Young et du Français Augustin Fresnel. Young avait projeté un faisceau lumineux sur un cache percé de deux petites fentes parallèles et observé sur un écran placé derrière le cache des franges d’interférences, c’est-à-dire une alternance de bandes sombres et éclairées, typiques d’un phénomène ondulatoire1. Fresnel, né pour l’anecdote à Broglie, dans l’Eure, avait mis en évidence avec les moyens du bord, dans la maison de sa mère à Mathieu dans le Calvados, des franges d’interférences en faisant diffracter un rayon lumineux sur les bords d’un mince fil de fer. Young et Fresnel démontraient ainsi clairement que les rayons lumineux étaient bien constitués d’ondes, à l’image des vibrations sonores. Les newtoniens n’eurent d’autre choix que d’accepter l’évidence jusqu’à ce qu’Einstein, en 1905, ne redonne du crédit à la thèse corpusculaire, bientôt confirmée par les expériences de Millikan et de Compton. La lumière avait donc un caractère dual, ondulatoire dans certaines situations et corpusculaire dans d’autres.
Proche du milieu des physiciens des rayons X, Louis de Broglie est familier des thèses d’Einstein. Son frère Maurice, de dix-sept ans son aîné, est en effet un spécialiste du rayonnement X et le fondateur du laboratoire français des rayons X, rue Lord-Byron dans le 8e arrondissement de Paris.
Durant l’année 1921, Maurice, aidé de Louis, décrit dans les comptes rendus de l’Académie des sciences une série d’expériences sur l’effet photoélectrique dans ce domaine de fréquences. Il montre que les données expérimentales non seulement sont en accord avec l’explication d’Einstein de l’effet photoélectrique mais qu’elles corroborent sa théorie de la relativité restreinte. Dans ce régime, les électrons sont émis par le métal avec des vitesses proches de celle de la lumière si bien que le traitement correct de leur trajectoire requiert l’utilisation des formules relativistes.
À la suite de ces travaux, Louis de Broglie spécule : si la lumière se manifeste à la fois sous la forme d’une onde, comme dans les phénomènes d’interférences, et sous la forme de particules, comme l’a montré Compton, pourquoi ne pas généraliser cette dualité aux corpuscules matériels ? Des années plus tard, il raconte : « J’avais avec mon frère de longues discussions sur l’interprétation des belles expériences qu’il poursuivait sur l’effet photoélectrique et les spectres corpusculaires. »
Et de poursuivre : « Ces longues conversations […] eurent d’ailleurs pour moi l’avantage de me faire réfléchir profondément à la nécessité d’associer toujours le point de vue des ondes et celui des corpuscules2. »
Ces idées publiées dans deux notes de septembre et octobre 1923 aux comptes rendus de l’Académie des sciences formeront le cœur de sa thèse de doctorat soutenue en Sorbonne, comme on dit à l’époque, le 25 novembre 1924, devant un jury composé de Jean Perrin, Élie Cartan, Charles Mauguin et de son directeur de thèse, Paul Langevin. Se plaçant dans un cadre relativiste, de Broglie émet ainsi l’hypothèse qu’à toute particule libre de masse m et de vitesse v est associée une onde dont la longueur d’onde est reliée à l’impulsion de la particule par la relation3 λ = h/p, relation que l’on peut écrire de façon équivalente sous la forme p = ℏk où k = 2π/λ est la norme du vecteur d’onde. Dans la limite non relativiste, lorsque la vitesse du corpuscule est très petite devant la vitesse de la lumière, l’impulsion devient p ≈ mv et la longueur d’onde associée à la particule matérielle est λ ≈ h/(mv).
De Broglie suggère que l’onde associée à un électron se déplaçant sur une orbite fermée doit être telle que le périmètre l de l’orbite soit un multiple entier de la longueur d’onde λ, sans quoi des interférences destructives annihileraient tout simplement l’onde, conduisant inévitablement, d’après lui, à l’instabilité de la trajectoire électronique. Il montre alors que la stationnarité de l’onde associée est équivalente aux conditions de quantification de Bohr-Sommerfeld.
Si les corpuscules matériels se comportent effectivement comme des ondes, on peut s’attendre à ce que ces ondes puissent être diffractées sur un cristal atomique, tout comme les rayons X. En 1927, Clinton Davisson et Lester Germer des laboratoires Bell réalisent l’expérience en faisant diffracter un faisceau d’électrons sur un cristal de nickel et montrent que les pics de diffraction obtenus forment une figure similaire à celle que l’on obtient avec des rayons X. Au même moment, à l’université d’Aberdeen en Écosse, George Thomson réalise des expériences de diffraction de faisceaux électroniques sur des films minces, validant elles aussi les thèses de de Broglie. Cette confirmation expérimentale du caractère ondulatoire des électrons fera de de Broglie le lauréat du prix Nobel de physique de l’année 1929. Davisson et Thomson recevront la prestigieuse médaille en 1937, le comité Nobel oubliant leurs coauteurs Germer et Reid.

II. – Schrödinger : l’équation d’onde
L’onde de phase de de Broglie était une notion vague, si l’on peut dire. Ce concept, précurseur de l’idée d’onde pilote, sera développé dans les années 1950 par David Bohm. En attendant, en novembre 1925, un Viennois de 38 ans, Erwin Schrödinger, donne un séminaire sur l’onde de de Broglie au département de physique de l’université de Zurich où il est alors professeur. Il a pris connaissance peu avant de la thèse de de Broglie et s’en est enthousiasmé au point de la propager. Debye, dans l’audience, se serait exclamé : « S’il y a une onde, il doit y avoir une équation d’onde ! » Il semble, si tant est que l’anecdote soit vraie, que Schrödinger ait pris la remarque de Debye suffisamment au sérieux pour se mettre aussitôt au travail.
Souffrant toute sa vie de tuberculose, Schrödinger passe à nouveau les vacances de Noël dans la villa du Dr Herwig à Arosa, à 1 700 mètres d’altitude, non loin de Davos, où trois ans plus tôt il a suivi sa première cure. Sa femme Anny étant restée à Zurich, il invite une ancienne petite amie viennoise à l’y rejoindre et, entre autres choses, se plonge dans la méditation scientifique. Quelques semaines plus tard, le 27 janvier 1926 pour être exact, la revue allemande Annalen der Physik reçoit un article intitulé « Quantification et valeurs propres ». Dans cet article, Schrödinger présente pour la première fois l’une des plus fameuses équations de la physique.
Après son poste zurichois, Schrödinger accepte en 1927 de reprendre la chaire de physique théorique de l’université Frédéric-Guillaume, laissée vacante suite au départ à la retraite du vieux Planck. Il n’occupera ce prestigieux poste berlinois que peu de temps, puisqu’en 1933, à la suite de l’arrivée de Hitler au pouvoir, il quitte l’Allemagne en signe de protestation. Passant d’abord par Oxford, puis Princeton, il retourne en Autriche, à Graz, d’où il est finalement contraint de partir à cause de l’Anschluss de 1938. Après quelques mois passés en Belgique, c’est en Irlande, à l’Institut d’études avancées de Dublin, qu’il se fixe pour le restant de sa carrière, jusqu’en 1955.
Schrödinger est un original, notamment en ce qui concerne sa vie conjugale. À Dublin, il s’installe dans un ménage à trois avec sa femme Annemarie (Anny) Bertel et Hilde March, l’épouse d’un de ses collègues4. Born dira de Schrödinger :
Sa vie privée paraissait étrange à des bourgeois comme nous. Mais tout cela n’a pas d’importance. C’était une personne très aimable, indépendante, amusante, capricieuse, gentille et généreuse, et il avait un cerveau des plus parfaits et efficaces.

Walter Moore, moins indulgent, écrit dans sa biographie Schrödinger : Life and Thought que « l’attitude de Schrödinger envers les femmes était essentiellement celle d’un suprémaciste mâle » et qu’il souffrait vraisemblablement « du complexe de Lolita ».
Schrödinger donc, dans une série de communications publiées en 1926 dans les Annalen der Physik, propose, en partant de l’analogie optico-mécanique, une équation gouvernant l’onde de de Broglie. En s’appuyant sur les idées de ce dernier et inspiré par certaines remarques pénétrantes d’Einstein, Schrödinger montre que les équations de la mécanique classique, qui gouvernent l’évolution temporelle des coordonnées du système considéré, doivent être remplacées par une seule équation d’onde. Cette équation aux dérivées partielles gouverne l’évolution temporelle d’une fonction d’onde ψ (psi) définie sur l’espace de configuration, c’est-à-dire celui des coordonnées des particules5. Comme pour l’équation d’onde gouvernant la dynamique d’une corde vibrante, cette fonction d’onde ψ peut être vue comme une superposition de vibrations harmoniques pures dont les fréquences sont données, à la constante de Planck près, par les niveaux d’énergie : En/h.
Dans la première note de la série « Quantification et valeurs propres », Schrödinger annonce qu’il veut montrer, « sur l’exemple le plus simple d’un atome d’hydrogène (sans relativité ni perturbation), que les règles habituelles de quantification peuvent être remplacées par une autre condition, dans laquelle il n’est plus du tout question de nombres entiers. Ces nombres entiers s’introduisent de la même manière naturelle que le nombre entier des nœuds d’une corde vibrante6 ».
Suivons les arguments avancés par Schrödinger. Le point de départ est l’équation de Hamilton-Jacobi, bien connue de la mécanique classique et qui est équivalente aux équations de Newton :
 
[image: ]
 
La fonction de Hamilton H, égale à la valeur E de l’énergie du système, est fonction des coordonnées (généralisées) q1, q2…, qN du système mécanique et des impulsions conjuguées p1, p2…, pN. Ces dernières sont engendrées par une fonction des coordonnées, l’action classique S, à partir des relations pi = ∂S/∂qi où la dérivée est prise par rapport à qi en laissant toutes les autres variables constantes, une dérivée partielle, donc. Schrödinger exprime ensuite l’action S comme le logarithme d’une fonction ψ, par S = ℏ logψ où le facteur ℏ assure que l’expression ait bien les dimensions d’une action. En utilisant l’identité ∂S/∂qi = (ℏ/ψ) ∂ψ/∂qi dans l’équation de Hamilton-Jacobi, on obtient une forme quadratique de ψ et de ses dérivées premières, forme qui doit être nulle si ψ est la solution du problème. Techniquement, la détermination de cette solution peut alors être ramenée à l’extrémisation d’une intégrale sur tout l’espace de configuration de la forme quadratique ainsi définie.
Dans le cas simple de l’interaction d’un électron avec un proton, l’hamiltonien H se réduit à un problème de Kepler pour une particule effective de masse m = memp/(me + mp) ≈ me plongée dans le potentiel V(r) = – q2/(4πε0r), soit7 [image: ]. L’extrémisation de la forme quadratique donne alors l’équation stationnaire (indépendante du temps) :
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accompagnée d’une condition de décroissance suffisamment rapide des fonctions d’onde à l’infini. Le symbole ∆ représente l’opérateur laplacien qui donne la variation spatiale de second ordre de la fonction d’onde, en somme la dérivée de la dérivée, comme l’accélération est la vitesse de variation de la vitesse elle-même. Schrödinger montre que cette équation admet toujours des solutions d’énergies positives E > 0 associées aux états de diffusion de l’électron sur le proton. Ces états sont les analogues microscopiques du problème de Kepler où un astéroïde, après être entré dans le système solaire, est dévié sur une trajectoire hyperbolique et s’en éloigne ensuite à tout jamais. En revanche, il montre que dans le cas où l’énergie E est négative, associée aux états liés de l’électron avec le noyau, donc les états atomiques à proprement parler, il n’existe pas en général de solution acceptable, sauf pour une suite discrète de niveaux d’énergie En, correspondant précisément aux niveaux de Bohr !
Schrödinger venait de formuler une équation d’onde parfaitement continue, capable de prédire le spectre de l’atome d’hydrogène. Le caractère discret des niveaux d’énergie reposait non plus sur l’introduction arbitraire d’une condition de quantification magique à la Bohr, mais sur le fait que l’on demandait à une onde d’être bien définie en tout point de l’espace et de s’annuler à l’infini.
Dans la deuxième note de sa série, reçue par l’éditeur le 23 février 1926, soit seulement quatre semaines après la première, Schrödinger présente une nouvelle façon d’obtenir son équation stationnaire et en profite pour résoudre le problème de l’oscillateur harmonique et du rotateur avec une application directe aux spectres des molécules diatomiques qui vibrent et qui tournent. Il y expose notamment sa conception sur la façon dont on doit aborder un problème de mécanique : « La manière correcte de concevoir ou de représenter les phénomènes mécaniques consiste à les rattacher à une propagation d’ondes dans l’espace des q et non à un mouvement de points représentatifs dans le même espace. »
Et de continuer :
Pour obtenir une représentation correcte de l’ensemble des phénomènes mécaniques réalisables, il faut abandonner les équations fondamentales de la mécanique classique, et avoir recours à l’équation des ondes elle-même. Les équations de la mécanique classique sont tout aussi peu aptes à décrire la structure microscopique des phénomènes mécaniques considérés que l’optique géométrique l’est à expliquer les phénomènes de diffraction.

Voilà qui est dit ! La mécanique classique serait à la mécanique ondulatoire ce que l’optique géométrique est à l’optique ondulatoire, à savoir une approximation de courtes longueurs d’ondes devant les dimensions typiques des trajectoires.
Dans la troisième note, portant le sous-titre « Théorie des perturbations, avec application à l’effet Stark des raies de Balmer », Schrödinger propose une méthode perturbative afin de déterminer, à un ordre donné en précision, les niveaux d’énergie d’un système perturbé par la présence d’un petit champ extérieur. En particulier, son approche vise à reproduire les levées de dégénérescence que l’on observe sur les spectres atomiques lorsqu’ils sont plongés, par exemple, dans un champ électrique. Johannes Stark avait observé expérimentalement sous ces conditions un dédoublement de raies atomiques, ce qui lui a valu le prix Nobel de physique de 1919. Stark, grand admirateur du régime nazi, défenseur de Hitler dès 1924, est l’un des principaux promoteurs, avec Philipp Lenard, d’une physique aryenne, la Deutsche Physik, rejetant la supposée physique juive d’Einstein. Stark dénoncera, dans un article au vitriol publié dans la revue SS Das Schwarze Korps, le jeune Heisenberg comme Juif blanc pour avoir défendu la théorie de la relativité d’Einstein. Il finira sa vie paisiblement à Traunstein, petite ville bucolique du nord des Alpes, tout près du lac de Chiemsee, en Allemagne de l’Ouest.

III. – Une règle de quantification ondulatoire
D’un point de vue formel, l’équation stationnaire de Schrödinger Hψ = Eψ peut s’obtenir en remplaçant dans l’expression de l’hamiltonien classique [image: ] l’impulsion [image: ] par un opérateur différentiel. Ainsi, les composantes suivant les trois directions cartésiennes de la quantité de mouvement [image: ] sont remplacées par des dérivées selon la prescription :
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Cette règle de correspondance, ou règle de quantification, conduit à remplacer [image: ] par l’opérateur laplacien –ℏ2∆, ce qui in fine donne pour l’énergie cinétique de la particule la correspondance p2/(2m) → – ℏ2/(2m)∆.
Le mérite de cette approche est qu’elle se généralise aisément au cas d’un système à N particules non relativistes interagissant par l’intermédiaire d’un potentiel ne dépendant que des coordonnées des particules. Pour cela, il suffit de remplacer les énergies cinétiques de chaque particule par les opérateurs laplaciens correspondants. L’équation de Schrödinger stationnaire Hψ = Eψ, où la fonction d’onde ψ est définie sur l’espace de configuration R3N, est alors gouvernée par l’opérateur hamiltonien :
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où ∆k est le laplacien relativement à la k-ième particule. Pour des interactions attractives, le spectre en énergies de l’opérateur hamiltonien H possède une partie discrète, comme dans le cas de l’atome d’hydrogène, où seules des valeurs bien précises de l’énergie conduisent à des fonctions d’onde univoques et décroissant suffisamment rapidement à l’infini. Mais, en général, il y a aussi une partie continue dans le spectre, où n’importe quelle valeur de l’énergie est permise, avec des fonctions d’onde associées décrivant des états de diffusion des particules les unes sur les autres.
Dans le cas où dans l’hamiltonien classique il y a des termes couplant les coordonnées d’une particule avec son impulsion, comme un terme du type [image: ], Schrödinger doit faire face aux mêmes difficultés que celles rencontrées par Heisenberg, Born et Jordan lors de la manipulation de leurs matrices, et pour les mêmes raisons. En effet, les opérations de multiplication par x et de dérivation par rapport à x ne commutent pas et l’on montre que leur commutateur est donné par [x, –iℏ∂/∂x] = iℏ et de même pour les deux autres composantes. On retrouve ainsi les étranges équations de Born de la mécanique des matrices, mais où cette fois la matrice X est remplacée par la multiplication par x et la matrice Px, par la dérivation –iℏ∂/∂x.
Dans la dernière note de sa série « Quantification et valeurs propres », Schrödinger revient sur ce qu’il a lui-même appelé l’équation d’onde, soit dans nos notations l’équation stationnaire Hψ = Eψ. Il écrit : « Nous avons donc eu tort d’appeler l’équation (1) ou (1’) “équation des ondes” ; nous aurions dû plus exactement lui donner le nom d’“équation des vibrations” ou “équation aux amplitudes”. »
En effet, cette équation présente « l’inconvénient de ne pas fournir la loi de variation du champ scalaire ψ » au cours du temps. Pour remédier à cela, Schrödinger note de façon astucieuse que, pour que l’équation stationnaire Hψ = Eψ soit valable, il suffit que la fonction d’onde ψ dépende du temps comme iℏ∂ψ/∂t = Eψ, ce qui, combiné à l’équation stationnaire, conduit à l’équation d’onde proprement dite :
 
[image: ]
 
Cette équation constitue le cœur de la mécanique ondulatoire de Schrödinger.
L’équation d’onde étant une équation aux dérivées partielles à coefficients complexes, naturellement ses solutions ψ sont en général complexes. Voici ce qu’en dit Schrödinger dans la conclusion de sa quatrième note :
Sans doute à l’heure actuelle une certaine difficulté subsiste encore, du fait qu’on est obligé d’employer une fonction d’onde complexe. Si cela était réellement inévitable et s’il ne s’agissait pas simplement d’un artifice de calcul, cela signifierait qu’il existe au fond deux fonctions d’onde, [les parties réelle et imaginaire] ayant un caractère fondamental et que l’état du système ne peut être complètement décrit que par l’ensemble de ces deux fonctions.

Il semble bien qu’encore aujourd’hui cela soit tout à fait inévitable !

IV. – Interprétation probabiliste :
encore Born
Schrödinger, dès ses tout premiers articles sur la mécanique ondulatoire, se pose la question de la signification physique de la fonction d’onde ψ. Après avoir imaginé dans un premier temps, sur la base du cas à un électron, que la fonction d’onde est une vibration réelle se propageant dans l’espace et qui est amenée à remplacer l’image classique que l’on se fait d’un petit corps matériel, il abandonne très vite cette première idée qui lui semble finalement un peu trop naïve. Selon ses propres mots, il insiste
à plusieurs reprises sur le fait qu’en général on ne doit et on ne peut pas donner une interprétation directe de la fonction ψ dans l’espace à trois dimensions. Malgré la forte suggestion dans ce sens du cas d’un électron unique, cela n’est pas possible, parce qu’en général ψ est une fonction dans l’espace de configuration et non pas dans l’espace réel.

Selon lui, la signification physique de la fonction d’onde se dévoile lorsqu’on considère le produit ψψ* de la fonction d’onde avec son complexe conjugué, noté ψ*. Il écrit à ce sujet dans sa quatrième note de la série « Quantification et valeurs propres » :
ψψ* est une espèce de fonction poids dans l’espace de configuration du système […]. Si on aime les paradoxes, on pourra dire qu’en quelque sorte le système se trouve en même temps dans toutes les positions cinématiquement imaginables, mais avec des intensités différentes.

Pour que cette interprétation en termes de fonction poids soit cohérente, il faut que l’équation d’onde préserve au cours du temps le poids total, c’est-à-dire l’intégrale de ψψ* sur l’espace de configuration tout entier. On parle de préservation de la norme de ψ. Mathématiquement, cette invariance est garantie moyennant certaines conditions que doit satisfaire un bon opérateur hamiltonien8, ce qui est précisément le cas de la forme que Schrödinger considère.
Dans son article au titre très explicite, « Sur les rapports qui existent entre la mécanique quantique de Heisenberg-Born-Jordan et la mienne », toujours publié dans les Annalen der Physik – le manuscrit est reçu le 18 mars 1926 –, Schrödinger montre que sa théorie ondulatoire est en définitive équivalente à la théorie matricielle de Heisenberg, Born et Jordan publiée en 1925. Citons à ce propos ce qu’écrit Schrödinger dans cet article : « Si l’on réfléchit à l’extraordinaire diversité des points de départ et des conceptions qui caractérisent d’une part la mécanique quantique de Heisenberg, et d’autre part la théorie que nous avons appelée mécanique ondulatoire […] on conviendra qu’il est bien étrange de constater que ces deux théories quantiques nouvelles conduisent aux mêmes résultats. »
Il poursuit :
Il semble surtout que ces deux théories s’écartent de la mécanique classique tout en se dirigeant dans des directions diamétralement opposées. Dans la mécanique de Heisenberg les variables continues classiques sont remplacées par des systèmes de nombres discrets dépendant de deux indices (matrices) […]. Par contre, la mécanique ondulatoire marque un progrès par rapport à la mécanique classique, en une direction exactement opposée, c’est-à-dire vers une théorie du continu. Cette théorie remplace le phénomène mécanique […] par un champ continu de phénomènes dans l’espace de configuration, régi par une équation aux dérivées partielles unique.

Et pourtant de conclure : « Formellement, d’un point de vue purement mathématique, ces deux théories sont identiques. »
Profitant de cette équivalence formelle, Born énonce l’interprétation probabiliste de la fonction d’onde dans l’article « Sur la mécanique quantique des collisions », publié en juin 1926 dans Zeitschrift für Physik. Il cherche à déduire une description physique correcte de l’impact d’un électron sur une cible atomique et pour cela, il estime que la formulation ondulatoire est une version plus adéquate de la nouvelle mécanique quantique.
Il admet qu’avant la collision l’atome est décrit par la fonction d’onde stationnaire Ψn et l’électron, par une onde plane [image: ] se propageant en direction de l’atome. Lorsque l’onde électronique arrive sur l’atome, elle diffracte sur sa cible et est diffusée sous la forme d’une onde sphérique se propageant dans toutes les directions. Sous l’effet de l’impact, l’atome quant à lui peut éventuellement transiter vers un nouvel état stationnaire spécifié par un nouveau nombre quantique m. La conservation de l’énergie avant et après le choc fixe l’énergie cinétique de l’électron sortant. Si la collision n’affecte pas l’énergie de l’atome, les ondes électroniques sortantes ont la même longueur d’onde que l’onde entrante.
Le calcul de Born montre que la fonction d’onde diffusée est donnée par une somme (on parle de superposition linéaire) de fonctions d’onde élémentaires dont les amplitudes [image: ] dépendent des deux états atomiques n et m et de la direction de propagation de l’onde plane sortante spécifiée par le vecteur d’onde [image: ]. Born comprend alors que la seule interprétation possible de ce résultat, si l’on veut l’interpréter en termes corpusculaires, est que l’amplitude [image: ] fixe la probabilité que l’électron soit envoyé dans la direction [image: ]. En effet, expérimentalement, on n’observe jamais l’étalement d’une onde électronique sphérique, qui serait détectée simultanément dans toutes les directions, mais toujours un électron diffusé dans une direction donnée qui semble être choisie au hasard. Born commente :
La mécanique quantique de Schrödinger donne une réponse précise à la question de l’effet d’une collision, mais il ne s’agit pas d’une relation causale. On ne répond pas à la question « quel est l’état après collision ? », mais plutôt à la question « quelle est la probabilité d’obtenir un effet donné après la collision ? ».

Il poursuit en posant le problème de façon limpide :
Ici se pose tout le problème du déterminisme. Du point de vue de notre mécanique quantique, il n’existe pas de grandeur qui, dans un cas particulier, déterminerait causalement l’effet d’une collision. De même, l’expérience ne nous donne aucune indication qu’une propriété interne de l’atome détermine un résultat donné pour une collision. Devons-nous espérer que l’on découvre plus tard de telles propriétés (comme des phases dans le mouvement interne de l’atome) et que certains cas particuliers puissent être déterminés ? Ou devons-nous croire que l’incapacité, partagée aussi bien par la théorie que par l’expérience, de trouver les conditions d’un déroulement causal provient d’une harmonie préétablie, qui repose sur l’inexistence de telles conditions ?

Born s’empresse de répondre : « Je serais d’avis, quant à moi, de renoncer au déterminisme dans le domaine de l’atome. Mais ceci est une position philosophique, pour laquelle les arguments physiques à eux seuls sont insuffisants. »
Il insiste sur le fait que, tant du point de vue de l’expérimentateur que du théoricien qu’il est, l’indéterminisme existe et que la fonction [image: ] détermine la probabilité des événements possibles. À la relecture des épreuves de son article, Born se reprend et ajoute dans une note de bas de page9 : « Remarque lors de la correction des épreuves : un examen plus approfondi montre que la probabilité est proportionnelle au carré de la grandeur Φnm. »
Cette note de bas de page est ce qu’on appelle universellement la règle de Born. Sa généralisation va devenir un des postulats fondamentaux de la mécanique quantique. Dans sa forme la plus élémentaire, elle stipule que le module au carré de la fonction d’onde [image: ] associée à une particule représente la densité de probabilité de présence de cette particule au point [image: ], de telle sorte que la probabilité infinitésimale de trouver celle-ci dans un petit volume dV centré au point [image: ] soit donnée par [image: ]. Cette interprétation probabiliste de la fonction d’onde justifie sa condition de normalisation, étant donné que si l’on somme toutes les probabilités de trouver la particule en n’importe quel endroit de l’espace, on doit la trouver avec certitude, c’est-à-dire avec probabilité 1, ce qui entraîne [image: ]. L’extension de cette interprétation probabiliste aux systèmes à N particules est immédiate : la quantité
 
[image: ]
 
représente la probabilité infinitésimale de trouver les particules dans le voisinage des points [image: ].



1. Young a utilisé une petite carte pour séparer un petit trou en deux.
2. Citations extraites de Louis de Broglie. Un itinéraire scientifique, notes autobiographiques, textes réunis et présentés par Georges Lochak, Paris, La Découverte, 1987.
3. Pour les photons, particules de masse nulle, avec la relation p = E/c, la formule de Louis de Broglie redonne [image: ] soit la relation de Planck, E = hc/λ = hν.
4. Il semble que la petite société universitaire d’Oxford et de Princeton eut du mal à accepter ce ménage peu conventionnel et poussa Schrödinger à la porte.
5. La position d’une particule ponctuelle dans l’espace à trois dimensions étant repérée par trois coordonnées cartésiennes (x1, x2, x3), l’espace de configuration s’identifie à l’espace ordinaire ℝ3. Mais pour deux particules, repérées par (x1, x2, x3) et (x4, x5, x6), l’espace de configuration est de dimension 6. Dans le cas à N particules, l’espace de configuration est de dimension 3N.
6. Les citations de Schrödinger sont extraites de Mémoires sur la mécanique ondulatoire, Paris, Jacques Gabay, 1988.
7. Pour voir cela, introduisons les coordonnées de centre de masse [image: ] et relative [image: ], où M = me + mp. L’hamiltonien initial étant [image: ], réexprimé en fonction des nouvelles coordonnées, il prend la forme [image: ]. Il se décompose donc en la somme de deux termes indépendants. Le premier terme, [image: ], correspond à l’énergie cinétique du centre de masse, c’est-à-dire de l’atome pris dans son ensemble, se déplaçant à la vitesse constante [image: ]. On peut toujours éliminer ce terme en se plaçant dans le référentiel du centre de masse. Le second terme, [image: ], peut être interprété comme l’hamiltonien associé à une particule fictive de masse effective m plongée dans un potentiel radial V(r), centré à l’origine. C’est bien ce second terme, que l’on appelle communément l’hamiltonien relatif, qui décrit la structure interne et donc les propriétés spectrales de l’atome d’hydrogène. On voit toutefois que la masse mp du proton étant beaucoup plus grande que celle de l’électron, la masse totale est essentiellement celle du proton, M ≈ mp, ce qui implique que la masse de la particule effective se réduit à celle de l’électron, m ≈ me. La position du proton s’identifie alors à celle du centre de masse, [image: ], et la position de l’électron, à [image: ]. C’est cette correspondance approximative qui permet, abusivement, de se focaliser sur le mouvement de l’électron dans le potentiel attractif du proton. Notons que si les masses des deux particules sont du même ordre, comme dans le cas d’un atome muonique, où l’électron est remplacé par un muon de masse deux cent sept fois plus grande que celle de l’électron, cette approximation n’est plus justifiée et l’on doit traiter directement l’hamiltonien relatif.
8. L’invariance est garantie si l’opérateur H entrant dans l’équation d’onde est hermitien, c’est-à-dire si la matrice qui le représente est, moyennant une conjugaison complexe, symétrique par échange des lignes et des colonnes : [image: ].
9. Vraisemblablement l’une des notes de bas de page les plus importantes de toute l’histoire de l’humanité, contrairement à celle-ci.

Chapitre IV
Spin, bosons et fermions
I. – Le spin :
une rotation sans mouvement
Avant de nous laisser emporter par la déferlante quantique provoquée par les découvertes de Heisenberg et Schrödinger, revenons un instant sur l’analyse des spectres atomiques puisque c’est encore là que l’on a mis en évidence un aspect bien étrange des particules élémentaires : leur spin. On a observé, en particulier sur les éléments chimiques de la première colonne du tableau périodique de Mendeleïev, les alcalins lithium, sodium et potassium, une structure fine de certaines raies spectrales. En zoomant un peu sur ces raies, on voit qu’elles sont constituées en réalité d’un doublet très rapproché.
Depuis les travaux de Bohr, on sait que les raies spectrales observées pour ces éléments chimiques peuvent s’expliquer par une structure particulière de ces atomes. Grosso modo, on a un cœur central quasi inerte, constitué du noyau chargé positivement et de Z – 1 électrons écrantant la quasi-totalité de la charge positive, autour duquel un électron périphérique orbite en suivant les règles découvertes par Bohr. Pour cet électron périphérique, tout se passe comme pour l’atome d’hydrogène à l’exception toutefois du fait que l’interaction effective ressentie n’est plus exactement l’interaction coulombienne en 1/r mais dévie légèrement de cette loi du fait de la taille finie du noyau et de la présence des Z – 1 électrons internes. Cette légère différence fait que les niveaux d’énergie dépendent non seulement du nombre quantique principal n mais, contrairement au cas de l’hydrogène, également du nombre quantique azimutal l associé au moment cinétique orbital1. En revanche, la symétrie sphérique de l’atome interdit que les niveaux d’énergie dépendent du nombre entier m, qu’on appelle le nombre quantique magnétique, associé à une projection du moment orbital suivant une direction donnée2. En somme, les niveaux d’énergie sont fonction de l’intensité du moment cinétique orbital mais pas de sa direction. Les raies spectrales sont les signatures lumineuses des transitions de l’électron périphérique d’un niveau d’énergie E(n,l) à un autre spécifié par d’autres nombres quantiques n et l. Dans le cas du sodium, par exemple, on s’attend donc à voir une raie jaune issue de la transition depuis le niveau n = 3, l = 1 vers le niveau n = 3, l = 0. Or, même avec un spectroscope de faible résolution, on peut clairement observer que ce qui aurait dû être une seule raie est en réalité constitué de deux raies jaunes très rapprochées de longueurs d’ondes 5 896 et 5 890 ångströms.
Qu’est-ce qui peut donc bien expliquer ce dédoublement ?
Lorsque l’on plonge ces atomes dans un champ magnétique, on observe également un dédoublement de certaines raies spectrales. On parle d’effet Zeeman anomal pour signifier la présence d’une anomalie. Mais en quoi cela est-il anormal ? Eh bien, on a une théorie semi-classique qui explique bien la séparation sous champ magnétique d’une raie atomique en un nombre impair de raies spectrales régulièrement espacées, ce qu’on appelle l’effet Zeeman normal, mais rien de tel pour expliquer une séparation paire. Cette théorie semi-classique repose sur le fait que l’électron orbitant sur une trajectoire avec un moment cinétique orbital quantifié, à la Bohr, engendre d’après les lois classiques de l’électrodynamique un moment magnétique proportionnel au moment cinétique orbital, comme une petite boucle de courant engendre un moment magnétique. Le couplage Zeeman entre ce moment magnétique et un champ magnétique dans une direction z donne alors une contribution énergétique proportionnelle à la composante ℓz du moment orbital pointant dans la direction du champ : [image: ]. Moyennant l’hypothèse de quantification du moment cinétique orbital ℓz = mℏ où le nombre quantique m prend toutes les valeurs –l, –l + 1…, +l, soit 2l + 1 valeurs différentes, cette contribution énergétique conduit ainsi naturellement à une séparation en 2l + 1 raies distinctes, espacées de la quantité [image: ].
Mais qu’est-ce qui peut donc bien amener à un dédoublement des raies ?
Pour expliquer ces anomalies, Pauli propose qu’il y ait, en plus des nombres quantiques orbitaux n, l, m, un quatrième nombre quantique ms associé à un état interne de l’électron et ne pouvant prendre que deux valeurs uniquement. George Uhlenbeck et Samuel Goudsmit suggèrent en octobre 1925 que ce nombre quantique reflète un moment cinétique interne de l’électron qu’ils voient comme une petite sphère chargée tournant sur elle-même. D’après eux, c’est ce mouvement de rotation de la particule sur elle-même qui engendre un moment magnétique intrinsèque, moment qui peut à son tour venir se coupler au champ magnétique. Pour que ce moment cinétique, que l’on baptise spin, de « tourner » en anglais, et que l’on note s, ne puisse prendre que deux valeurs, il faut de plus qu’il ait une valeur inhabituelle. En effet, n’importe quelle composante d’un moment cinétique l possède 2l + 1 valeurs différentes et donc si l’on veut seulement deux valeurs, il faut nécessairement que le spin de l’électron soit s = 1/2.
Cette idée d’un électron en rotation sur lui-même avait été formulée par un tout jeune physicien allemand de 21 ans, Ralph Kronig3, au tout début de l’année 1925 après avoir entendu Pauli à Tübingen. Kronig explicita son idée à Pauli qui, dans son style sarcastique habituel, s’empressa de la ridiculiser en lui écrivant : « C’est en effet très intelligent mais bien entendu cela n’a rien à voir avec la réalité. » Intimidé, Kronig ne publia pas et le crédit de la découverte du spin en revint à Uhlenbeck et Goudsmit et, assez cruellement, à Pauli lui-même qui, finalement après s’être ravisé, s’appropria l’idée de son jeune ami.
Tout comme Pauli, Heisenberg n’aime pas l’idée d’un électron tournant sur lui-même comme une petite toupie. La cause physique principale de cette aversion est due au fait que pour que ce modèle puisse donner une valeur du moment cinétique égale à ℏ/2, nécessaire pour être compatible avec les données expérimentales, il faut que l’électron ait un rayon bien plus grand que ℏ/(mec)~10–13m, soit cent fois plus grand que la taille du proton, ce qui, inévitablement, n’aurait pas échappé à la sagacité des expérimentateurs. Pour envisager un électron plus petit, toujours avec cette valeur de ℏ/2 pour le moment cinétique, il faut le faire tourner sur lui-même à des vitesses supérieures à la vitesse de la lumière, violant par là même le principe de relativité. Cette difficulté est d’ailleurs mentionnée dans l’article original de Uhlenbeck et Goudsmit qui écrivent : « Notez cependant que si l’on devait quantifier ce mouvement de rotation, la vitesse périphérique de l’électron dépasserait de loin la vitesse de la lumière. »
Or on ne badine pas avec le principe de relativité !
On finit par se convaincre de l’existence de ce moment cinétique intrinsèque lorsque, d’une part, Heisenberg et Jordan, en mars 1926, en reprenant l’idée du spin 1/2 de l’électron, parviennent à expliquer dans le cadre de la mécanique quantique les dédoublements de raies de l’effet Zeeman anomal et de la structure fine de l’atome d’hydrogène, effet relativiste lié en partie au couplage entre les degrés de liberté orbitaux et le spin ; et d’autre part, lorsque Pauli, en mai 1927, développe une théorie permettant de tenir compte de l’existence du spin de l’électron dans le cadre de la mécanique ondulatoire de Schrödinger. Pour cela, il introduit une fonction d’onde à deux composantes [image: ] et [image: ], associées aux deux projections possibles du spin, +ℏ/2 et –ℏ/24. Ces deux composantes, tout comme dans la théorie initiale de Schrödinger, représentent des amplitudes de probabilités de présence (leur module au carré représentant les densités de probabilités de présence) associées à l’électron dans un état de spin donné, soit +ℏ/2 soit –ℏ/2.

II. – Symétries et lois de conservation
Dans la compréhension moderne que l’on a du spin, la notion de symétrie joue un rôle fondamental. Une symétrie pour un physicien est la manifestation d’une propriété d’invariance lorsqu’on effectue une certaine transformation, en général sur les coordonnées du système considéré. Cette invariance reflète le fait que les lois de la nature, ou plus modestement les équations du physicien, ne changent pas sous la transformation considérée. Par exemple, empiriquement, nous observons que les lois de la nature n’évoluent pas au cours du temps : la même expérience menée aujourd’hui ou demain donnera les mêmes résultats si toutes choses sont égales par ailleurs. On parle dans ce cas d’invariance par translation temporelle. Un autre exemple de symétrie spatio-temporelle est donné par les translations spatiales : les lois de la nature ne sont pas modifiées si l’on déplace l’expérience en un autre endroit de l’univers, encore une fois toutes choses égales par ailleurs.
L’importance de ces symétries spatio-temporelles tient au théorème de Noether. Emmy Noether, mathématicienne allemande, montre en effet en 1918 la relation étroite qui existe entre ces symétries et les lois de conservation de quantités physiques. Ainsi, à l’invariance par translation temporelle est associée la loi de conservation de l’énergie. En d’autres termes, l’énergie d’un système mécanique est précisément la quantité dont la conservation indique l’invariance par translation temporelle du système. L’invariance par translation spatiale implique quant à elle la loi de conservation de la quantité de mouvement total du système, quand la symétrie par rotation dans l’espace implique la conservation du moment cinétique total. En d’autres termes, si un ensemble de particules a un degré de rotation global tel que mesuré par l’intensité du moment cinétique total et par sa direction, alors en l’absence de toute action extérieure, ce degré de rotation global ne peut pas changer au cours du temps. Le moment cinétique d’une partie du système peut changer mais c’est au détriment d’un changement de l’état de rotation dans le reste du système, de sorte que le moment total reste constant. L’invariance par rotation spatiale est finalement l’induction mathématique du fait empirique que l’on n’a jamais vu un système physique, en l’absence de toute action extérieure, se mettre spontanément à tourner.
Étendues à la physique quantique5, ces symétries impliquent que les matrices de Heisenberg, ou de façon équivalente les opérateurs de Schrödinger, décrivant les quantités physiques conservées, telles que la quantité de mouvement ou le moment cinétique, satisfont certaines règles algébriques spécifiques, encodées dans des relations de commutation. Ainsi, il apparaît que l’étrange équation de Born, [X, Px] = iℏ, découle tout simplement de la loi de transformation des coordonnées lors d’une translation spatiale. De la même façon, l’invariance par rotation spatiale conduit en mécanique quantique à l’existence d’un opérateur vectoriel, le moment cinétique total [image: ], dont l’algèbre est spécifiée par les relations de commutation entre ses trois composantes : [Jx, Jy] = iℏJz, [Jy, Jz] = iℏJx, [Jz, Jx] = iℏJy. Pour un système constitué de N particules, le moment cinétique total est donné par la somme des moments cinétiques [image: ] associés à chaque particule, [image: ].
Ces règles algébriques, accompagnées de quelques hypothèses supplémentaires sur les fonctions d’onde, impliquent que les valeurs possibles, a priori, du carré du moment cinétique, J2, sont données par ℏ2 j(j + 1) où j est un nombre entier ou demi-entier : j = 0,1/2,1,3/2,2… La quantification canonique du moment cinétique classique [image: ], dont les composantes cartésiennes sont données par les relations Lx = ypz – zpy, Ly = zpx – xpz, et Lz = xpy – ypx, au travers de la prescription [image: ] [image: ] donne un opérateur moment cinétique dont les composantes satisfont l’algèbre ci-dessus. Cependant, le caractère spatial, ou orbital comme on dit, de ce moment cinétique implique une contrainte supplémentaire qui élimine les valeurs demi-entières6. Ne restent donc pour le carré du moment cinétique orbital que les valeurs ℏ2l(l + 1) avec l = 0,1,2… La projection du moment cinétique orbital prend les valeurs ℏm où m court sur toutes les valeurs entières comprises entre – l et l, soient les 2l + 1 valeurs différentes m = – l, – l + 1,…, l. On crut un temps que cette contribution orbitale était la seule contribution possible au moment cinétique.
La découverte du spin permet de comprendre que le moment cinétique total d’un système n’est pas simplement dû au déplacement dans l’espace des particules qui le composent, ce mouvement donnant pour chaque particule une contribution orbitale [image: ]. Mais il est dû également à une contribution intrinsèque [image: ] portée par les particules élémentaires, et donc en général par toutes les particules composites comme les atomes, les molécules.
Le spin est donc ce qui reste de moment cinétique lorsqu’on enlève la contribution orbitale : [image: ]. Cette grandeur n’étant plus affectée à un mouvement spatial des particules, son carré peut cette fois-ci, d’après les contraintes imposées par les relations de commutation entre ses composantes, prendre n’importe quelle valeur ℏ2s(s + 1) avec :
 
s = 0,1/2,1,3/2,2…
 
Dans un système physique, chaque particule contribue donc avec [image: ] au moment cinétique total. À moins que le moment de spin ne soit trivialement découplé du reste des moments cinétiques, il est clair qu’étant donné que c’est le moment cinétique total qui est conservé, en n’observant que la partie orbitale de la rotation, on peut voir un système se mettre spontanément à tourner, c’est-à-dire changer son moment angulaire [image: ]. Mais bien entendu, l’origine de ce changement est une variation opposée de la partie de spin [image: ] restante, ce que montre typiquement le fameux couplage spin-orbite.
Nous savons aujourd’hui que le spin est un attribut, au même titre que la charge électrique ou la masse, de toutes les particules élémentaires. Nous avons des particules de spin nul, s = 0, comme le boson de Higgs. On parle de particule scalaire puisque la fonction d’onde associée a besoin d’avoir une seule composante. L’électron, le positron, les neutrinos, les quarks sont des particules de spin s = 1/2. Le photon, tout comme les bosons W± et Z0 qui sont les médiateurs de l’interaction faible, sont des particules de spin s = 1. Le graviton, médiateur quantique de la gravitation, serait quant à lui de spin s = 2. Le spin des particules composites, comme le proton, le neutron ou encore n’importe quel noyau atomique, est issu de la composition des spins des particules élémentaires qui les constituent. On y trouve des particules de spin 0, de spin 1/2 (le cas du proton et du neutron) et de spin plus élevé.
L’existence d’un moment cinétique intrinsèque implique que les particules portent un moment magnétique intrinsèque et se comportent donc comme de petits aimants permanents. Cette propriété est très largement exploitée dans les techniques d’imagerie modernes comme l’IRM, imagerie par résonance magnétique.

III. – Le principe d’exclusion de Pauli
Edmund Stoner a proposé en 1924 une règle empirique, basée sur la spectroscopie en champ magnétique fort d’alcalin, stipulant que le nombre d’électrons d’une couche atomique définie par le nombre quantique principal n est de 2n2. Ce nombre correspond à deux fois la somme pour chaque valeur de l ≤ n – 1 des 2l + 1 valeurs du nombre quantique magnétique ml.
Pauli, inspiré par le travail de Stoner, proposa alors en 1925 l’existence d’un quatrième nombre quantique, ms, le nombre magnétique de spin, ne pouvant prendre que deux valeurs différentes +1/2 ou –1/2. Chaque électron doit avoir une projection de son moment cinétique intrinsèque, son spin, pointant soit dans une direction, soit dans la direction opposée. Par conséquent, l’existence de ce nouveau nombre quantique conduit automatiquement à une duplication du nombre d’états différents associés à chaque valeur du nombre quantique principal, chaque état étant spécifié par le quadruplet (n, l, ml, ms). Pour expliquer la structure en couche des atomes, Pauli propose :
Il ne peut jamais exister dans l’atome deux ou plus de deux électrons équivalents, pour lesquels dans des champs intenses les valeurs de tous les nombres quantiques (n, l, ml, ms) coïncident. Si un électron est présent dans l’atome pour lequel ces nombres quantiques ont des valeurs définies, cet état est alors « occupé ».

Il aura fallu le génie de Pauli pour comprendre que les électrons obéissent à un principe totalement nouveau, sans équivalent classique, le principe d’exclusion, que l’on peut reformuler de façon concise comme : deux électrons ne peuvent occuper simultanément le même état quantique.
Le principe de Pauli est au cœur de l’architecture atomique. En effet, si l’on raisonne sur une base énergétique, on s’attend naïvement à ce que dans un atome les électrons occupent tous l’état de plus basse énergie, associé à n = 1, de sorte à minimiser l’énergie de l’atome. Or, le principe d’exclusion de Pauli interdit cela : si un électron occupe l’état fondamental, associé donc aux nombres n = 1, l = 0, ml = 0, ms = 1/2, un deuxième électron peut occuper l’état n = 1, l = 0, ml = 0, ms = –1/2 associé à une autre projection de spin. Mais, toujours avec le souci de minimiser l’énergie, un troisième électron devra nécessairement occuper un état avec une valeur de n = 2, et ainsi de suite. Autrement dit, l’empilement des électrons se fait en occupant des états d’énergie de plus en plus élevée.

IV. – Des particules indiscernables
Si classiquement on peut distinguer deux particules identiques en suivant leurs trajectoires respectives, comme on peut suivre deux boules jaunes, a priori identiques, sur une table de billard anglais après avoir cassé le triangle, il n’en est rien d’un point de vue quantique. La raison fondamentale est que la notion même de trajectoire perd son sens habituel. En effet, le principe d’incertitude formulé par Heisenberg en 1927 interdit que l’on puisse connaître avec toute la précision voulue et simultanément la position et la vitesse d’une particule. Si l’on connaît parfaitement la position de la particule, alors sa vitesse est complètement indéterminée, ce qui détruit la possibilité d’avoir une trajectoire spécifique. À l’opposé, si l’on connaît parfaitement la vitesse de la particule, alors c’est sa position qui est parfaitement indéterminée. Ce que l’on peut faire au mieux, c’est fixer, par exemple dans la direction x, simultanément la position et l’impulsion de la particule avec des marges d’erreur Δx et Δpx de telle sorte que leur produit soit égal à ℏ/2 et, ainsi, si l’on gagne en précision sur l’une des deux quantités, on perd sur l’autre. Dans le cas général, lorsque la détermination de la position et de l’impulsion n’est pas optimisée, on a les inégalités7 :
 
[image: ] 
 
L’une des conséquences de ces inégalités, ou si l’on préfère du principe d’incertitude de Heisenberg, c’est qu’il devient impossible de distinguer deux particules élémentaires dont les propriétés intrinsèques sont identiques. Par exemple, on peut distinguer un électron d’un muon, la masse de ce dernier étant 207 fois plus grande que celle de l’électron, mais pas deux électrons entre eux puisque, c’est un fait empirique, tous les électrons de l’univers ont exactement la même masse, la même charge électrique et le même spin 1/28. Si deux électrons entrent en collision, il est impossible de relier, même avec les mesures les plus parfaites, une particule après la collision à une particule avant la collision, ce que l’on a représenté sur la figure ci-dessous.
Si les deux particules sont parfaitement indiscernables, la fonction d’onde associée, [image: ], doit tenir compte de cela. Ainsi, si une des deux particules identiques est dans un état a associé à une fonction d’onde φa et l’autre dans un état φb, alors le produit [image: ] stipule que c’est la particule 1 qui est dans l’état a et la particule 2 dans l’état b, ce qui distingue les deux particules. Autrement dit, cet état n’est pas un bon état physique pour des particules identiques.
Fig. 3. – Schéma montrant les différents chemins suivis par des particules indiscernables.
Deux particules identiques arrivant initialement l’une de la gauche, l’autre de la droite entrent en collision puis repartent dans deux directions opposées.
Du fait de l’indiscernabilité des particules,
il est impossible de décider entre le processus du haut et celui du bas.
[image: ]
La solution de ce problème consiste à représenter les états physiques de telle sorte que l’ordre dans lequel on note les particules identiques n’a aucune importance. Ainsi, la fonction [image: ] représente un état physique où une particule est en position [image: ] avec une projection de spin m1, une autre particule en position [image: ] avec une projection de spin m2, et ainsi de suite. Mais cet état ne dit pas quelle particule est en position [image: ] avec une projection de spin m1. Par conséquent, la fonction d’onde [image: ], où l’on a permuté les indices 1 et 2, doit représenter le même état physique que la fonction [image: ]. Mais cela ne veut pas dire que cette fonction doit être identique à la première étant donné que ce sont leurs modules carrés qui représentent les densités de probabilités. Ces deux fonctions doivent donc être identiques à une constante multiplicative de module 1 près :
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À partir de considérations de symétries d’espace-temps9, il apparaît que cette constante η ne dépend que du type des particules, mais ni de leur projection de spin ni de leur impulsion. On doit donc avoir la relation réciproque :
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qui, avec la relation précédente, implique que η2 = 1, autrement dit η = +1 ou η = –1. Les particules ayant une fonction d’onde symétrique par échange de particules, c’est-à-dire η = +1, sont des bosons alors que les particules ayant une fonction d’onde antisymétrique, η = –1, sont des fermions. Ces deux possibilités pour des particules identiques constituent le postulat de symétrisation.
En 1939, le physicien suisse Markus Fierz montre par un calcul perturbatif qu’il y a une connexion entre le spin des particules et la symétrie ou l’antisymétrie de leurs fonctions d’onde, ce qu’on appelle aujourd’hui le théorème spin-statistique. Ce théorème, qui est certainement une des implications les plus importantes du mariage entre la relativité et la mécanique quantique, stipule que les particules élémentaires de spin entier, comme les photons, ont des fonctions d’onde nécessairement symétriques, alors que les particules élémentaires de spin demi-entier, comme les électrons, ont une fonction d’onde nécessairement antisymétrique. Les particules de spin demi-entier sont donc des fermions, en référence à Enrico Fermi qui le premier considéra les conséquences thermodynamiques de l’antisymétrie de la fonction d’onde. Cette famille regroupe l’ensemble des particules élémentaires dites matérielles, soit les quarks, et la famille des leptons, constituée de l’électron, du muon, du tau, des neutrinos et de leurs antiparticules associées. Les particules élémentaires de spin entier, comme le photon, les W± et Z0, particules médiatrices de l’interaction faible, les gluons médiateurs de l’interaction forte, sont des bosons, en référence à Satyendranath Bose qui fut le premier à reconnaître la statistique particulière des photons à l’équilibre thermodynamique.
Le principe de symétrisation de la fonction d’onde s’applique également aux particules composites. En effet, si l’on échange deux particules composites identiques, on échange l’ensemble des particules élémentaires qui les composent. Et puisque cet échange s’accompagne d’un changement de signe de la fonction d’onde globale à chaque fois que l’on échange deux fermions élémentaires, on est forcé de conclure qu’une particule composite contenant un nombre impair de fermions est un fermion, alors qu’une particule composite constituée d’un nombre pair de fermions est un boson. Dans les deux cas, le nombre de bosons élémentaires peut être arbitraire, il ne joue pas sur la nature fermionique ou bosonique de la particule composite. Ainsi, les particules composites de quarks, les hadrons, sont classées en deux familles, d’un côté les baryons composés de trois quarks tels que le neutron et le proton, et qui sont donc des fermions, et de l’autre, les mésons, composés d’un quark et d’un antiquark, qui sont donc des bosons. L’atome d’hydrogène, composé d’un proton et d’un électron, donc de quatre fermions élémentaires, est un boson. Le noyau du deutérium, composé d’un proton et d’un neutron, est un boson, mais l’atome de deutérium est, lui, un fermion.
Le principe de symétrisation a des implications physiques très importantes. L’une de ses conséquences est l’apparition d’une pression de répulsion entre les fermions, appelée pression de Fermi. Par exemple, un gaz idéal de N fermions sans interaction à l’équilibre thermique possède une pression plus grande que la pression d’un gaz idéal classique qui est donnée par l’équation d’état bien connue PV = NkBT. Cette augmentation de la pression, par rapport au cas classique, est due au principe d’exclusion, ou si l’on préfère à l’antisymétrie de la fonction d’onde, qui fait qu’en moyenne les fermions sont repoussés les uns par rapport aux autres. Cette déviation est d’autant plus visible que la température est plus basse. Ainsi, si au zéro absolu la pression du gaz parfait s’annule, la pression d’un gaz parfait de fermions reste, elle, non nulle et ne dépend que de la densité du gaz ρ = N/V et de la différence d’énergie εF, qu’on appelle niveau de Fermi, entre le niveau fondamental et le dernier état à une particule occupé : P(T = 0) ∝ ρεF. Cela a des conséquences directes sur les propriétés électroniques des métaux, où les électrons de conduction peuvent être vus comme des fermions quasi libres qui suivent donc les propriétés thermodynamiques d’un gaz parfait de Fermi.
Mais ce principe a également des conséquences astrophysiques. En effet, le rayon d’une étoile est fixé par l’équilibre entre l’attraction gravitationnelle qui a tendance à effondrer l’étoile sur elle-même et la pression de radiation due aux réactions thermonucléaires, qui a tendance à faire enfler l’étoile. L’équilibre est atteint lorsque la gravitation est exactement compensée par la pression de radiation. Lorsque l’étoile a épuisé tout son combustible thermonucléaire, du fait de la seule gravitation, elle s’effondre sur elle-même. Mais si sa masse n’est pas trop grande, l’effondrement gravitationnel sera stoppé par la pression de Fermi des électrons et elle deviendra une naine blanche. Si la masse de l’étoile est plus grande qu’une certaine limite dite de Chandrasekhar, qui fut le premier à faire ce calcul, et qui est un peu supérieure à la masse du soleil, alors la pression de Fermi des électrons n’est pas suffisante pour contrebalancer l’effondrement gravitationnel. Au sein de l’étoile, les atomes sont tellement compressés que les électrons se combinent avec les protons pour former des neutrons et rayonner des neutrinos νe par la réaction béta inverse e– + p → n + νe. L’étoile devient une étoile à neutrons, qui sont de nouveaux fermions avec une nouvelle pression de répulsion de Fermi. Si la masse de l’étoile est suffisamment grande, cette pression de Fermi ne suffit pas à stabiliser l’étoile à neutrons et elle s’effondre en un trou noir10.
Pour une assemblée de bosons identiques, on peut tout à fait construire une fonction d’onde légitime à partir d’un seul état, par exemple l’état de plus basse énergie [image: ], associé à l’hamiltonien à une particule. Autrement dit, rien n’interdit pour un système de bosons identiques qu’un nombre macroscopique de ces particules occupe le même état, ce qui arrive d’ailleurs précisément lors d’une condensation de Bose-Einstein11. Très longtemps, on n’arriva pas à mettre en évidence ce phénomène pour des gaz atomiques, en raison des conditions expérimentales extrêmes requises. En revanche, on relia à cette condensation de Bose-Einstein la superfluidité de l’hélium 4 ainsi que les propriétés de supraconductivité des métaux à basse température, de l’ordre de quelques kelvins. On a observé ce comportement supraconducteur dès 1911 par des mesures de résistivité électrique sur un échantillon de mercure refroidi sous les 4 kelvins. En dessous de 4 kelvins, soudain, la conduction électrique du mercure se fait sans résistance ! En 1957, John Bardeen, John Schrieffer et Leon Cooper expliquent ce phénomène par l’appariement en dessous d’une certaine température d’électrons de conduction, formant des paires de Cooper. Ces particules composites bosoniques peuvent alors condenser dans un seul état quantique collectif.
Il faut attendre 1995, après que l’on a réalisé des progrès considérables sur les techniques de refroidissement par laser et sur le piégeage des atomes froids, pour observer une condensation de Bose-Einstein sur un gaz d’atomes. C’est Eric Cornell et Carl Wieman qui réalisent l’exploit en observant pendant quelques secondes un condensat quasi idéal d’un gaz de quelques milliers d’atomes de rubidium refroidis à des températures de l’ordre de la centaine de nanokelvins, soit un dix millionième de kelvin. Il est amusant de noter que ces conditions extrêmes n’ont sans doute jamais existé de façon naturelle depuis l’origine de l’univers et qu’il aura fallu l’intervention de l’homme pour créer ce nouvel état de la matière, à moins bien sûr que quelqu’un d’autre dans l’univers n’ait eu la même idée et la même ingéniosité que lui.



1. Le nombre azimutal prend toutes les valeurs entières positives strictement inférieures au nombre quantique principal n qui, lui, est un entier positif : l = 0…n – 1.
2. On appelle cette direction l’axe de quantification. Lorsque le choix est arbitraire, on a pris l’habitude de l’identifier à l’axe z.
3. Il sera un peu plus tard l’auteur, avec William Penney, d’un modèle très célèbre décrivant le comportement des électrons de conduction dans les réseaux cristallins.
4. Dans notre jargon pétri d’anglicismes on parle de spin up et de spin down et l’on représente l’état de spin par une flèche qui pointe soit vers le haut, soit vers le bas.
5. On doit très largement cette extension au physicien hongrois Eugène Wigner. Issu d’une famille juive, il perdit son poste à Berlin à l’arrivée des nazis et quitta l’Allemagne pour les États-Unis. Il participa activement au projet Manhattan aux côtés d’autres de ses concitoyens hongrois expatriés comme Edward Teller, John von Neumann et Leó Szilárd. À Los Alamos, très vite, on surnomma ce groupe de hongrois excentriques les Martiens.
6. Cette contrainte provient du fait que la composante suivant l’axe z du moment cinétique [image: ] s’exprime en coordonnées sphériques comme la dérivée partielle Lz = – iℏ∂/∂φ. Les fonctions propres ψ de cette composante doivent donc satisfaire – iℏ∂ψ/∂φ = ℏmψ, ce qui implique que ψ(φ) ∝ eimφ et puisqu’après une rotation de 2π on revient au même point de l’espace on doit avoir nécessairement ψ(φ + 2π) = ψ(φ) qui n’est satisfait que si m est un nombre entier. m étant entier, le nombre l l’est aussi, ce qui exclut les demi-entiers.
7. Ces inégalités sont une conséquence directe de la structure hilbertienne de l’espace des fonctions d’onde et du fait que le commutateur[X, Px] = iℏ. Heisenberg préférait voir cela comme un principe fondamental de la nature plutôt que comme une conséquence mathématique assez triviale. On comprend aisément pourquoi.
8. Les physiciens se sont demandé pourquoi il en était ainsi. John Wheeler, plus téméraire que les autres, avança l’idée que c’était parce qu’il y avait un seul électron dans l’univers, se déplaçant dans le sens habituel du temps mais aussi en remontant le temps. Les sections de trajectoire où l’électron remontait le temps correspondaient à l’antiélectron, le positon. Richard Feynman, prix Nobel 1965, et Yoichiro Nambu, prix Nobel 2008, reprirent l’idée selon laquelle une antiparticule n’est rien d’autre qu’une particule qui remonte le temps.
9. En dimension 2 il existe d’autres types de particules appelées anyons.
10. On voit dans cet exemple que les implications de la physique quantique ne concernent pas seulement l’échelle atomique, mais qu’elle est opérationnelle à toutes les échelles de l’univers.
11. Ce phénomène a été prédit par Einstein à la suite du travail de Bose qu’il a traduit en allemand et fait publier dans la Zeitschrift für Physik.

Chapitre V
L’orthodoxie
I. – Principes
Dès 1926, Schrödinger montre l’équivalence entre sa théorie ondulatoire et la mécanique des matrices de Heisenberg, Born et Jordan. Malgré des points de vue a priori opposés, en définitive les deux théories arrivent aux mêmes prédictions physiques pour la raison qu’elles sont deux faces d’une même réalité mathématique. C’est sans doute Dirac qui généralise avec la plus grande lucidité la mécanique quantique en la formulant comme une théorie physique définie sur un espace vectoriel abstrait imaginé peu avant par Hilbert. Après tout, la mécanique ondulatoire a choisi les variables de position des particules comme les variables fondamentales sur lesquelles la fonction d’onde est définie. Mais pourquoi choisir celles-ci plutôt que, par exemple, les impulsions des particules ? Par transformation de Fourier, on peut tout à fait représenter de manière équivalente la fonction d’onde comme une fonction définie sur l’espace des impulsions des particules. Ensuite, comment décrire dans l’espace des configurations des grandeurs telles que le spin des particules, ou encore comme le champ électromagnétique ? Il faut nécessairement étendre la description.
Vue comme un vecteur de l’espace de Hilbert, la fonction d’onde peut être exprimée de différentes façons en fonction du choix des vecteurs de base, comme un vecteur [image: ] de la géométrie ordinaire est représenté par trois composantes v1, v2, v3 qui dépendent du choix des trois vecteurs de base [image: ] : [image: ]. En changeant de base vectorielle, le vecteur ne change pas mais ses composantes suivant les nouvelles directions changent. Si par exemple la base choisie est la base de position, représentée par un ensemble de vecteurs de base [image: ] associés à chaque valeur possible de la position, la fonction d’onde à une particule Ψ sera donnée comme une combinaison linéaire de ces vecteurs de base. Les composantes [image: ] de la décomposition linéaire [image: ] définissent la fonction d’onde au sens de Schrödinger1. Si c’est la base [image: ] des impulsions qui est choisie, le même vecteur d’état Ψ sera décrit par une autre fonction [image: ] issue des composantes de la décomposition linéaire [image: ] On peut donc représenter le même état physique par des descriptions différentes, ici l’une est spatiale par l’intermédiaire de [image: ] et l’autre, impulsionnelle par [image: ].
Contrairement aux vecteurs de base de la géométrie ordinaire, le nombre des vecteurs de base est ici infini puisque la position de la particule peut prendre une infinité de valeurs différentes et qu’il nous faut par conséquent une infinité de vecteurs élémentaires [image: ]. L’espace vectoriel sur lequel est défini le vecteur d’état, ou la fonction d’onde, est donc un espace de dimension infinie, ce qui, inévitablement, entraîne quelques complications mathématiques que nous laisserons de côté.
Cette vision intrinsèque de la fonction d’onde comme un vecteur d’un espace de Hilbert a été systématisée par Dirac, puis reprise par von Neumann, sous la forme d’un certain nombre de postulats formant l’ossature de ce qu’il est convenu d’appeler la formulation orthodoxe ou standard de la mécanique quantique. Cette interprétation orthodoxe a très largement été imposée par Bohr, accompagné de la jeune garde des Heisenberg, Pauli et Dirac, contre de Broglie, Schrödinger et Einstein à partir du congrès Solvay de 1927. La controverse Bohr-Einstein qui commence alors se poursuit jusqu’à la mort d’Einstein en 1955. Elle permettra de clarifier, au moins en partie, certains concepts et d’en faire émerger d’autres. Nous présenterons plus loin quelques éléments de celle-ci ainsi que quelques interprétations hétérodoxes de la mécanique quantique.
On peut formuler les postulats de la mécanique quantique de différentes façons, regroupant certaines propositions en un seul postulat ou au contraire les séparant en plusieurs postulats différents. Nous avons choisi ici de résumer la formulation orthodoxe au sens de Dirac et von Neumann sous les postulats suivants :
	principe de superposition : l’état d’un système physique est complètement spécifié par une fonction d’onde (vecteur) de l’espace vectoriel des états qui est un espace de Hilbert ;

	observables : toute grandeur physique mesurable est décrite par un opérateur agissant sur l’espace des états. Le spectre de l’observable, c’est-à-dire ses valeurs propres, contient toutes les valeurs possibles de la grandeur physique correspondante et les vecteurs propres associés forment une base de l’espace de Hilbert ;

	évolution temporelle : en l’absence d’interaction avec son environnement (et en particulier avec un appareil de mesure), l’état Ψ d’un système physique évolue selon l’équation d’onde :
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où H est l’opérateur hamiltonien du système isolé ;
 

	règle de Born2 : lorsque le système est dans l’état Ψ, la probabilité d’obtenir une valeur a lors d’une mesure d’une grandeur physique A représentée par l’observable A est donnée par la règle de Born P(a) = |(φa, Ψ) |2 où φa est le vecteur propre de A associé à la valeur propre a ;

	réduction du paquet d’ondes : lorsque le système est décrit par l’état Ψ, si le résultat d’une mesure idéale d’une grandeur physique A donne la valeur a, alors immédiatement après la mesure le système est projeté dans un état φa, pour lequel la valeur d’une mesure de A donne avec certitude la valeur a.


Avant d’éclairer la signification physique de ces postulats, précisons ici un peu le concept central d’espace vectoriel de Hilbert. Un espace vectoriel est un ensemble d’objets, communément appelés vecteurs, qui lorsqu’on les additionne entre eux ou multiplie par des nombres sont encore des vecteurs. Cette définition très large permet d’englober dans un même corpus d’idées des ensembles aussi différents que les vecteurs de la géométrie cartésienne ordinaire, l’ensemble des réels, l’ensemble des nombres complexes, l’ensemble des matrices à n lignes et p colonnes, mais aussi l’ensemble des fonctions continues dans un domaine donné ou encore l’ensemble des solutions d’une équation différentielle linéaire, et une infinité d’autres exemples encore. Un espace de Hilbert est une sorte d’espace vectoriel où les coefficients de la combinaison linéaire des vecteurs sont des nombres complexes. Ces espaces sont une généralisation, possiblement en dimension infinie, des espaces euclidiens de la géométrie ordinaire sur lesquels on peut mesurer des distances et des angles.
Pour ce faire, l’espace vectoriel est muni d’un produit scalaire qui est une opération entre deux vecteurs Φ et Ψ qui, comme son nom l’indique, donne un scalaire, c’est-à-dire un nombre, là aussi en général complexe. On note ce produit sous la forme (Φ, Ψ) que l’on prononce « Φ scalaire Ψ ».
Ce qui fait de cette opération un produit scalaire, c’est de satisfaire aux propriétés suivantes pour tout nombre complexe a et tous vecteurs Φ, Ψ, Χ :
	linéarité relativement à la seconde entrée du produit : (Φ, Ψ + aΧ) = (Φ, Ψ) + a(Φ, Χ) ;

	symétrie dite hermitienne (Φ, Ψ) = (Ψ, Φ)* ;

	positivité : (Φ, Φ) ≥ 0 et (Φ,Φ) = 0 implique Φ = 0 (Φ est alors le vecteur nul).


La symétrie hermitienne combinée avec la linéarité à droite entraîne l’antilinéarité à gauche, c’est-à-dire la propriété (Φ + aΨ, Χ) = (Φ, Χ) + a*(Ψ, Χ).

II. – Superposition et fluctuations quantiques
1. Superposition linéaire. – Commençons par discuter le principe de superposition qui à lui seul résume un des aspects les plus connus de la physique quantique. Il implique que si un système peut être préparé dans deux états Ψ1 et Ψ2, aux propriétés qui peuvent être très différentes, alors la combinaison linéaire de ces deux états, Ψ = c1Ψ1 + c2Ψ2, avec la condition de normalisation |c1|2 + |c2|2 = 1, est également un état possible. On parle de superposition cohérente des états Ψ1 et Ψ2, dans la mesure où cet état superposé peut donner lieu à des interférences quantiques qui n’ont pas d’équivalent classique.
Pour illustrer la situation, prenons l’exemple de l’expérience des fentes de Young. On envoie sur un écran percé de deux fentes parallèles un faisceau de particules que l’on collecte à la sortie des fentes sur une plaque placée un peu plus loin. Si l’on ferme l’une des deux fentes, disons la fente numéro 2, les particules collectées sont issues de la fente numéro 1 et leur état quantique arrivant sur la plaque de collecte est représenté par la fonction d’onde [image: ], où [image: ] est le vecteur position sur la plaque. En collectant un grand nombre de particules, on observe une densité de particules qui peu à peu (si l’on envoie les particules une par une) reproduit le module au carré de la fonction d’onde, soit [image: ], corroborant l’intuition de Born. Typiquement, cette densité est importante juste en face de la fente numéro 1 et décroît à mesure qu’on s’écarte de part et d’autre de cet endroit3. Si l’on fait exactement la même chose mais en changeant le rôle des fentes, l’état quantique sur la plaque est [image: ] et la densité observée converge vers la distribution de probabilité [image: ].
L’attente classique, et on peut par exemple faire l’expérience avec du sable, est que si l’on effectue l’expérience avec les deux fentes ouvertes, la distribution devrait être donnée simplement par la somme des deux densités : [image: ] + [image: ] (à un facteur de normalisation 1/2 près). Or, ce n’est pas ce que l’on observe lorsque la superposition est cohérente, c’est-à-dire lorsque l’état de chaque particule arrivant sur la plaque est donné par la fonction d’onde4 :
 
[image: ]
 
Lorsqu’on envoie une à une les particules sur les fentes de Young, on observe en utilisant une plaque fluorescente des petits spots lumineux correspondant à l’impact de chaque particule sur l’écran, indiquant l’endroit précis où telle ou telle particule est détectée. Au début de l’expérience, on ne décèle aucune structure apparente, les spots semblent distribués de façon complètement aléatoire, mais au fur et à mesure de la collecte, on finit par voir la formation de franges alternées, avec des bandes à forte densité d’impact séparées par des bandes où n’arrive quasiment aucune particule. La densité de ces spots lumineux finit par converger vers la densité de probabilité de trouver une particule en position [image: ] qui est donnée, d’après Born, par le module carré de [image: ], à savoir :
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C’est le terme supplémentaire [image: ] par rapport à l’attente classique [image: ] qui donne lieu aux franges d’interférences observées.
Ce type d’expériences, révélant statistiquement le caractère ondulatoire de la matière, a tout d’abord été mené avec des particules légères comme des électrons. Nous avons déjà mentionné au chapitre III l’expérience historique de Davisson et Germer. Nous reproduisons sur la figure ci-dessous l’apparition progressive des franges d’interférences, à mesure que le nombre d’impacts électroniques augmente, observées lors d’une expérience menée par Roger Bach, Damian Pope, Sy-Hwang Liou et Herman Batelaan en 2013 et publiée dans le New Journal of Physics.
Fig. 4. – Apparition progressive de franges d’interférences dans une expérience de fentes de Young avec des électrons.
 (Source : Roger Bach et alii, « Controlled double-slit electron diffraction », 2013,
New J. Phys. 15 033018,
DOI 10.1088/1367-2630/15/3/033018.)
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Mais des franges d’interférences ont également été observées sur des systèmes plus gros. Au début des années 1990, un groupe de Japonais, Fujio Shimizu, Kazuko Shimizu et Hiroshi Takuma, a réalisé une expérience de fentes de Young avec des atomes de néon refroidis à très basse température, de l’ordre du millikelvin, en les laissant tomber par gravité sur une plaque percée de deux fentes parallèles dont la largeur et l’espacement étaient de quelques microns. Plus spectaculaire encore, au début des années 2000, Anton Zeilinger, qui a partagé avec Alain Aspect et John Clauser le prix Nobel de physique 2022, a mis en évidence avec son groupe le caractère ondulatoire de grosses molécules comme les fullerènes, dont la plus emblématique, le C60, comporte 60 atomes de carbone formant un petit ballon de football dont le diamètre est d’environ 1 nanomètre.
On peut se demander jusqu’à quelle taille de système matériel il est possible d’observer ces phénomènes d’interférences. Nous avons déjà remarqué que si l’on fait l’expérience avec des grains de sable, constitués typiquement de 1019 à 1020 atomes, on n’observe aucune interférence mais un comportement tout à fait classique. Il est aussi clair que même avec des fullerènes, ou encore tout simplement avec des atomes de néon, il faut des conditions expérimentales très particulières et très difficiles à réaliser pour pouvoir observer une superposition cohérente. Pour pouvoir conserver la cohérence quantique au cours de l’expérience et par conséquent observer des interférences, il faut absolument éviter que le système, l’atome ou la molécule, n’interagisse avec l’environnement pendant toute la durée de l’expérience, de l’émission à la détection de la particule. La moindre interaction avec l’environnement atténue, voire détruit, la cohérence quantique, conduisant finalement à une superposition classique des distributions de probabilités, à l’image de ce qui se passe avec des grains de sable. C’est pour cette raison que, lorsqu’on veut savoir par quel trou est passée une particule, les franges d’interférences disparaissent, puisque, pour le savoir, il faut que le corpuscule interagisse avec un autre système servant d’appareil de mesure5.
 
2. Observables. – Une observable A, associée à une grandeur physique mesurable A, est par définition un opérateur linéaire sur l’espace de Hilbert pour lequel l’ensemble de ses vecteurs propres [image: ],… associés à l’ensemble des valeurs possibles a1, a2,… de la grandeur physique A forment une base de l’espace de Hilbert. Le principe de superposition linéaire implique qu’un état propre [image: ] vecteur propre d’une observable A, associé à la valeur propre ai, est un état physique parfaitement acceptable. Dans un tel état, lors d’une mesure de la grandeur A, on obtient avec certitude la valeur ai. L’application de la règle de Born [image: ] nécessite donc la normalisation de la fonction d’onde.
Lorsque le système est dans l’état [image: ], la probabilité d’obtenir une valeur aj ≠ ai doit être nulle. Cela implique, d’après la règle de Born [image: ], que [image: ], c’est-à-dire que l’état [image: ] soit orthogonal à [image: ]. L’ensemble des vecteurs propres [image: ] de l’observable A forme donc une base orthonormée, c’est-à-dire d’une part que [image: ] et d’autre part que l’ensemble des vecteurs [image: ] est complet au sens où n’importe quel vecteur Ψ de l’espace de Hilbert puisse être décrit comme une combinaison linéaire de ces vecteurs. En clair6, [image: ] où, les vecteurs [image: ] étant orthonormés, les coefficients ci sont donnés par les produits scalaires [image: ].
3. Valeurs moyennes. – Si l’on considère le produit scalaire entre un état Ψ et l’état transformé AΨ, on obtient, en utilisant la décomposition de Ψ sur la base propre de A, avec [image: ], la relation :
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Ce résultat s’interprète de façon évidente à partir de la règle de Born. En effet, celle-ci stipule que [image: ] est la probabilité P(ai) d’obtenir la valeur ai lors d’une mesure d’une grandeur physique A pour un système préparé dans l’état Ψ. La somme sur toutes les valeurs possibles pondérées par les probabilités P(ai) n’est donc rien d’autre que la valeur moyenne de la quantité A lorsque le système est décrit par l’état Ψ que l’on a coutume de noter comme :
 
〈A〉Ψ = (Ψ, AΨ).
 
La signification opérationnelle de cette relation est la suivante : si l’on mesure la même quantité A sur N systèmes identiques, tous préparés de la même façon et donc représentés par le même état Ψ, on obtiendra N1 fois la valeur a1, N2 fois la valeur a2… En répétant un très grand nombre de fois l’expérience, c’est-à-dire en prenant le nombre de copies N très grand, les fréquences d’occurence Ni/N des valeurs ai vont converger peu à peu vers les probabilités [image: ] données par la règle de Born et la moyenne de A vers le nombre (Ψ, AΨ).
4. Inégalités de Heisenberg. – Le fait que la fonction d’onde soit un vecteur d’un espace de Hilbert accompagné de la règle de Born a des conséquences tout à fait remarquables sur la compatibilité des observables. En effet, le caractère probabiliste de la fonction d’onde implique que lors de la mesure d’une quantité physique A sur un système dans l’état Ψ on ait en général des déviations autour de la valeur moyenne. On parle de dispersion des résultats ou encore de fluctuations quantiques. Une façon de quantifier cette dispersion serait de considérer la moyenne de la déviation par rapport à la moyenne, c’est-à-dire la moyenne dans l’état Ψ de l’opérateur décalé A – 〈A〉Ψ. Mais, le calcul de la moyenne étant une opération linéaire, même si l’on a une dispersion des résultats de part et d’autre de 〈A〉Ψ, la moyenne de l’opérateur décalé sera nulle et nous n’aurons aucune information sur les fluctuations. Pour remédier à cela, il suffit de considérer la variance de la quantité A correspondant à la moyenne du carré de la déviation A – 〈A〉Ψ :
 
〈(A – 〈A〉Ψ)2〉Ψ.
 
En prenant la racine carrée de la variance on obtient une expression homogène à la quantité A, que l’on appelle écart type et que l’on notera ΔΨA. L’écart type donne donc une valeur typique de la dispersion des résultats possibles lors de la mesure.
Si l’on considère à présent deux grandeurs physiques A et B représentées par les deux opérateurs linéaires A et B, le caractère métrique de l’espace de Hilbert implique que le produit des écarts types associés à ces deux quantités est toujours plus grand que la moitié du module de la moyenne du commutateur de A avec B :
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On voit ici que si les deux observables commutent, [A, B] = 0, alors il n’est pas a priori impossible d’avoir un état Ψ pour lequel les écarts types de A et B soient nuls tous les deux. En d’autres termes, sur un tel état il n’y a pas de fluctuations sur les résultats de mesure des grandeurs A et B. Mathématiquement, on sait que lorsque deux observables commutent, il existe une base de vecteurs propres commune aux deux observables, telle que :
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Dans ces états, [image: ] et [image: ] et il n’y a pas d’incertitude sur la mesure des quantités A et B. On peut simultanément les déterminer avec certitude, étant entendu que l’on suppose que le processus de mesure est idéal.
Si l’on considère à présent deux observables quelconques A et B dont le commutateur est non nul, [A, B] = iC où C est également une observable, alors lorsque 〈C〉Ψ ≠ 0, on ne peut pas rendre aussi petit que l’on veut à la fois et la dispersion sur A, et celle sur B. Il faut nécessairement faire un compromis entre les fluctuations de l’une des grandeurs et les fluctuations de l’autre afin de satisfaire l’inégalité. On dit que les deux grandeurs sont incompatibles.
De manière plus parlante, si l’on considère la position et l’impulsion d’une particule suivant la direction x, représentées par les opérateurs X et Px, nous avons vu que la mécanique quantique requiert que leur commutateur est [X, Px] = iℏ. L’inégalité précédente se réduit alors à :
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la moyenne de l’identité étant égale à 1. On appelle ce résultat accompagné des deux autres inégalités associées aux deux autres axes y et z les inégalités, ou encore le principe d’incertitude de Heisenberg.
On voit ici que si dans un état Ψ la mesure de la position de la particule donne un résultat quasi certain, c’est-à-dire une très petite dispersion des résultats lors de la mesure de la position, la mesure de l’impulsion conduira à une dispersion gigantesque des résultats puisqu’elle doit être supérieure à la valeur ℏ/(2ΔΨX). Plus on spécifie la position de la particule et moins est spécifiée son impulsion. À l’inverse, évidemment si l’impulsion est parfaitement déterminée, la position de la particule sera parfaitement indéterminée. C’est en ce sens que ces deux grandeurs sont incompatibles : si l’on en veut une, il faut abandonner l’autre. Comme anticipé dans le chapitre précédent, il est impossible de déterminer simultanément avec toute la précision souhaitée à la fois la position et la vitesse d’une particule, ce qui de facto détruit le concept classique de trajectoire.
Une conséquence immédiate de ces inégalités est l’existence de fluctuations quantiques, y compris dans l’état de plus basse énergie d’un système physique. On peut concevoir cela très facilement à partir du cas de l’oscillateur harmonique. Un oscillateur harmonique classique peut être vu comme décrivant le mouvement sans frottements d’une petite bille dans le fond d’une cuvette parabolique. Si on lâche sans vitesse initiale la bille au contact de la cuvette depuis une certaine altitude, elle dévale le flanc de la cuvette, passe par le fond et remonte le flanc opposé jusqu’à atteindre la même altitude, et le mouvement recommence en sens inverse. Elle oscille périodiquement, en échangeant son énergie potentielle avec son énergie cinétique, de sorte que l’énergie totale [image: ] soit conservée (pas de frottements). L’énergie minimale d’un tel système est obtenue dans l’état où la bille est au repos au fond du puits de potentiel (étant donné que l’énergie potentielle y est minimale et que l’énergie cinétique est nulle). Classiquement, on peut minimiser séparément l’énergie cinétique et l’énergie potentielle.
Examinons à présent l’oscillateur quantique : l’opérateur énergie est l’hamiltonien du système qui est donné par la forme classique [image: ] mais où cette fois-ci, suivant l’intuition de Heisenberg, les grandeurs cinématiques p et x sont promues au rang d’opérateurs avec la relation de commutation [X, Px] = iℏ. L’énergie moyenne lorsque le système est décrit par un état Ψ est donnée par :
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Pour des fonctions d’onde symétriques par rapport à l’origine x = 0, ce qui est le cas des états stationnaires de H, les moyennes des opérateurs impulsion Px et position X sont nulles. Les moyennes des carrés de ces quantités correspondent donc directement aux écarts quadratiques moyens, ce qui permet de relier l’énergie moyenne aux fluctuations d’impulsion et de position de l’oscillateur. Et puisque les inégalités de Heisenberg interdisent que l’on puisse simultanément rendre les deux incertitudes nulles, on doit conclure que l’énergie moyenne de l’oscillateur est forcément non nulle. Le calcul montre que l’énergie minimale est donnée par la quantité ℏΩ/2. On parle dans ce cas d’énergie de point zéro ou encore, dans le contexte de l’électrodynamique quantique, où le champ électromagnétique est décrit mathématiquement par une somme d’oscillateurs harmoniques indépendants, de fluctuations quantiques du vide7.
Heisenberg découvre ces inégalités en 1927 sur une base physique. Il note que l’incertitude sur la détermination de la position d’une particule est nécessairement plus grande que la longueur d’onde λ du rayonnement utilisé pour l’observer. Les photons impliqués dans l’observation ont une impulsion de l’ordre de h/λ et donc l’incertitude sur l’impulsion de la particule est forcément plus grande que cette quantité. Le produit des deux incertitudes est alors typiquement plus grand que λ × h/λ = h.
Bohr reprend l’argument au congrès Solvay de la même année et, sur une base philosophique, l’étend à toutes sortes de couples de grandeurs incompatibles. Il érige cette incompatibilité entre variables conjuguées en un principe de complémentarité justifiant l’impossibilité de la parfaite détermination simultanée des observables conjuguées. Soulignons que la détermination de l’une des deux observables étant un choix effectué par l’expérimentateur, impliquant un dispositif expérimental dédié, c’est ce contexte empirique qui détermine finalement laquelle des deux grandeurs prendra une valeur définie et exclura l’autre. On parle pour cela de théorie contextuelle.

III. – Deux dynamiques antagonistes
1. Collapse de la fonction d’onde. – Bohr avait tranché et la jeune garde avait suivi le maître : la description quantique était complète, l’indéterminisme, tel que résumé dans la règle de Born, n’était pas dû à une méconnaissance des conditions physiques sur le système ou à l’existence de quelques variables cachées qui, comme aux dés, prédétermineraient telle ou telle valeur des grandeurs physiques, mais était bel et bien intrinsèque. Einstein avait beau s’échiner à démontrer le contraire, Bohr défaisait ses arguments les uns après les autres. Les jeunes étaient convaincus qu’il fallait abandonner le bon vieux déterminisme laplacien, tout du moins au niveau atomique.
Le postulat de la réduction du paquet d’ondes stipule que si la fonction d’onde juste avant la mesure de la quantité A est donnée par le paquet d’ondes [image: ], alors immédiatement après la mesure, si le résultat de celle-ci est ak, le paquet d’ondes est instantanément réduit à [image: ] :
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Juste après la mesure, l’état Ψ étant projeté sur la nouvelle fonction d’onde [image: ], le choix étant effectué par ailleurs au hasard avec des probabilités données par la règle de Born, si l’on répète à nouveau la mesure, chose que l’on fait rarement, alors on obtient avec certitude la même valeur ak, toujours d’après la même règle de Born. On voit ici que le postulat du collapse de la fonction d’onde semble être principalement motivé pour s’accommoder avec ce dernier point : si l’on mesure de nouveau, on obtient avec certitude le même résultat que le résultat juste antérieur et non pas d’autres valeurs possibles avec éventuellement d’autres probabilités.
Ce processus dynamique qu’est le collapse de la fonction d’onde est en opposition frontale avec l’autre postulat dynamique de la physique quantique. En effet, l’évolution temporelle de la fonction d’onde est gouvernée par l’équation de Schrödinger [image: ] qui conduit à une dynamique cohérente. Cette équation stipule que si la fonction d’onde est déterminée à un instant donné, lorsque le système évolue librement (sans perturbations extérieures liées à la présence d’un environnement), elle le sera parfaitement à un instant ultérieur. Dit autrement, l’évolution temporelle de la fonction d’onde d’un système quantique est parfaitement déterministe et ce déterminisme est totalement incompatible avec la notion même de réduction du paquet d’ondes. Il y a donc deux principes dynamiques antagonistes : d’un côté l’évolution cohérente de la fonction d’onde engendrée par l’équation de Schrödinger, qui est déterministe et réversible, et de l’autre le processus de mesure qui conduit de façon irréversible au collapse de la fonction d’onde dans un état qui n’est pas déterminé de façon causale, si l’on accepte l’interprétation de Copenhague.
Mais alors d’où vient la règle de Born ? Comment apparaissent les différentes possibilités d’obtenir telle ou telle valeur lorsque l’on mesure une grandeur physique sur le système ? Si l’on prend la notion de fonction d’onde au sérieux, comme étant une description complète de l’état physique d’un système, l’argument précédent semble conduire inévitablement à postuler un collapse de la fonction d’onde, et à sortir en quelque sorte ce phénomène de la description quantique, étant donné que la réduction de la fonction d’onde n’est pas un processus dynamique décrit par une équation d’onde.
Si la fonction d’onde est une description complète de l’état d’un système physique donné, ce que défend le métropolite Bohr contre l’agnostique Einstein, il faut alors que l’appareil de mesure soit traité de façon fondamentalement classique. Qu’il y ait une distinction nette entre monde quantique et monde classique.
Toutefois, cette situation semble difficilement acceptable. Après tout, si la mécanique quantique est une description complète du monde, elle doit être capable de décrire l’appareil de mesure ainsi que, pourquoi pas, l’expérimentateur qui lit la mesure. Mais si c’est le cas, la dynamique de l’ensemble système + dispositif expérimental sera déterministe, et à la fin du processus de mesure, on aura une fonction d’onde unique et pas une série de possibilités différentes avec chacune sa probabilité d’occurrence.
 
2. Théorie de la mesure quantique. – Si l’on mesure sur un système physique une grandeur A, comme le spin d’une particule dans une expérience de Stern et Gerlach, cette grandeur doit venir se coupler lors de l’expérience à une grandeur M de l’appareil de mesure dont les valeurs mi représentent les valeurs possibles ai de A. Pour que l’appareil de mesure soit un bon appareil, il faut évidemment que les valeurs mi soient clairement distinguables macroscopiquement, par un expérimentateur, et qu’il y ait une correspondance parfaite (ou presque) entre les valeurs de A et une partie des valeurs de M. Par exemple, dans une expérience de Stern et Gerlach, lorsque l’on fait passer une particule de spin 1/2 dans un champ magnétique inhomogène, le spin de la particule interagit avec le champ et la particule est déviée suivant une direction ou une autre en fonction de la valeur du spin. La particule est ensuite détectée sur un écran et la position sur cet écran détermine, par corrélation, la valeur du spin de la particule. Si la particule est détectée, disons en +z, le spin est up, si au contraire elle est détectée en –z, son spin est down. On peut automatiser la détection sur l’écran et renvoyer le résultat sur un indicateur macroscopique, comme l’aiguille d’un compteur, de telle sorte que la position de celle-ci soit parfaitement corrélée avec la détection de la particule sur l’écran et indique donc la projection du spin de la particule. Dans cet exemple, la grandeur physique A correspond à la projection de spin de la particule alors que la position de l’aiguille correspond à la grandeur M de l’appareil de mesure.
L’état quantique de l’appareil de mesure associé à la valeur mi est spécifié par la famille de fonctions d’onde [image: ] de telle sorte qu’elles soient fonctions propres de la variable M avec valeur propre mi, [image: ], et ce quelles que soient les valeurs des autres nombres quantiques, ici symbolisés par l’indice k, nécessaires pour spécifier complètement l’état de l’appareil de mesure. Avant la mesure, on suppose que l’appareil est préparé dans un état initial Ψ0,k et le système, dans un état [image: ] associé à la valeur ai de la grandeur A, de telle sorte que l’état quantique de l’ensemble système + appareil est donné par le produit direct des deux fonctions d’onde :
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Sous l’action de l’interaction entre le système et l’appareil, gouvernée par une dynamique cohérente que représente un opérateur d’évolution unitaire8 U, si l’on veut que l’appareil soit un bon instrument de mesure, il faut que son état après interaction soit parfaitement corrélé à l’état initial du système, soit un état global de la forme :
 
[image: ]
 
L’état des autres degrés de liberté, spécifié par l’indice k, peut éventuellement avoir changé, ici être passé de k à k′, sans que cela soit préjudiciable à la qualité de la mesure. D’ailleurs, plus généralement, il n’est pas nécessaire que l’interaction du système avec le dispositif expérimental conserve l’état du système lui-même, ce qui finalement n’arrive que très rarement. Mais, y compris dans ce cas, il faut nécessairement que l’appareil soit dans un état [image: ] associé à la valeur mi et donc parfaitement corrélé à la valeur ai. En somme, l’état le plus général possible après la mesure de l’ensemble système + appareil doit être de la forme :
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où les coefficients numériques dj,k′ dépendent en général de l’état initial [image: ].
À présent, si l’état initial du système juste avant la mesure est donné par la superposition linéaire :
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alors après l’interaction, l’opérateur U étant linéaire, l’état de l’ensemble sera donné par :
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L’état après la mesure est donc encore une superposition cohérente d’états associés à des valeurs mi de l’indicateur M, macroscopiquement différentes. En d’autres termes, il n’y a pas de réduction du paquet d’ondes avec une description purement quantique du système et de l’appareil de mesure. On peut, si l’on veut s’amuser, rajouter des éléments supplémentaires dans le problème, par exemple, en plus du système et de l’instrument de mesure, ajouter l’expérimentateur qui lit la mesure. On peut ensuite imaginer une physicienne supplémentaire venant lire à son tour ce que l’expérimentateur a mesuré, et ainsi de suite. On appelle cette description gigogne une chaîne de von Neumann. Toujours est-il que cette complexification ne change rien à la situation. Tant que la description à tous les niveaux est strictement quantique, il n’y a toujours pas de collapse de la fonction d’onde. Von Neumann et Wigner ont d’ailleurs été amenés à postuler que cette chaîne s’interrompt au moment où c’est la conscience d’un être humain qui intervient !
 
3. Le chat de Schrödinger. – Schrödinger, pour mettre en avant le problème de la mesure en mécanique quantique et tenter d’en démontrer le caractère absurde, imagina en 1935 une expérience de pensée cruelle avec son chat.
Il proposa d’enfermer le matou dans une boîte parfaitement isolée du reste de l’univers, ou plus modestement de la pièce où l’expérience est menée. Dans cette même boîte est placé un dispositif constitué d’un élément radioactif, d’un compteur Geiger et d’une fiole de cyanure. Lorsque le compteur Geiger détecte la désintégration du noyau radioactif, il déclenche un interrupteur qui laisse tomber un marteau qui brise la fiole qui libère le cyanure et tue le chat. La situation est donc cruelle mais relativement simple si l’on raisonne classiquement.
Sauf que si l’on décrit la situation d’un point de vue quantique, ça l’est un peu moins. En effet, après une demi-vie, l’élément radioactif est dans une superposition linéaire des deux états intact et désintégré, représentée par la fonction d’onde :
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Sous l’action du dispositif machiavélique, la fonction d’onde globale de l’ensemble élément radioactif + chat doit donc, si l’on en croit la discussion précédente, se retrouver dans la superposition linéaire :
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On voit ici que le chat de Schrödinger peut être vu comme un pointeur macroscopique servant à indiquer si l’atome s’est désintégré ou non, à l’image de l’aiguille macroscopique qui indique la projection de spin d’une particule dans une expérience de Stern et Gerlach.
Cette superposition linéaire d’un chat à la fois vivant et mort est préservée, d’après l’interprétation orthodoxe, jusqu’au moment où un observateur, en ouvrant la boîte, va déclencher la réduction du paquet d’ondes sur un des deux états classiquement acceptables, soit un chat mort, soit un matou toujours vivant. À présent, on peut poursuivre la chaîne de von Neumann et considérer l’ensemble boîte avec le noyau et le chat plus l’observateur, le tout enfermé dans un laboratoire. Dans ce cas, si l’on traite cet ensemble de façon unitaire, il faut nécessairement introduire un nouvel observateur qui réduira le paquet d’ondes du système global au moment où il observera l’observateur qui découvre si le chat est encore en vie.

IV. – Réformes
Pour sortir de cette ornière, les physiciens théoriciens, comme à leur habitude, ont proposé des pistes diverses et variées, mais surtout radicalement opposées entre elles. Sans entrer dans les classifications subtiles des philosophes de la mécanique quantique, on peut toutefois distinguer deux grandes tendances : d’une part les initiatives qui visent à réformer de l’intérieur le dogme orthodoxe standard, admettant que la description par la fonction d’onde est complète, et d’autre part celles qui ne croient pas à la complétude et tentent de modifier la théorie elle-même, par l’introduction de quelques variables cachées, afin d’expliquer physiquement le collapse de la fonction d’onde. Avant de traiter de ces hérésies, nous allons discuter de quelques tentatives de réformes.
 
1. Mondes multiples. – Une solution originale et tout à fait extrême au problème de la réduction du paquet d’ondes est apportée par Hugh Everett dans sa thèse soutenue à Princeton en 1956 et publiée l’année suivante. Pour lui, il n’y a pas de problème dans la mesure où il n’y a pas de collapse de la fonction d’onde. Le vecteur d’état continue son évolution temporelle gouvernée par l’équation de Schrödinger mais chaque composante est associée à une composante particulière de l’état de l’appareil de mesure et de l’état de conscience (ou de mémoire) de l’observateur, donnant lieu à plusieurs branches distinctes de la réalité. Le monde se scinde en une multitude de mondes, chacun associé à un résultat de mesure donné. Si l’on reprend l’exemple du chat de Schrödinger, au moment où la boîte est ouverte, le monde se scinde en deux mondes, l’un où le noyau s’est désintégré, entraînant la mort du chat et la tristesse du maître, et l’autre où le noyau ne s’est pas désintégré et où le maître peut récupérer minou sain et sauf.
Selon l’interprétation des mondes multiples, la fonction d’onde globale de l’univers continue sa course unitaire en préservant la superposition cohérente initiale, mais au fur et à mesure de l’évolution temporelle et des interactions des systèmes entre eux, l’univers se scinde continûment en une multitude incommensurable d’univers parallèles avec chacun son histoire particulière.
Même si l’interprétation d’Everett peut sembler séduisante d’un point de vue de logique formelle, en éliminant le postulat de la réduction du paquet d’ondes, on a peine à imaginer d’un point de vue physique en quoi l’introduction d’une infinité vertigineuse d’univers parallèles est une simplification ontologique et un progrès dans la compréhension du réel. Les têtes de l’hydre quantique ne se seraient-elles pas trop démultipliées ?
 
2. Décohérence. – Ni l’interprétation de Copenhague ni celle des mondes multiples n’apportent de réponse satisfaisante à la question de savoir pourquoi certains états sont classiquement acceptables et d’autres non. Lors d’une mesure, pourquoi ne peut-on prendre une base orthonormée arbitraire d’états quantiques du pointeur macroscopique ? Par exemple, dans le cas du chat, nous avons choisi la base orthonormée constituée des deux vecteurs Ψvivant et Ψmort, où la nullité du produit scalaire (Ψvivant,Ψmort ) = 0 traduit le caractère mutuellement exclusif pour un chat d’être vivant ou mort. Mais la base constituée des deux combinaisons linéaires suivantes :
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est également une base orthonormée du même espace de Hilbert et donc tout aussi légitime d’un point de vue de la théorie quantique. Les deux états mort-vivant de cette description sont par ailleurs également mutuellement exclusifs. Alors pourquoi les exclure ?
Le fait est que l’on n’a jamais vu de chat mort-vivant et que par conséquent, contrairement au cas microscopique, de tels états zombies ne sont pas acceptables au niveau macroscopique. Il faut donc un mécanisme physique qui soit à même d’éliminer ces superpositions et de ne sélectionner que des états classiquement acceptables.
La théorie de la décohérence, introduite par Heinz-Dieter Zeh au tout début des années 1970, donne une réponse relativement tranchée à cette question, avec en particulier l’introduction d’états classiques par un mécanisme, introduit par Wojciech Zurek dans les années 1980, d’einselection, acronyme anglais d’environment induced selection pour désigner la sélection qu’induit l’environnement de certains états. Dans cette base d’états classiques, les interférences quantiques sont détruites sur des temps caractéristiques d’autant plus courts que le système et l’environnement sont grands. Dit autrement, ces états pointeurs ou classiques sont les états dans lesquels les propriétés physiques du système sont insensibles aux fluctuations qu’introduit la présence d’un environnement complexe.
En effet, un système physique macroscopique est toujours soumis à des perturbations extérieures qu’induit un environnement qu’on ne contrôle pas. Même dans les situations les plus extrêmes, comme dans le vide intersidéral, le système considéré est affecté par le rayonnement de fond diffus cosmologique, ce qui induit in fine la décohérence vers une base d’états privilégiés. Le type d’états classiques ainsi sélectionné dépend donc du mécanisme physique par lequel le système interagit avec son environnement. Si l’on poursuit la discussion avec l’exemple du chat de Schrödinger, l’état superposé Ψzombie1 devient en une fraction infime de seconde :
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où les phases θv et θm, décrivant l’effet de l’environnement sur le chat, se comportent comme des phases aléatoires fluctuant très fortement. Si l’on observe la moyenne quantique d’une variable dynamique C relative à notre chat dans cet état zombie, les fluctuations des phases tuent par un effet de moyenne les interférences issues des termes croisés du type9[image: ]
En définitive, dans la moyenne de C ne subsiste plus que :
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c’est-à-dire une moyenne classique, sans interférence, où le chat a une chance sur deux d’être vivant ou mort.
L’enseignement de la théorie de la décohérence est que si l’on veut préserver la cohérence quantique d’un système physique, il faut être capable de l’isoler le plus parfaitement possible du reste de l’univers, sans quoi, très rapidement, il se classicalise, c’est-à-dire qu’il perd, par un effet de moyenne des fluctuations de phases, les interférences entre différents états pointeurs. Cette perte de cohérence est d’autant plus rapide que le système est grand et que son environnement est complexe.
Incidemment, la théorie de la décohérence nous donne également une réponse nette à la question de l’émergence d’un monde classique à partir de la physique quantique : les gros systèmes se comportent de façon classique parce qu’ils perdent leur cohérence quantique du fait de leur interaction continue avec les particules, photons, atomes de leur environnement. Ces collisions de particules sur le système mesurent en quelque sorte la position du système et choisissent donc comme base d’états pointeurs les vecteurs de position. La conséquence est que les interférences entre différentes positions du système sont très rapidement détruites, ce qui localise classiquement le système. Par exemple, un grain de poussière dans l’air qui serait initialement dans un état quantique avec une superposition linéaire de vecteurs d’états attachés à des positions différentes serait localisé spatialement en moins de 10–36 seconde. Pour se rendre compte de l’insignifiance de ce temps de cohérence, on peut noter que la distance parcourue par un photon pendant ce laps de temps est de l’ordre de 10–28 mètre, soit une fraction de 10 millièmes de milliardièmes du rayon d’un proton !
 
3. Histoires cohérentes. – Une façon moins radicale que la théorie des mondes multiples de sortir de l’impasse de la réduction du paquet d’ondes est d’abandonner l’idée que la fonction d’onde serait un objet physique réel et d’accepter qu’elle ne soit en fait qu’une prescription mathématique, un intermédiaire de calcul, pour déterminer des probabilités d’occurrence de tel ou tel événement. En quelque sorte, s’il nous semble qu’il y a réduction du paquet d’ondes, c’est tout simplement que nous avons acquis de l’information sur le système, un peu à la manière d’une partie de poker où lorsque le partenaire dévoile une carte de son jeu, la distribution de probabilité des cartes restantes change instantanément.
Ce point de vue est développé dans les années 1980 par Robert Griffiths et à sa suite par Roland Omnès, puis repris par Murray Gell-Mann10 et son collaborateur James Hartle, en proposant une interprétation en termes de ce qu’ils appellent des histoires cohérentes ou consistantes. L’objectif central de cette approche est d’attribuer, pour un système physique isolé, des probabilités à différentes chaînes d’événements, décrivant des histoires avec une séquence temporelle donnée de valeurs de grandeurs physiques, pas nécessairement compatibles. Ces probabilités conditionnelles doivent par ailleurs être en accord avec les lois classiques des probabilités. Les histoires ne satisfaisant pas cette demande de cohérence mathématique sont rejetées a priori et seul un nombre limité d’histoires apparaît comme possible ou cohérent. Dans cette interprétation, les probabilités des événements ne sont plus vues comme un passage à la limite de fréquences d’occurrences mais bien comme des probabilités objectives et donc indépendantes d’un quelconque observateur.

V. – Hérésies et syncrétismes
1. L’onde pilote. – Au congrès Solvay de 1927, de Broglie proposa une théorie dite de l’onde pilote. Selon lui, la fonction d’onde représenterait un champ continu, gouverné par l’équation de Schrödinger, mais dont la raison d’être serait de guider les particules, au sens classique du terme, sur des trajectoires parfaitement définies. Malheureusement pour de Broglie, l’accueil que les congressistes réservèrent à son interprétation ontologique de la mécanique quantique fut pour le moins mitigé. L’hostilité fut patente du côté de Bohr et Heisenberg qui mettaient en place, au même moment, les dogmes de l’interprétation orthodoxe. La théorie de l’onde pilote tomba aux oubliettes.
Mais comme souvent en sciences, il y eut quelqu’un pour reprendre l’idée à son compte. C’est ainsi qu’en 1952 David Bohm reprit le flambeau et formula une version plus ou moins définitive de ce qu’il est convenu d’appeler aujourd’hui la théorie de de Broglie-Bohm. Bohm avait étudié sous la direction de Robert Oppenheimer à l’université de Berkeley et participé au projet Manhattan. Suspecté d’être communiste au sortir de la Seconde Guerre mondiale, il dut quitter les États-Unis sous la pression du maccarthysme et trouva refuge au Brésil où il devint, chaudement recommandé par Einstein et Oppenheimer, professeur de physique théorique à l’université de São Paulo.
Dans la théorie de Bohm, les particules sont bel et bien des particules, avec une ontologie claire, non ambiguë, avec des positions et des vitesses parfaitement spécifiées, rien qui ressemble à une dualité onde-corpuscule. Les vitesses sont contrôlées par la variation spatiale de la phase de l’onde Ψ qui crée ainsi un potentiel quantique s’ajoutant au potentiel classique, déviant in fine les particules sur des trajectoires qui, au niveau microscopique, n’ont plus rien à voir avec leurs homologues classiques. La théorie est donc parfaitement causale et déterministe.
Pour s’accommoder de la règle de Born et donc du caractère probabiliste de la théorie quantique, une hypothèse supplémentaire est ajoutée à la théorie mécaniste de de Broglie-Bohm. Pour cela, il suffit de supposer que les particules sont initialement distribuées, pour des raisons sous-quantiques, selon la règle de Born, ce qu’on appelle l’hypothèse de l’équilibre quantique. Une fois cela admis, l’évolution dynamique ultérieure garantit que le système de particules est toujours distribué selon la règle de Born. On obtient ainsi, par construction, exactement le même corpus de prédictions que celui de la mécanique quantique orthodoxe.
Cette nouvelle réinterprétation ontologique n’eut pas plus de succès, les critiques portant principalement sur un retour naïf à des concepts classiques tout aussi naïfs11, l’absence de nouvelles prédictions par rapport à la version orthodoxe, le fait que les variables de position soient privilégiées ou encore l’absence d’un fondement solide à l’hypothèse de l’équilibre quantique, mais aussi la difficulté à formuler une version pleinement relativiste.
 
2. Effondrement physique. – À l’opposé de l’approche déterministe de Bohm, mais dans le cadre d’une interprétation réaliste de la fonction d’onde, Giancarlo Ghirardi, Alberto Rimini et Tullio Weber proposent en 1986 une modification non linéaire et intrinsèquement stochastique de l’équation de Schrödinger afin d’expliquer la réduction spontanée du paquet d’ondes. Pour ce faire, ils supposent que les particules qui constituent le système subissent de façon aléatoire des perturbations produisant un effondrement local de la fonction d’onde. Une telle modification doit détruire très rapidement les superpositions cohérentes macroscopiques mais être suffisamment faible pour que la cohérence quantique d’objets microscopiques soit préservée sur des temps beaucoup plus longs. Deux nouveaux paramètres sont donc introduits : une longueur de localisation typique rc, de l’ordre de 10–7 mètre, et un taux d’effondrement λ, de l’ordre de 10–8 événement individuel par seconde. Autrement dit, chaque particule subit en moyenne une localisation individuelle en 100 millions de secondes, soit une localisation tous les trois ans. Par ailleurs, pour un système constitué de N particules, un mécanisme d’amplification conduit à un temps de localisation du centre de masse donné par 1/(λN), soit un effondrement en 108/N secondes. Pour N ~ 1023, de l’ordre du nombre d’Avogadro, cela donne une durée d’effondrement extrêmement courte, encore inaccessible expérimentalement. À l’inverse, pour quelques particules on obtient un temps de cohérence très long.
Dans les années 1990, Roger Penrose propose que le mécanisme à l’origine de ce collapse soit d’origine gravitationnelle. Un état superposé de deux distributions de masse conduit à une superposition de deux espaces-temps, ce qui en retour induit une incertitude ΔE sur l’énergie du système, fixant ainsi un temps de vie typique ℏ/ΔE de l’état superposé du même ordre de grandeur que dans la théorie GRW.
La liste des hérésies et des syncrétismes visant à donner une compréhension claire de la mécanique quantique est très loin d’être close. On pourra se référer au livre de Franck Laloë, Comprenons-nous vraiment la mécanique quantique ? pour une discussion approfondie de certaines de ces théories alternatives.



1. Nous avons fait ici comme si les positions possibles prenaient des valeurs discrètes. En réalité, pour une variable continue comme la position, il faut remplacer la somme par une intégrale sur toutes les positions possibles.
2. Nous nous sommes ici volontairement restreints au cas non dégénéré. Si la valeur propre est dégénérée, il faut sommer les contributions associées au sous-espace vectoriel associé.
3. On laisse de côté ici le phénomène de diffraction par une seule fente qui produit de petites oscillations de la densité mais qui ne change rien à la discussion qui suit.
4. Nous avons choisi, pour des raisons de symétrie évidente (les deux fentes jouent des rôles identiques), [image: ].
5. Notons que cet appareil de mesure n’a aucunement besoin de mettre en œuvre une quantité macroscopique de degrés de liberté. Par exemple, il peut être constitué de deux cavités électromagnétiques placées derrière les fentes et qui entrent en résonance avec les atomes initialement préparés dans un état excité. Au passage d’un atome par une des deux fentes, il interagit avec la cavité et se désexcite en laissant un photon dans celle-ci. La variation du nombre de photons dans une cavité nous dit alors que l’atome est passé par la fente correspondante. Toujours est-il qu’y compris dans ce cas, les interférences disparaissent.
6. Ici et dans la suite on fait comme si le spectre de l’observable était non dégénéré, c’est-à-dire qu’à une valeur propre a donnée ne correspond qu’un unique vecteur propre φa. Dans le cas général, à une valeur propre donnée peut correspondre un sous-espace vectoriel de dimension g > 1 dans lequel on peut choisir g vecteurs propres orthonormés.
7. La terminologie vide quantique vient du fait que l’état fondamental du champ électromagnétique est un état à zéro photon, les états excités étant obtenus par l’ajout sur ce vide de photons.
8. Pour un temps d’interaction τ l’opérateur d’évolution U est de la forme e–iHτ/ℏ où H se décompose en la somme des hamiltoniens du système, de l’appareil et d’un terme d’interaction entre les deux.
9. Pour voir cela, il suffit de noter que eiδθ = cosδθ + i sinδθ et qu’au cours du temps, sur une période très courte, la phase δθ varie très fortement de façon aléatoire, ce qui fait que le cosinus et le sinus prennent toutes les valeurs comprises entre –1 et 1 et que, par conséquent, leur moyenne sur ce laps de temps est nulle.
10. Gell-Mann est surtout connu pour avoir développé en 1964 une théorie postulant l’existence des quarks, particules élémentaires constitutives des protons, des neutrons et plus généralement des hadrons. Le nom « quark » aurait été attribué d’après la nouvelle Finnegans Wake de James Joyce.
11. Il faut dire qu’entre-temps, on s’est habitué à ce que les particules ne soient plus de simples petites billes massives portant éventuellement une charge électrique.

Chapitre VI
Intrication quantique
I. – Paradoxe EPR
L’aspect le plus étrange et sans doute le plus contre-intuitif de la physique quantique est l’intrication. Ce phénomène est identifié pour la première fois par Schrödinger en 1935, suite au fameux paradoxe EPR proposé la même année par Einstein, accompagné pour l’occasion par Boris Podolsky et Nathan Rosen.
Einstein a toujours été sceptique quant à la question de la complétude de la mécanique quantique et, comme chacun sait, il n’aimait pas l’idée que la nature, in fine, jouât son destin aux dés ! Il propose donc en 1935, avec ses collègues Podolsky et Rosen, une expérience de pensée impliquant une paire de particules, initialement corrélées et se propageant dans des directions opposées, dont on mesure, une fois qu’elles se sont éloignées l’une de l’autre, l’impulsion et la position.
Selon Einstein, Podolsky et Rosen, une théorie est complète si « à chaque élément de la réalité physique correspond un homologue dans la théorie physique ». Ils proposent d’ailleurs, plutôt que de laisser la notion de réalité physique dans le champ de la discussion épistémologique, d’en donner une définition opérationnelle claire : « Si, sans perturber le système d’une quelconque manière, nous pouvons prédire avec certitude (c’est-à-dire avec une probabilité égale à 1) la valeur d’une quantité physique, alors il existe un élément de réalité physique correspondant à cette quantité physique. »
Enfin, sous l’influence d’Einstein, ils insistent sur le caractère local de la réalité physique, ce qu’on appelle le réalisme local. Ils supposent donc qu’un élément de réalité est nécessairement attaché à un lieu de l’espace-temps et que cet élément ne peut être influencé par des éléments de réalité situés en dehors de sa zone de causalité1.
L’analyse de leur expérience de pensée les amène à formuler deux alternatives : soit « la description quantique de la réalité donnée par la fonction d’onde n’est pas complète », soit la mécanique quantique est complète mais « lorsque deux opérateurs correspondant à deux quantités physiques ne commutent pas, les deux quantités ne peuvent avoir de réalité simultanée ». Selon eux, cette deuxième alternative conduit nécessairement à une incohérence et par conséquent il faut en conclure que la description quantique est incomplète. Il existerait donc des variables cachées locales, associées aux particules, qui seraient à même d’expliquer les propriétés physiques du système.
L’analyse EPR est reformulée de façon plus simple dans les années 1950 par Bohm qui propose de remplacer les variables continues de position et d’impulsion par des variables discrètes. Pour ce faire, il considère une paire de particules de spin 1/2, initialement dans un état lié de moment cinétique total nul, qui se désintègre spontanément, laissant les deux particules s’éloigner l’une de l’autre jusqu’à de grandes distances. En supposant que l’état de spin initial ne change pas, l’état de spin de ces deux particules est donc donné, d’après les règles standards de la composition des moments cinétiques, par l’état singulet :
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La fonction d’onde à une particule φ1↑ décrit la première particule avec une projection de spin +ℏ/2 dans la direction z et φ1↓ avec la projection opposée –ℏ/2. L’indice 2 se réfère à la deuxième particule.
Une fois les deux particules émises dans cet état, deux opératrices, Alice et Bob, comme il est de coutume de les appeler, très loin l’une de l’autre, mesurent le spin de leur particule respective en choisissant, éventuellement au dernier moment, la direction de projection du spin. Alice choisit évidemment de mesurer le spin dans la direction a et Bob, dans la direction b. Elles peuvent par ailleurs faire ce choix au tout dernier moment, de sorte qu’il soit impossible que de l’information issue d’une mesure effectuée par Alice ait le temps d’arriver jusqu’à Bob avant qu’elle ne mesure elle aussi la projection du spin de sa particule dans la direction qu’elle s’est choisie. Bien sûr chaque mesure, qu’elle soit effectuée par Alice dans la direction a ou par Bob dans la direction b, ne fournit que les résultats +ℏ/2 et –ℏ/2.
Supposons que, par chance, Alice et Bob choisissent le même axe de quantification, disons Oz. Si Alice obtient, lors de sa mesure, le résultat +ℏ/2, Bob va évidemment obtenir –ℏ/2, étant donné que le moment cinétique total est nul. Les deux résultats sont parfaitement corrélés ; rien d’étonnant à cela. Selon le critère de réalité locale EPR, on est forcé de conclure qu’il y a un élément de réalité correspondant à la composante suivant Oz du moment de spin associé à la deuxième particule. Mais voilà, l’état Ψ est tel que, si Alice choisit l’axe Ox, ou en fait tout autre axe, la forme de l’état dans la base propre de la composante suivant x du moment de spin est la même que dans la base initiale, c’est-à-dire :
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où les fonctions d’onde à une particule φn→ et φn← décrivent respectivement une projection de spin +ℏ/2 et –ℏ/2 dans la direction x.
Ainsi, si Alice obtient la valeur +ℏ/2 lors d’une mesure suivant la direction x, immédiatement après cette mesure la composante de Bob suivant le même axe Ox est parfaitement déterminée, elle vaut –ℏ/2. À nouveau, on doit conclure qu’il existe un élément de réalité associé à la composante suivant Ox du moment de spin. L’argument EPR conduit donc à conclure que si la mécanique quantique est correcte, et si l’hypothèse du réalisme local l’est aussi, on doit associer un élément de réalité à toutes les composantes du moment de spin de Bob, qui sont donc entièrement déterminées par l’état initial avant toute mesure. Arrive donc la contradiction : les opérateurs associés aux différentes composantes de spin ne commutant pas entre eux, la composante suivant Ox est une grandeur incompatible avec la composante suivant Oz, ce qui interdit d’après la mécanique quantique orthodoxe leur détermination simultanée.
Bien que personne ne comprît vraiment la réponse de Bohr à l’argument EPR, tout le monde comprenait qu’il ne partageait pas l’opinion d’Einstein et que globalement son argument à lui reposait sur l’idée de la non-séparabilité quantique. D’après Bohr, il ne serait en effet pas possible en général d’attribuer des propriétés physiques à des sous-parties d’un système global, y compris lorsque ces sous-parties sont à des distances très grandes les unes des autres, les systèmes quantiques étant fondamentalement intriqués.

II. – Inégalités de Bell
La dispute épistémologique aurait pu continuer longtemps ainsi, par échange d’arguments plus ou moins philosophiques et à coups d’expériences de pensées, mais Einstein meurt en 1955 et Bohr le suit dans la tombe en 1962. Mais surtout John Bell, en 1964, formule ses fameuses inégalités, ce qui permet de replacer le problème dans le champ de la science expérimentale.
En reprenant les hypothèses de réalisme local de l’expérience de pensée EPR, Bell montre que si l’on peut associer un paramètre local λ2, représentant les éléments de réalité associés aux spins des deux particules dans l’état singulet, alors certaines fonctions de corrélations associées à des résultats de mesures effectuées par Alice et Bob doivent satisfaire une inégalité. Il devient donc possible de tester expérimentalement si la mécanique quantique, au sens orthodoxe, est complète.
Dans son travail original, Bell considère la fonction de corrélation :
 
[image: ]
 
où les opérateurs [image: ] et [image: ] représentent les composantes de spin (divisées par ℏ/2, de telle sorte que les résultats de mesure valent +1 ou –1) dans les directions respectives d’Alice et Bob. La mécanique quantique standard donne pour cette moyenne dans l’état singulet Ψ, calculée à partir de la règle de Born, le résultat :
 
CMQ(a, b) = –cosθab,
 
où θab est l’angle entre les directions a et b des deux axes de mesure d’Alice et Bob.
Pour une théorie à variable cachée locale, celle donc du réalisme local d’EPR, on suppose que la valeur du paramètre λ est fixée avant la séparation des deux particules. De plus, cette valeur étant inconnue (variable cachée), on suppose, afin de prendre en compte le caractère aléatoire des résultats de mesure, qu’elle est distribuée selon une densité de probabilité ρ(λ) a priori arbitraire. La fonction de corrélation est donc donnée par la moyenne sur la variable aléatoire λ du produit des résultats de mesure d’Alice et Bob, que nous noterons en suivant la tradition par A(a, λ) et B(b, λ), soit :
 
[image: ]
 
Les fonctions A(a, λ) et B(b, λ) ne prennent que les deux valeurs +1 et –1. On peut noter également qu’étant donné que le spin total de la paire de Bell est nul, la loi de conservation du spin total implique que B(b, λ) est nécessairement égal à –A(b, λ). On peut donc réécrire la fonction de corrélation C(a, b) en termes des fonctions A uniquement :
 
[image: ]
 
A priori, on peut toujours trouver une fonction A(a, λ) et une distribution ρ(λ) telles que la fonction de corrélation à variable cachée locale, C(a, b), soit toujours égale au résultat quantique CMQ(a, b) = –cosθab. On ne peut donc rien tirer de cette seule fonction de corrélation.
En revanche, Bell comprend que si l’on considère une troisième direction de mesure, c, alors on peut discriminer entre les prédictions de la mécanique quantique standard et celles d’une théorie à variable cachée locale. Pour ce faire, considérons la différence des fonctions de corrélation C(a, b) et C(a, c). Sa valeur absolue peut être majorée sans peine par3 :
 
[image: ]
 
c’est-à-dire par 1 + C(b, c). On obtient ainsi, quelles que soient les directions a, b et c, l’inégalité de Bell :
 
|C(a, b) – C(a, c)| ≤ 1 + C(b, c).
 
Toute théorie à variable cachée locale doit donc satisfaire à cette inégalité.
Mais il est facile de voir que ce n’est pas le cas de la mécanique quantique. Pour cela, prenons a, b et c dans le même plan et tels que les angles entre a et c et entre c et b soient de 45°. La mécanique quantique prédit CMQ(a, b) = – cosθab, soit ici CMQ(a, b) = 0 et [image: ]. La différence [image: ] et est plus grande que 1, ce qui viole l’inégalité de Bell. Il devient donc possible de trancher entre variables cachées locales et mécanique quantique standard en mesurant expérimentalement ces fonctions de corrélation. Si l’inégalité de Bell est violée, les théories à variables cachées locales sont falsifiées et il faut abandonner le réalisme local. Dans le cas contraire, nous avons un cas où les prédictions de la mécanique quantique se révèlent fausses et c’est elle qui est falsifiée !
Les inégalités de Bell ont été étendues au domaine optique, où ce sont les polarisations de deux photons intriqués qui jouent le rôle des spins. En 1969, John Clauser, Michael Horne, Abner Shimony et Richard Holt généralisent les inégalités de Bell, de sorte qu’elles deviennent accessibles aux expériences de l’époque. En introduisant quatre directions de mesures, a, a′ et b, b′, ils montrent que la quantité S = |C(a, b) – C(a, b′)| + C(a′, b) + C(a′, b′) doit satisfaire, pour toute théorie à variables cachées locales, les inégalités (dites CHSH)4 –2 ≤ S ≤ 2. Quant à elle, la mécanique quantique prédit une violation maximale de cette quantité par un facteur [image: ] soit un écart de plus de 40 %.
Dans les années 1970, il devient clair, à la suite d’une série d’expériences menées sur des paires de photons intriqués issus de cascades atomiques, que les inégalités de Bell sont violées et les prédictions de la mécanique quantique, confirmées. Au début des années 1980, Alain Aspect et son groupe, à Orsay, en améliorant significativement les sources de photons intriqués, arrivent à la plus grande violation des inégalités de Bell sous la forme CHSH. Ils obtiennent une valeur de S = 2,697 ± 0,015. Ils effectuent également des expériences à choix retardé, où les directions de mesures de polarisation sont choisies aléatoirement et au dernier moment, de sorte qu’aucun signal n’ait le temps de se propager d’un polariseur à l’autre.
Des tests expérimentaux ont été menés jusqu’à nos jours, en essayant à chaque fois de se placer dans les conditions les plus idéales possibles, afin d’échapper à des biais (en anglais on parle d’expériences loopholes free, sans échappatoire) qui remettraient en cause les conditions de validité des inégalités de Bell. En 2015, trois expériences indépendantes ont montré, sans aucune échappatoire possible, la violation des inégalités de Bell. La première d’entre elles a été menée avec une paire d’électrons intriqués séparés de plus d’un kilomètre !

III. – Intrication
Pour illustrer la bizarrerie de l’intrication quantique, commençons par ce qui nous est familier, la mécanique classique. Supposons que nous ayons un système constitué de deux corpuscules et que l’état de ce système composite nous soit parfaitement connu : à un instant donné nous connaissons la position et la vitesse des deux particules. La question « Connaissant parfaitement l’état du système composite, quel est l’état de la première particule ? » est évidemment idiote5, étant donné que pour connaître parfaitement l’état du système, il faut connaître l’état individuel de chaque particule.
Aussi curieux que cela puisse paraître, il en va tout autrement en mécanique quantique ! Pour paraphraser Schrödinger, on peut résumer la situation en notant que la meilleure connaissance possible du tout n’implique pas la meilleure connaissance possible des parties.
Pour simplifier le propos, considérons uniquement l’état de spin de deux particules et supposons qu’il soit décrit par [image: ], l’état singulet que nous avons introduit dans la discussion sur les inégalités de Bell. Connaissant Ψ, d’après la mécanique quantique, nous avons là la description la plus complète possible de notre système composé de deux particules. Si, à présent, on se demande quel est l’état de spin de la première particule, on est forcé de constater qu’il est complètement indéterminé. Du point de vue d’Alice, elle a affaire à une particule dont le spin est dans un mélange statistique, au sens classique du terme, où avec une probabilité 1/2 le spin d’Alice est dans l’état φA↑ et avec une probabilité 1/2 dans l’état φA↓. Autrement dit, Alice n’a absolument aucune information sur l’état de son spin6.
Si Alice mesure l’état de spin de sa particule dans la base φA↑, φA↓ et obtient +ℏ/2, immédiatement après la mesure, l’état du système global est projeté sur l’état φA↑φB↓. Lorsque Bob mesurera à son tour l’état de spin de sa particule, elle obtiendra avec certitude –ℏ/2. Si Alice avait obtenu –ℏ/2, la fonction d’onde Ψ se serait effondrée sur φA↓φB↑ et Bob aurait obtenu +ℏ/2. Dans tous les cas, l’état de spin de la particule de Bob a été influencé par la mesure d’Alice et cela, comme nous l’avons vu précédemment, peu importe la distance séparant les deux particules : elles sont intriquées.
Formellement on peut définir l’intrication de la façon suivante : la fonction d’onde Ψ d’un système composé de deux sous-systèmes peut toujours s’exprimer comme une somme de produits de fonctions d’onde φAk et φBn, formant deux bases orthonormées associées à chaque constituant :
 
[image: ]
 
où les coefficients ckn de la combinaison linéaire sont tels que l’état Ψ soit correctement normalisé, soit ∑kn|ckn|2 = 1. Si la somme peut être ramenée à un seul produit ϕA ψB, où les fonctions d’onde des deux sous-systèmes peuvent toujours être exprimées en fonction des vecteurs de base, ϕA = ∑kαkφAk et ψB = ∑nβnφBn, c’est-à-dire si les coefficients ckn = αkβn, alors le système composite est séparable. Alice peut mesurer ce qu’elle veut sur son spin, le résultat de mesure n’a aucune influence sur l’état du spin de Bob. Si l’état Ψ n’est pas séparable, alors l’état du système composite est intriqué.
Pour que cela soit clair, reprenons l’exemple des deux spins 1/2. L’état de spin le plus général de la première particule est de la forme ϕA = α1φA↑ + α2φA↓, celui de la deuxième particule, ψB = β1φB↑ + β2φB↓, si bien que l’état ϕA ψB est complètement spécifié par les quatre produits α1β1, α1β2, α2β1 et α2β2. Si l’on considère à présent l’état singulet [image: ] on voit que cela correspondrait à α1β1 = α2β2 = 0, [image: ] et [image: ]. La condition α1β1 = 0 entraîne que α1 = 0 ou β1 = 0, ce qui implique que α1β2 ou α2β1 est nul. Il n’existe donc pas d’états ϕA et ψB dont le produit donnerait l’état Ψ. L’état singulet n’est donc pas un état séparable, il décrit une situation où les spins des deux particules sont intriqués.
L’existence d’états intriqués ne fait aucun doute, de nombreuses réalisations expérimentales ont démontré, souvent de façon spectaculaire, cet étrange aspect de la physique quantique. Les théoriciens ont développé différentes façons de quantifier précisément l’intensité d’intrication entre deux systèmes, l’une des plus communes étant fondée sur la notion d’entropie statistique, dite d’intrication, associée indifféremment à l’un ou l’autre des deux systèmes, l’intrication étant, comme l’amitié, une propriété n’appartenant ni à l’un ni à l’autre mais partagée entre les deux.

IV. – Cryptographie,
téléportation et qubit
Les propriétés très spécifiques de la mécanique quantique, telles que la réduction du paquet d’ondes ou encore l’intrication quantique, peuvent être utilisées comme ressources pour des développements technologiques. Ainsi, l’une des premières applications concrètes de ces propriétés apparaît dans le domaine de la cryptographie quantique. Il ne s’agit pas ici, contrairement au cas classique, de chiffrer ou de décoder un message émis entre nos deux actrices Alice et Bob, mais de protéger la transmission entre les deux opératrices des clés de chiffrage. La transmission entre Alice et Bob de ce message se faisant par l’intermédiaire de particules quantiques, le plus souvent des photons, toute tentative extérieure d’espionnage sur la ligne de transmission de la clé change immédiatement les propriétés de corrélation des mesures effectuées et peut par conséquent être démasquée.
Dans l’imaginaire des fans de Star Trek, la téléportation consiste à transporter instantanément un membre de l’équipage de l’Enterprise vers une planète lointaine, à la rencontre de nouvelles civilisations, « where no man has gone before ». Lors de la téléportation, la matière constituant M. Spock est transférée exactement dans le même état, sans quoi son être serait irrémédiablement altéré, voire détruit. Au risque de décevoir, il faut avouer que la téléportation quantique est un phénomène moins spectaculaire, puisqu’il ne s’agit pas de transférer instantanément de la matière d’un endroit à un autre mais seulement, en un temps fini, l’état quantique d’un système, qui là aussi de façon bien plus modeste se réduit à une seule particule, vers une autre particule distante. Pour ce faire, Alice et Bob se partagent une paire de particules intriquées. Alice a par ailleurs une particule supplémentaire dans un état quantique Ψ qu’elle souhaite transférer à la particule de Bob. En effectuant une mesure combinée sur ses deux particules, Alice peut alors transmettre par un canal classique, donc à vitesse finie, le résultat qu’elle a obtenu. Cette seule information permettra alors à Bob de transférer sa particule dans l’état Ψ. Présentée de la sorte, la téléportation quantique perd un peu de son charme.
Un domaine de recherche en pleine expansion, qui attire à la fois des physiciens, des mathématiciens et des informaticiens, est celui de l’information et du calcul quantique. À en croire les propagandistes des géants du Net, nous serions aujourd’hui à l’aube de l’ère de l’ordinateur quantique, et plusieurs acteurs majeurs du domaine ont déjà annoncé avec fracas la suprématie quantique. Et les plus enflammés d’entre eux, ajoutant l’intelligence artificielle, de prédire la singularité technologique qui mettra fin à l’ère d’Homo sapiens, sûrement d’ailleurs au grand soulagement du reste du monde vivant ! Mais de quoi s’agit-il au juste lorsque l’on évoque le calcul quantique ?
L’idée de base, suggérée par Feynman en 1981 lors d’une conférence donnée au MIT, est de remplacer les bits classiques, 0 et 1, des ordinateurs conventionnels par des bits quantiques, par contraction qubit, c’est-à-dire des systèmes quantiques à deux niveaux, et de profiter du principe de superposition linéaire, de sorte que le qubit puisse être non seulement dans un état φ0 ou φ1, mais dans n’importe quelle combinaison linéaire de ces deux états. La croissance exponentielle de la dimension de l’espace de Hilbert en fonction du nombre N de qubits, donnée par 2N, est au cœur de l’idée de suprématie quantique, puisqu’au-delà d’une soixantaine de qubits (260 ~ 1018), aucun ordinateur classique ne peut simuler cette quantité d’information. Le calcul quantique consiste, en partant d’un état initial des qubits, à les faire évoluer, par un système de portes logiques quantiques agissant sur un ou deux qubits, jusqu’à obtenir un état final sur lequel on peut extraire, par un protocole de mesure quantique adapté, l’information pertinente codant le résultat du calcul.
Sans entrer dans le détail de la structure d’un ordinateur quantique, notons que le plus gros problème à résoudre est de réussir à conserver la cohérence quantique d’un grand nombre de qubits pendant un temps suffisamment important pour effectuer le calcul. Il faut donc lutter contre la décohérence induite par l’environnement qui tend à transformer les qubits en simples bits. Les chercheurs du domaine ont développé un système de codes quantiques de correction d’erreurs, utilisant un principe de redondance en codant l’information utile sur un nombre de qubits plus grand que nécessaire sans décohérence. Les systèmes physiques utilisés pour la construction d’ordinateurs quantiques sont également très variés. On peut citer par exemple des systèmes de qubits créés à partir de supraconducteurs, des systèmes basés sur des ions piégés, l’utilisation de cavités optiques, d’atomes ultrafroids ou encore de boîtes quantiques en silicium.
Même si les promesses marketing sont à prendre pour ce qu’elles sont – du commerce –, toujours est-il que c’est à coups de milliards d’euros et de dollars que les États investissent au niveau mondial dans les technologies quantiques. L’Union européenne a ainsi lancé le 29 octobre 2018 son Quantum Flagship, vaisseau amiral de la seconde révolution quantique en Europe.
L’aventure quantique avait commencé avec l’étude du corps noir où l’on s’était aperçu que la densité d’énergie rayonnée différait des prédictions combinées de la thermodynamique et de l’électrodynamique classique, les deux théories qui avaient accompagné les deux premières révolutions industrielles. L’avènement de la mécanique quantique sur Heligoland avait conduit en quelques années au développement de nouvelles technologies, en premier lieu desquelles le transistor à jonctions semi-conductrices ouvrant la voie aux microprocesseurs et aux ordinateurs modernes, fondements de la troisième révolution industrielle. Aujourd’hui, cent ans après la fondation, l’ère de l’information quantique apportera-t-elle les solutions aux nombreux et colossaux problèmes auxquels l’humanité et le monde vivant dans son ensemble doivent faire face ? Il est fort à parier que non.



1. Le principe de relativité stipule que l’information ne peut se propager plus vite que la vitesse de la lumière c = 299792458m/s. Elle peut se propager par d’autres médiateurs que les photons, mais dans tous les cas, sa vitesse maximale de propagation est fixée par c.
2. La variable λ peut en réalité représenter toute une collection de paramètres (λ1, λ2 …, λN).
3. En tenant compte de l’inégalité triangulaire et du fait que les deux seules valeurs possibles de A sont ±1, |C(a, b) – C(a, c)| est toujours plus petit que ∫|A(b, λ) – A(c, λ)|ρ(λ)dλ. En notant que A(b, λ) – A(c, λ) = A(b, λ)(1 – A(b, λ)A(c, λ)), sa valeur absolue est 1 – A(b, λ)A(c, λ) = 1 + A(b, λ) B(c, λ).
4. Avant de prendre la moyenne sur la distribution ρ(λ), pour AB ≥ AB′, S est de la forme A(B – B′) + A′(B + B′), quantité qui vaut toujours ±2. Dans le cas où AB ≤ AB′, la même quantité devient A(B′ – B) + A′(B + B′) et vaut également toujours ±2. La moyenne de ces termes est donc forcément comprise entre –2 et 2.
5. Je vous l’accorde, il n’y a pas de question idiote.
6. Si Alice choisit une autre direction de mesure du spin, elle est exactement dans la même situation. C’est une des propriétés de ce type d’états composites.
Conclusion
La mécanique quantique est sans doute la théorie physique qui embrasse le mieux le caractère étrange et contre-intuitif de notre monde. La puissance prédictive de la machinerie quantique n’a jusqu’ici jamais été mise en défaut. Et pourtant, pour paraphraser Laloë, comprenons-nous vraiment la mécanique quantique ? La nature, qui nous paraissait jusque-là faite de choses concrètes jouant chacune leur rôle dans le théâtre classique de l’espace-temps, d’un seul coup, s’est mutée en un ensemble évanescent de propriétés intriquées et fondamentalement contextualisées. Pour l’instant, seule la gravitation, décrite classiquement par la si célèbre relativité générale d’Einstein, semble encore résister à la mécanique quantique. L’unification de ces deux théories permettra-t-elle de lever le voile cachant les tout premiers instants de notre bulle d’univers ? Et que ferons-nous de tout cela ?
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