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Цель: данный курс должен сформировать у студента основы владения математическим аппаратом и основными методами решения задач нерелятивистской квантовой механики
Содержание: В курс включены разделы, составляющие основу содержания квантовой механики. К ним относятся математический аппарат и физические основы современной квантовой теории, точные решения и приближенные методы решения квантовомеханических задач. Общие теоретические положения проиллюстрированы на конкретных физических примерах. Курс направлен на приобретение студентом теоретических знаний и практических навыков в области нерелятивистской квантовой механики.

Курс 3 ( 5 сем – зачет, 6 сем. - экзамен).

Всего 144 ч, в т. ч.: Лк 108 ч, , Пр 36 ч, 
Цели и задачи учебной дисциплины

Цели преподавания дисциплины

Требования к разделам программы определяются государственным образовательным стандартом 

Курс рассчитан на два семестра.

Программа предназначена для студентов III курса физического факультета 

Цели изучения дисциплины определяются требованиями государственного образовательного стандарта высшего профессионального образования к уровню подготовки выпускника по специальности 010701-физика, 010704 – физика конденсированного состояния..

После изучения курса студент должен: 

· иметь целостное представление о процессах и явлениях, происходящих в микромире,

· понимать возможности современных научных методов познания микроскопических систем,

· владеть знаниями фундаментальных явлений и эффектов в области физики микромира, теоpетическими методами исследований в этой области.

Исходя из сформулированных выше целей, следует определять задачи изучения дисциплины, как:

формирование у студентов естественнонаучного мировоззрения на основе системных представлений о современной картине мира; 

усвоение фундаментальных составляющих квантовой теории и их экспериментальных подтверждений в качестве базового элемента структуры знаний студентов;

утверждение в их сознании понимания ведущей роли квантовой физики в системе современных знаний о природе;

развитие способности и интереса к самостоятельному мышлению и творческой деятельности.

Требования к уровню освоения дисциплины.

Уровень освоения дисциплины должен обеспечивать достижение сформулированных выше целей и задач. 

Выпускник обязан знать общую структуру научного знания, роль и место квантовой механики в системе естественнонаучного знания, усвоить цели и задачи, базовые методы получения знания, взаимоотношения теории, эксперимента и практических приложений. Он обязан уметь сформулировать все основные законы квантовой физики, и вывести важнейшие следствия из них. Успешное освоение программы предполагает уровень  понимания закономерностей квантовой механики, обеспечивающий последовательный переход к изучению специальных физических дисциплин на старших курсах.

 В процессе выполнения практических работ студенты должны обучиться не только решению типовых задач, но должны доказать способность применить свои теоретические знания также и для решения широкого круга нестандартных задач. 

Успешное освоение дисциплины предполагает  выработку у студентов уверенных навыков самостоятельной работы. Студенты должны продемонстрировать умение работать с рекомендованной учебной литературой, научиться выделять, обобщать и самостоятельно устно и в конспективной форме письменно фиксировать узловые моменты в теоретических разделах и материалах, выделенных для самостоятельной проработки.

Содержание теоретической части дисциплины 

СЕМЕСТР V (54 часа)
Основные положения квантовой механики
Тема 1. Математический аппарат квантовой механики   -6 час
Линейное векторное пространство и его свойства. Скалярное произведение. Норма вектора. Линейные операторы в гильбертовом пространстве. Комутирующие и некомутирующие операторы. Функции от операторов. Производная от операторной функции.Ортонормированный базис и его свойства. Матричное представление операторов. Матрица оператора в заданном базисе. Дираковские бра- и кет- векторы. Шпур матрицы и его свойства. Дискретный и непрерывный базис. Дельта-функция Дирака и ее свойства. 

Тема 2 .Задача на собственные значения.  – 4 час
Свойства  собственных векторов и собственных значений оператора. Спектр оператора. Вырожденные и невырожденные собственные значения.  Свойства собственных векторов при наличии вырождения. Теория представлений. 

Тема 3.  Измерение в квантовой механике   -2 час.
Чистое состояние. Средние значения физических величин.  Вероятность перехода.  Вероятностное истолкование волновой функции.

Тема 4.  Операторы физических величин.  -  4 час
Оператор координаты. Собственные функции оператора координаты. Оператор импульса. Комутационные соотношения для операторов координаты и импульса. Вывод соотношения неопределенностей на основе комутационных соотношений операторов координаты и импульса. Оператор полной энергии (гамильтониан). Стационарное уравнение Шредингера. 

Теорема о собственных векторах комутирующих операторов и физические следствия из нее. Полный набор физических величин. Коммутационные соотношения операторов координат и импульсов в системах многих частиц. Волновая функция и энергия системы, состоящей из независимых подсистем. 
Тема 4.  Эволюция состояния физической системы со временем - 4 час
 Временное уравнение Шредингера. Стационарные состояния в картине эволюции Шредингера. Зависимость средних значений физических величин от времени. Интегралы движения. 

Гейзенберговская картина эволюции.  Уравнение Гейзенберга. Эквивалентность двух способов описания временной эволюции.Соотношения Эренфеста. Связь операторов физических величин со свойствами симметрии пространства и времени. Оператор импульса, как оператор пространственного сдвига.  Оператор энергии, как оператор сдвига по времени. Инвариантность уравнений квантовой механики по отношению к обращению времени. Квантовомеханический ток.  Уравнение непрерывности.  Связь уравнения непрерывности с законами сохранения числа частиц и электрического заряда.  Плотность тока в стационарном состоянии.
Тема 5.  Система основных постулатов квантовой механики  - 2 час
Сводка основных постулатов квантовой механики. Основные следствия из постулатов, сформулированные в х-представлении

Тема 6. Квантовая механика одной частицы  - 4 час
Одномерное уравнение Шредингера для свободного движения. Свободное движение в трех измерениях. Плотность тока для свободно движущейся частицы. Одномерное движение в поле потенциальной стенки. Частица в поле прямоугольного потенциального барьера. Туннелирование. Коэффициенты отражения и прохождения. Оператор четности и его свойства..  Движение частицы в потенциальной яме. 
Тема  7. Квантовый гармонический осциллятор  -  4 час
Гамильтониан гармонического осциллятора. Операторы рождения и уничтожения. Комутационные соотношения. Действие операторов рождения и уничтожения на вектор состояния. Оператор числа квантов. Спектр энергий. Волновые функции. Матричные элементы операторов рождения и уничтожения. Среднее значение квадратов координаты и импульса.

Тема 8.  Движение заряженной частицы в электромагнитном поле  2 час
Оператор Гамильтона для частицы в электромагнитном поле. Плотность тока при наличии поля. Градиентная инвариантность. Движение заряженной частицы в однородном магнитном поле. Квантование Ландау.  Магнетон Бора
Тема 9. Теория углового момента  - 4 час
Абстрактный оператор углового момента. Комутационные соотношения. Теорема о собственных значениях. Диапазон изменения квантовых чисел. Сложение двух комутирующих операторов углового момента. Коэффициенты Клебша-Гордана. Оператор момента импульса. Коммутационные соотношения для компонент оператора момента импульса. Оператор момента импульса в сферической системе координат.  Сферические гармоники.
Тема 10. Движение в поле центральных сил – 2 час
Оператор Лапласа в сферической системе координат. Разделение переменных, радиальная и угловая части волновой функции. Радиальное уравнение. Центробежный потенциал.  

Асимптотический анализ радиального уравнения Шредингера. Общее решение для положительных энергий. Сходящиеся и расходящиеся сферические волны. Общие свойства решения уравнения Шредингера для отрицательных энергий.

Тема 11. Атом водорода  - 6 час
Гамильтониан атома водорода. Анализ и решение радиального уравнения. Рекуррентные соотношения. Энергии уровней атома водорода.  Квантовые числа и диапазоны их изменения. Частоты переходов. Постоянная Ридберга. Свойства радиальной части волновой функции. Общий анализ волновых функций атома водорода. Пространственное распределение электронной плотности. Боровский радиус. Исторический обзор представлений об атоме. Боровская теория атома, ее роль в истории физики и ее недостатки. Электроны в одновалентных атомах. Спектроскопические обозначения атомных термов. Эффективный заряд. Снятие вырождения по орбитальному числу. Электрические токи в атоме. Орбитальный магнитный момент электрона в атоме. Учет движения ядра в задаче об атоме водорода. Приведенная масса. 
Тема 12. Квантовые уровни двухатомной молекулы – 2 час 

Общий вид потенциальной энергии взаимодействия ядер. Гармоническое приближение. Разделение переменных. Колебательные и вращательные уровни молекулы. Область применимости принятой модели. Полосатые спектры молекул в инфракрасном диапазоне

Тема 13. Электрон в периодическом поле  - 2 час 
Одномерное движение в периодическом потенциальном поле. Граничные условия. Вычисление кристаллических сумм. Теорема Блоха и вид волновой функции. Секулярное уравнение. Зона Бриллюэна. Зависимость энергии от волнового вектора, разрешенные и запрещенные энергетические зоны.
Тема 14.. Квазиклассическое приближение   - 4 час
 Разложение квантовомеханических уравнений по степеням постоянной Планка.  Волновые функции в квазиклассическом приближении. Точки остановки и проблема сшивания решений. Метод ВКБ. Уравнение Эйри. Волновые функции в методе ВКБ. Условие квантования Бора-Зоммерфельда и границы его применимости.
Тема 15. Стационарная теория возмущений  - 4 час
Теория возмущений Релея-Шредингера.Первый порядок теории возмущений, поправка к энергии и волновой функции. Второй порядок теории возмущений, поправка к энергии. Пределы применимости теории возмущенийРелея-Шредингера. Теории возмущений для вырожденных уровней. Секулярное уравнение. Расщепление вырожденных уровней возмущением. Устойчивые комбинации векторов невозмущенной задачи по отношению к возмущению. Иллюстрация на примере двухуровневой системы
СЕМЕСТР VI (54 часа)

Тема 15. Применение стационарной теории возмущений – 4 час
Расщепление уровней атома водорода в постоянном магнитном поле без учета спина  (нормальный эффект Зеемана). Метод слабой связи для расчета спектра энергий электронов в кристалле. Зонный характер спектра. Эффективная масса. Электроны и дырки.

Тема 16. Вариационный метод приближенного решения уравнения
 Шредингера – 4 час
Среднее значение энергии, как функционал. Понятие вариация функционала. Уравнение Шредингера, как условие минимума энергии. Прямой вариационный метод Ритца. 

Вычисление энергии и волновой функции  основного состояния атома водорода  вариационным методом. Метод линейных комбинаций орбиталей. Интегралы перекрывания. Применение метода для расчета спектра энергий электронов в кристалле (метод сильной связи). Закон дисперсии.
Тема 17. Возмущения, зависящие от времени -4 час 
Общий подход к решению нестационарной задачи в квантовой механике. Уравнения для коэффициентов разложения волновой функции. Определение вероятности квантового перехода

Двухуровневая система в поле возмущения, гармонически зависящего от времени. Постановка задачи.  Точное решение уравнения для  коэффициентов разложения волновых функций.  Частота Раби. Анализ зависимости вероятности перехода в двухуровневой системе от времени. Принцип работы мазера. Квантовый эталон времени

Тема 18.  Нестационарная теория возмущений  - 6 час
 Уравнения для коэффициентов разложения волновой функции в нестационарной теории возмущений. Вероятность перехода. Переходы под действием адиабатического возмущения. и внезапного возмущения. Возмущения изменяющиеся по гармоническому закону. Частота перехода. Вероятность перехода в единицу времени для гармонического возмущения. Подсчет числа состояний в непрерывном спектре. Плотность состояний. Золотое правило Ферми. Условия применимости теории возмущений. Вычисление вероятности перехода под действием возмущения, не зависящего от времени.Переходы для длительно действующего возмущения. Вероятность распада квазистационарного состояния, время жизни.Вероятность перехода с дискретного уровня в непрерывный спектр при длительно действующем возмущении, форма линии. Связь с соотношением неопределенности энергия-время. Атом в постоянном электрическом поле.  Квазистационарный характер этого состояния. Временная зависимость волновой функции квазистационарного состояния. Комплексная энергия, связь с временем жизни состояния

Тема 19. Переходы в квантовых системах в поле классической 
световой волны - 2 час
Оператор взаимодействия света с классическим электромагнитным полем. Дипольное приближение. Вероятность перехода. Поглощение и испускание энергии электроном в поле классической световой волны. Связь вероятности перехода с интенсивностью световой волны. Правила отбора для дипольных переходов в атоме водорода. Переходы более высокого порядка. Поляризационная зависимость вероятности перехода

Тема 20. Квантование электромагнитного поля – 6 час 

Плотность энергии поля. Приведение к гамильтоновой форме. Преобразование векторного потенциала.  Обобщенные импульс и координата. Вывод гамильтониана электромагнитного поля.  Выражения для энергии и волновых функций квантованного электромагнитного поля. Фотоны. Операторы рождения и уничтожения фотонов и их свойства. Оператор числа фотонов. Электромагнитный вакуум. Матричные элементы операторов рождения и уничтожения. Гамильтониан системы атом  в электромагнитном поле. Оператор взаимодействия квантованной электромагнитной волны с атомной системой. Энергии и волновые функции. Матричные элементы оператора взаимодействия квантованной электромагнитной волны с атомной системой. 
Тема 21. Элементы квантовой теории излучения -2 час 
Вероятность поглощения и испускания фотонов атомом. Спонтанные и вынужденные переходы. Естественная ширина атомных уровней. Плотность состояний для фотонов. Спектральная плотность энергии электромагнитного поля. Коэффициенты Эйнштейна. Соотношение Эйнштейна для вероятностей спонтанных и вынужденных переходов. Заселенность атомных уровней и его связь с вероятностью спонтанного перехода. Закон сохранения импульса при поглощении и испускании фотона движущимся атомом.  Доплеровское уширение уровней. Эффект Мессбауэра.
Тема 22. Квантовые ансамбли – 2 час
Понятие о квантовом ансамбле. Чистый и смешанный ансамбль. Матрица плотности.

Описание смешанного ансамбля в формализме матрицы плотности. Свойства оператора плотности. Физический смысл матричных элементов оператора плотности. Матрица плотности для чистого ансамбля. Уравнение движения для матрицы плотности.

 Теория возмущений для матрицы плотности.  Релаксационный член в уравнении движения, его вид и физический смысл. Продольное и поперечное времена релаксации.

Тема 23. Квантовая теория дисперсии и поглощения света =- 4 час
Комплексная диэлектрическая проницаемость вещества. Связь комплексной диэлектрической проницаемости с коэффициентами поглощения и отражения света. Вычисление поляризации, вызванной световой волной в модельной системе из двухуровневых атомов. Расчет матрицы плотности для двухуровневой системы. Среднее значение индуцированного  дипольного момента.  Диэлектрическая дисперсия в газе двухуровневых атомов. Частотная зависимость коэффициентов поглощения и преломления. Обобщение формулы диэлектрической частотной дисперсии для реальных многоуровневых систем. Силы осцилляторов.  

Правило сумм для сил осцилляторов. Заселенность атомных уровней Условия, необходимые для усиления света в многоатомной системе. Квантовые генераторы. Трехуровневая система. Рубиновый лазер.

Тема 24. Спин – 4 час.
Экспериментальные факты, лежащие в основе представления о спиновой степени свободы квантовых систем. 

Оператор спина, его свойства. Фермионы и бозоны. 

Квантовые состояния частицы со спином ½. Представление спиновой волновой функции в виде вектора-столбца. Матричное представление оператора спина для электрона. Матрицы Паули. Проекция спина электрона на выделенную ось. Действие операторов 
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 на собственные функции оператора 
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для электрона. Спиновый магнитный момент. Аномальное гиромагнитное соотношение для электрона.
Тема 25. Спин-орбитальное взаимодействие  -2 час
 Релятивистские поправки к уравнению Шредингера для электрона при учете наличия спина. 

Оператор спин-орбитального взаимодействия. Спиновое вырождение уровней атома в нерелятивистском приближении. Сложение орбитального и спинового моментов электрона.  Диапазоны изменения квантовых чисел. Влияние релятивистских поправок на спектр электрона. Тонкая структура атома водорода

Тема 26. Системы, состоящие из одинаковых частиц -6 час
Принцип тождественности частиц.  Формулировка принципа тождественности на языке волновой функции. Оператор перестановки и его собственные значения. Фермионы и бозоны. 

Принцип Паули. Свойства волновой функции системы из тождественных частиц. 

Одночастичный и многочастичный гамильтониан, одночастичные  и многочастичные волновые функции. Детерминант Слэтера. Заполнение одночастичных состояний в системе невзаимодействующих фермионов. Пара- и орто- состояния двухэлектронной системы: свойства координатной и спиновой частей волновой функции. Энергетические уровни двухэлектронной системы при учете межэлектронного взаимодействия. Кулоновский и обменный вклад в энергию. Синглетный и триплентный термы двухэлектронной системы.  Интерпретация обменного интеграла. Атом гелия. Орто- и пара- состояния атома гелия.  

Тема 27. Метод самосогласованного поля в теории многоэлектронных
 систем.- 2 час 

Физическое обоснование приближения среднего поля. Кулоновский вклад в потенциальную энергию. Уравнения Хартри. Метод самосогласования. Вывод уравнений Хартри вариационным методом. Связь хартриевских одночастичных энергий и полной энергии системы.

Метод  Хартри-Фока. Детерминант Фока. Уравнения Хартри-Фока. Самосогласованный обменный потенциал в приближении Хартри-Фока. Физическое толкование обменного вклада в энергию
Тема 28. Состояния электронов в многоэлектронных атомах. – 2 час
Сложение орбитального и спинового моментов в многоэлектронных атомах. Схемы 
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 Спектральные термы атомов. Классификация одноэлектронных состояний в многоэлектронных атомах. Электронные конфигурации.  Заполнение электронных оболочек в Периодической Системе. Релятивистские поправки к энергетическим уровням электрона. Тонкая структура спектральных термов. 
Тема 29. Атом в постоянном однородном магнитном поле. -2 час
 Базисные функции электронов. Матричные элементы оператора возмущения. Вычисление поправок к энергетическим уровням электрона.  Множитель Ландэ. Нормальный и аномальный эффекты Зеемана

Тема 30. Элементы квантовой теории химической связи -4 час
Адиабатическое приближение в теории многоатомных систем. Разделение электронного и ядерного движения. Уравнение для волновых функций электронов в поле «замороженных» ядер. . Адиабатический потенциал. Электронно-колебательные состояния. 

Гомополярная (ковалентная) связь. Гамильтониан молекулы водорода. Связывающее и антисвязывающее состояния. Интегралы перекрывания. Вычисление энергии для связывающего и антисвязывающего состояний. Кулоновский и обменный интегралы. Анализ потенциальной кривой для взаимодействия атомов в молекуле водорода.  Гибридизация, sp3 – орбитали. Особенности химической связи в молекулах и твердых телах, содержащих элементы IV группы Периодической Системы.  Взаимодействие Ван-дер-Ваальса. Резонансное взаимодействие нейтральных атомов и молекул. Механизмы миграции энергии в цепочках атомов.

Содержание практической части дисциплины

СЕМЕСТР V (18 часов)
ТЕМЫ ПРАКТИЧЕСКИХ ЗАНЯТИЙ

1. Примеры гильбертовых пространств. Операторы и их свойства. -  2 час

2. Самосопряженные операторы в гильбертовом пространстве.- 2 час

3. Основные положения квантовой механики. Соответствие квантовой и классической механики. Уравнение Эренфеста   - 2 час

4. Одномерные задачи квантовой механики. - 4 час

5. Движение квантовой частицы в центрально-симметричном поле.- 4 час

6. Теория возмущений. Невырожденный случай.  -   4 час
СЕМЕСТР VI (18 часов)

7. Теория возмущений. Вырожденный случай.    -     4 час

8. Квантовые переходы под действием возмущений  - 4 час
9. Вариационные методы.  - 2 час

10. Теория углового момента. Спин. - 2 час

11. Системы тождественных частиц. - 2 час

12. Элементы теории химической связи   - 2 час

13. Квазиклассическое приближение -  2 час

Самостоятельная (внеаудиторная) работа (144 часа)

Самостоятельная внеаудиторная работа включает в себя изучение теоретического материала и освоение практических методов квантовомеханических вычислений. 
Распределение часов курса по темам и видам работ

	№ п/п
	Наименование тем
	Всего часов
	Аудиторные занятия (час)

В том числе
	Самостоятельная работа

	
	
	
	Лекции
	Семинары
	Лабораторные занятия
	

	1
	Тема 1
	8
	6
	2
	
	6

	2
	Тема 2
	10
	4
	2
	
	4

	3
	Тема 3
	8
	2
	
	
	6

	4
	Тема 4
	10
	4
	2
	
	4

	5
	Тема 5
	6
	2
	2
	
	2

	6
	Тема 6
	12
	4
	
	
	8

	7
	Тема 7
	10
	4
	2
	
	4

	8
	Тема 8
	6
	2
	
	
	4

	9
	Тема 9
	8
	4
	
	
	4

	10
	Тема 10
	6
	2
	2
	
	2

	11
	Тема 11
	12
	6
	
	
	8

	12
	Тема 12
	6
	2
	2
	
	2

	13
	Тема 13
	6
	2
	2
	
	2

	14
	Тема 14
	6
	2
	2
	
	2

	15
	Тема 15
	14
	4
	
	
	10

	16
	Тема 16
	10
	4
	2
	
	4

	17
	Тема 17
	10
	4
	2
	
	4

	18
	Тема 18
	16
	6
	
	
	10

	19
	Тема 19
	6
	2
	2
	
	2

	20
	Тема 20
	14
	6
	2
	
	6

	21
	Тема 21
	8
	2
	
	
	6

	22
	Тема 22
	6
	2
	2
	
	2

	23
	Тема 23
	12
	4
	
	
	6

	24
	Тема 24
	8
	4
	
	
	4

	25
	Тема 25
	6
	2
	2
	
	2

	26
	Тема 26
	14
	6
	
	
	8

	27
	Тема 27
	6
	2
	2
	
	2

	28
	Тема 28
	6
	2
	2
	
	2

	29
	Тема 29
	6
	2
	2
	
	2

	30
	Тема 30
	14
	4
	
	
	10

	Итого
	
	288
	108
	36
	
	144


Текущий и итоговый контроль

Текущий контроль изучения курса студентами осуществляется по результатам аудиторной работы студента в соответствии с графиком текущего контроля.

	Тема
	Отчетность
	Срок

(неделя)

	Математический аппарат квантовой механики. Теория возмущений  
	Контрольная работа 1
	17

	
	Зачет
	18

	Вариационные методы. Элементы теории химической связи.
	Контрольная работа 2
	32

	
	Экзамен
	36


Итоговым контролем являются теоретический зачет (семестрV) и экзамен (семестр VI). Зачет и экзамен принимаются с учетом аудиторного текущего контроля при условии успешной сдачи контрольных работ, оценки проставляются по результатам ответов по билетам.

Контрольные вопросы

1. Свойства полной ортонормированной системы векторов в линейном пространстве

2. Определение и свойства дельта-функции Дирака

3. Определение и свойства самосопряженного оператора

4. Что такое задача на собственные значения? Свойства собственных векторов и собственных значений самосопряженного оператора

5.  Что следует понимать под вырождением собственных значений 
6.  В чем заключается смысл соотношения неопределенностей Гейзенберга?   
7. Сформулируйте теорему о собственных функциях и собственных значениях комутирующих оператроров.
8. Записать комутационные соотношения для операторов импульса и координаты.

9.  Как описывается зависимость от времени операторов в картине Гейзенберга?
10. Как описывается зависимость от времени волновых функций в картине Шредингера?
11. Свойства волновых функций и энергий системы, состоящей из невзаимодействующих частей.
12. Какими свойствами обладает волновая функция стационарного состояния?
13. Свойства волновой функции свободно движущейся частицы.

14. Энергия свободно движущейся частицы.
15. Длина волны де Бройля.
16. Свойства ортогональности и нормировки для волновой функции свободного движения.
17. Определение и свойства оператора четности.
18. Уровни энергии гармонического осциллятора.
19. Гамильтониан гармонического осциллятора в представлении операторов рождения и уничтожения.
20. Свойства оператора углового момента. Собственные векторы и собственные значения. Диапазон изменений квантовых чисел.
21. Свойства собственных функций орбитального углового момента (сферических гармоник).
22. Записать уравнение Шредингера для атома водорода.
23. Общие свойства решения уравнения Шредингера для атома водорода. Волновые функции, энергии.
24. Оператор магнитного момента, создаваемого орбитальным движением электрона.
25. Общая постановка задачи для стационарной теории возмущений.
26. Поправки первого и второго  порядка к энергии в невырожденной теории возмущений.
27. Поправка первого порядка к волновой функции в невырожденной теории возмущений.

28. Постановка задачи в теории возмущений для вырожденных уровней.
29. Энергия движения свободной частицы в постоянном магнитном поле.
30. Записать математическую формулировку вариационного принципа в квантовой механике. Как связаны стационарное уравнение Шредингера и принцип минимума энергии

31. В чем суть метода линейных комбинаций орбиталей? Что понимают под орбиталью? 
32. Как связано происхождение разрешенных энергетических зон в кристалле с уровнями энергии атома?

33. Записать выражение для вероятности перехода в двухуровневой системе  под действием монохроматического возмущения. Что такое расстройка частоты, частота Раби? Как влияют эти величины не вероятность перехода?

34. Что такое адиабатическое возмущение?  Критерий адиабатичности. Вероятность перехода под действием адиабатического возмущения?

35. Критерий внезапности возмущения. Записать вероятность перехода под действием внезапного возмущения.

36. Записать выражение для вероятности перехода в единицу времени   под действием гармонического монохроматического возмущения между дискретными уровнями. В чем физический смысл дельта-функции в этом выражении? 

37. Записать общее определение плотности состояний в непрерывном спектре. Физический смысл функции плотности состояний для непрерывного спектра.

38. Записать вероятность перехода в единицу времени  в непрерывный спектр под действием гармонического монохроматического возмущения.

39. Записать волновую функцию квазистационарного состояния. В чем смысл комплексной энергии? Какова связь с соотношением неопределенностей энергия-время?

40. Записать выражение для вероятности перехода в единицу времени между атомными уровнями в поле классической световой волны.

41. В чем состоят правила отбора для дипольных переходов в атоме?

42. Записать гамильтониан электромагнитного поля. 
43. Что представляет из себя фотон с точки зрения квантовомеханического описания?

44. Записать действие операторов рождения и уничтожения на собственные векторы электромагнитного поля.

45. Записать энергию квантованного электромагнитного поля. Что такое электромагнитный вакуум? Почему это понятие отсутствует в классической физике?

46. Записать гамильтониан системы атом+квантованное поле.

47. Записать энергию атома и поля в приближении, когда их взаимодействие отсутствует

48. Записать матричные элементы операторов рождения и уничтожения

49. Записать выражение для вероятности поглощения и испускания света атомом. Что означает наличие дельта-функции в этом выражении?

50. Чем отличаются спонтанные и вынужденные переходы?

51. С чем связана естественная ширина атомных уровней?

52. Написать выражение для плотности состояний фотонов.

53. Записать распределение Планка.

54. Что такое коэффициенты Эйнштейна? Выписать соотношение между ними.

55. Что понимается под заселенностью атомных уровней?

56. С чем связано доплеровское уширение атомных уровней? 

57. Записать совместно законы сохранения энергии и импульса при поглощении и испускании квантов движущимся атомом.

58. Записать выражение для доплеровского сдвига частоты при взаимодействии света с атомом. Что такое эффект отдачи?

59. Как связаны комплексная диэлектрическая проницаемость и коэффициент поглощения света? 

60. Что следует понимать под системой с инверсной заселенностью? Каковы особенности взаимодействия света с такими системами?

61. Записать среднее значение произвольной физической величины в смешанном ансамбле.

62. Записать уравнение движения для оператора плотности.

63. Определить физический смысл матричных элементов матрицы плотности.

64. В чем состоит физическая природа релаксационного члена в уравнении для матрицы плотности? Что такое время релаксации и его физический смысл? 

65. Записать квантовомеханическое выражение для мнимой части диэлектрической проницаемости. В чем проявляется роль заселенностей квантовых уровней?

66. Сформулировать правило сумм для сил осцилляторов.

67. Нарисовать качественную картину частотной дисперсии коэффициентов поглощении и преломления света. С какими характеристиками квантовой системы связаны особенности на этих кривых?

68. Принцип и схема работы квантового генератора. 

69. Нарисовать схему уровней и описать свойства системы, необходимые для осуществления генерации света.

70. Дать определение спина. Спиновые характеристики бозе и ферми частиц.

71. Спиновая координата и ее свойства.

72. Оператор спина и его свойства. 

73.  Вид волновой функции в нерелятивистском приближении.

74. Спиновый магнитный момент. Аномальное гиромагнитное отношение для электрона.

75. Записать оператор спин-орбитального взаимодействия. Порядок величины релятивистских поправок к оператору энергии электрона.

76. Почему понятие спина отсутствует в классической физике?

77. Записать вид одночастичной волновой функции электрона в атоме.

78. Сложение орбитального и спинового моментов. Связь между собственными функциями.

79. Записать спиновые части одночастичной волновой функции для проекции спина ½  и -½. 

80. Сформулировать принцип тождественности частиц, в том числе на языке волновых функций. 

81. Чем отличаются волновые функции систем из бозе и ферми частиц?

82. Сформулировать принцип Паули в общей и частной формулировках.

83. Записать волновую функцию парасостояния. 

84. Записать волновую функцию ортосостояния. 
85. Записать кулоновский и обменный вклады в энергию двухэлектронной системы.

86. Нарисовать схему уровней атома гелия. Что такое орто и парагелий?

87. Объяснить, что называется синглетом и триплетом. Какова основная особенность триплетного уровня?

88. Записать уравнение Хартри.

89. Записать уравнение Хартри-Фока. Каково происхождение обменного члена?

90. Чем отличаются 
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 связь?

91. Что понимают под электронной оболочкой в атоме?

92. С чем связано понятие эффективного заряда в атоме? Как проявляется электрон-электронное взаимодействие в поведении уровней энергии атомов?

93. Запишите формулу для релятивистских поправок к уровням энергии атома. Почему за ними закрепилось название  тонкой структуры?

94. Запишите выражение для уровней энергии атома в постоянном магнитном поле. В чем состоит нормальный и аномальный эффект Зеемана? В чем источник аномального эффекта?

95. В чем сущность адиабатического приближения в теории многоатомных систем?

96. Запишите гамильтониан молекулы водорода.

97. Запишите выражение для сязывающей и антисвязывающей орбиталей молекулы водорода. Нарисуйте вид распределения электронной плотности.

98. Запишите выражение для энергии связывающего и антисвязывающего состояний молекулы водорода. 

99. Свойства ковалентной связи.

100. Что такое sp3 гибридизация? В каких физических системах возникает это понятие? 

101. Как квантовая механика объясняет взаимодействие Ван-дер-Ваальса?  В чем основное отличие сил Ван-дер-Ваальса от ковалентных сил?

102. В чем состоит проявление резонансного взаимодействия между нейтральными молекулами? Какова квантовомеханическая природа этого взаимодействия?

103. В чем состоит сущность квазиклассического приближения в квантовой механике? 

104. Что такое точка поворота (остановки) в квазиклассическом приближении и какие проблемы в расчете волновой функции с ними связаны? В чем состоит идея метода ВКБ? 
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ПРИЛОЖЕНИЕ 1  Примеры контрольных работ
Контрольная работа 1.
1. Найти условия, которым должны удовлетворять операторы 
[image: image10.wmf]ˆ

A

,
[image: image11.wmf]ˆ

B

 для того, чтобы выполнялось соотношение 
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2. Является ли эрмитовым оператор 
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3. Вычислить коммутатор операторов 
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. Произвольная функция 
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предполагается аналитической. 
4. Исходя из вида волновых функций 
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 доказать для гармонического осциллятора теорему вириала 
[image: image17.wmf]ˆˆ

nnnn

TU

jjjj

=


5. Вычислить поправку первого порядка к уровням энергии гармонического осциллятора при наличии возмущения 
[image: image18.wmf]2
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 - малый параметр.
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