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      I. Oрганизационно-методический раздел
            1. Цель курса.

Программа предназначена для студентов IV курса физического факультета
                  2. Задачи учебного курса

После изучения курса студент должен:

· иметь целостное представление о процессах и явлениях, происходящих в твердом теле,

· понимать возможности современных научных методов познания твердого тела на микроскопическом уровне

· владеть знаниями фундаментальных явлений и процессов в твердом теле, в объяснении которых используются   квантовые эффекты. 

            3. Требования к уровню освоения курса

Требования к разделам программы определяются государственным образовательным стандартом высшего профессионального образования к уровню подготовки выпускника по специальности 010400-физика, 010600 - физика конденсированного состояния вещества.

Курс рассчитан на один семестр

      II.  Содержание курса

Потребность в материалах, которые могли бы быть применимы в агрессивных средах и при высоких внешних нагрузках стремительно возрастает. Очень остро стоит проблема разработки  физические принципы создания материалов с заданными характеристиками, поскольку экспериметальные методики трудоемки  и малоэффективны. Прежде всего необходимо понять, что лежит в основе классификации твердых тел и закономерности поведения различных характеристик, а также владеть современными методами, используемыми в теории твердого тела, рассчитывать и прогнозировать свойства материалов. Возникает потребность в специалистах-физиках, которые владели бы аппаратом квантовой механики, теории групп и их приложениями к теории твердого тела. 

Цель предлагаемого курса состоит в том, чтобы дать студенту физику-теоретику базовые представления о строении и классификации твердых тел, показать влияние дефектов кристаллической структуры на их свойства, рассмотреть квантовую модель в применении к твердому телу, продемонстрировать возможности современных методов исследования электронных спектров в кристаллах и пленках, на основе которых интерпретируется широкий набор различных физико-механических свойств. 

Отметим некоторые особенности данного курса. С фундаментальной точки зрения невозможно точно описать поведение электрона в твердом теле, поэтому необходимо воспользоваться упрощающей физической идеей. Формулируются основные положения, которые позволяют свести многоэлектронную задачу к одночастичной.  Вводятся основные понятия зонной теории. Даются представления о современных методах зонной теории.   Сложность данного раздела - пояснить студентам, что представление волновых функций в кристалле -это сильное ограничение, а строгая периодичность - это идеализация. Поэтому задача искусственно разбивается на две части: рассмотрение гипотетического идеального кристалла и изучение влияния на свойства этого кристалла всевозможных отклонений от полной периодичности, которые рассматриваются как малые возмущения. В заключении дается представление об электрон-электронном взаимодействиях и явлениях, которые невозможно описать в простом приближении самосогласованного поля. 

Квантовая теория твердого тела является одним из основных элементов базового физического образования. По квантовой теории твердого тела издана обширная библиография, охватывающая практически все ее аспекты. Переведены книги выдающихся ученых, таких как Займан, Слэтер, Киттель, Ашкрофт и многих других. Кроме того  в последние годы появились издания, в которых изучение кватовой теории твердого тела сопровождается компьютерным моделированием, что открывает широкие возможности студенту-физику  усовершенствовать свои знания в данной области. Положительным является и то, что это постоянно развивающаяся наука, которая заставляет отслеживать не только вновь появляющиеся монографии, но и оригинальные статьи, особенно по методам расчетов электронных и фононных состояний в кристаллах. Компьютерный практикум, предлагаемый студентам, будет способствовать не только лучшему усвоению теоретического материала, но и позволит ознакомиться с современными программами, использующимися в зонной теории. 

Данный курс ориентирован на студентов физических специальностей университета.

                  1. Темы и краткое содержание

Принципы квантовой теории твердого тела

Раздел 1. Симметрия в твердом теле..

Геометрия кристаллических решеток. Классификация решеток Браве. Атомные плоскости, индексы Миллера. Правила обозначения плоскостей и направлений. Обратная решетка. Свойства обратной решетки.   Двумерные и трехмерные кристаллические системы, точечные и пространственные группы. Семь кристаллических систем. Обозначения Шефлиса и международные обозначения. Трансляционная симметрия твердых тел. Представления циклических групп. Общая теория, применение к теории твердого тела. Точечная симметрия и ее последствия. Представления точечных групп. Качественное рассмотрение пространственных групп. Приводимые и неприводимые представления. Характеры представлений. Примеры.

Раздел 2. Основные приближения квантовой теории твердого тела.

Нерелятивистское. Адиабитическое. Одноэлектронное  приближение.  Метод самосогласованного поля Хартри. Уравнение Хартри-Фока. Вариационный метод Ритца.

Раздел 3. Энергетические зоны и классификация кристаллов по характеру зонного спектра
Основы зонной теории твердых тел. Теорема Блоха. Граничные условия Борна-Кармана.  Зоны Бриллюэна. Поверхность Ферми. Плотность состояний. Приближение пустой решетки. Метод Харрисона для построения поверхности Ферми. Теория энергетических зон. Классификация кристаллов по характеру зонного спектра. Свойства симметрии и законов дисперсии. Таблицы характеров. Соотношения совместности.

Раздел 4. Электроны в кристаллах. 

Теория металлов Друде и Зоммерфельда. Основные приближения модели Друде. Статическая электропроводность металла. Теплопроводность. Закон Видема-Франца. Недостатки теории свободных электронов. Теория функционала электронной плотности. Кристаллический потенциал. Ячеечное приближение для потенциала. Улучшение МТ-приближения. МТ-приближение для кристаллической плотности. Влияние эффектов обмена и корреляции. ХSYMBOL 97 \f "Symbol"- приближение Слэтера. Другие приближения для обменно-корреляционного потенциала (Барта-Хедина, Хедина-Лундквиста, Цеперей Алдера. обобщенного градиента электронной плотности). Электроны в слабом периодическом потенциале. Метод сильной связи (общая формулировка).

Раздел 5. Методы расчета зонной структуры.
Метод Вигнера Зейтца и метод ячеек. Метод присоединенных плоских волн. Основные уравнения метода ППВ. Построение симметризованных комбинаций плоских волн.  Практические аспекты метода (интегрирование радиального уравнения Шредингера, определение собственных значений и собственных векторов). Основные недостатки метода.
Метод функции Грина. Метод ортогонализованных плоских волн. Модифицированный метод ОПВ. Проблема самосогласованных расчетов в рамках традиционных методов расчета зонной структуры. Линейные методы расчета (ЛМТО и ЛППВ). Полно-потенциальные схемы расчета зонного спектра  на примере ПП ЛППВ метода.

Раздел 6. Взаимодействие между электронами. 

Экранирование статического поля и поля примеси. Теория экранировки Томаса-Ферми и Линдхарта. Сингулярность экранирования. Эффект Кона. Диэлектрическая проницаемость в полупроводниках и диэлектриках.  Плазменные колебания. Приближение Хартри -Фока с учетом экранировки. Теория Ферми жидкости. Квазичастицы.  Блоховские электроны во внешних полях.

Раздел 7. Динамика электронов.
Уравнения движения в представлении Ванье. Примесные уровни. Представление экситонов. Экспериментальное   обнаружение экситонов и их термодинамика. Рассеяние электронов примесями. Взаимодействие электронов  с фононами.

Раздел 8. Магнитные явления в кристаллах.
Диамагнетизм и парамагнетизм. Взаимодействие твердых тел с магнитным полем. Орбитальная магнитная восприимчивость.  Восприимчивость диэлектриков с полностью  и частично заполненными атомными оболочками. Ларморовский диамагнетизм. Правила Хунда. Закон Кюри Вейса. Восприимчивость металлов. Парамагнетизм Паули. Диамагнетизм  электронов проводимости. Электростатическая природа магнитного взаимодействия. Магнитные свойства двухэлектронной системы (синглетные и триплетные состояния). Спиновые гамильтонианы и модель Гейзенберга. Типы обменного взаимодействия: прямой обмен, сверхобмен, косвенный обмен. Локализованные моменты в сплавах. Магнитное упорядочение. Магнитное упорядочение. Основное состояние Гейзенберговских ферро-антиферромагнетиков. Спиновые волны. Поправки к закону Кюри. Теория молекулярного поля. 

Раздел 9. Поверхностные состояния в кристаллах.

Потенциалы деформаций. Работа выхода.  Классификация двумерных решеток.  Особенности

методов расчета электронных состояний в тонких пленках.  

Примерная тематика рефератов, курсовых работ
ТЕМЫ ПРАКТИЧЕСКИХ ЗАНЯТИЙ

1.  Структуры кристаллов. Работа с программой Crystal 95. 

2.  Ознакомление с программным кодом -ЛМТО-46, 47, ЛМТО (LDA+U).
3.  Расчет зонного спектра простых металлов и сплавов.

4.  Ознакомление с программным комплексом Wien 97.
5.  Расчет плотности электронных состояний и распределения зарядовой плотности   для конкретных систем.

6.  Оптимизация структуры.

7.  Расчет рентгеновских  спектров эмиссии и абсорбции.

8.  Особенности расчетов зонных спектров в магнитных  системах.

9.  Расчеты тонких пленок.

III.  Распределение часов курса по темам и видам работ
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IV. Форма итогового контроля

Текущий контроль изучения курса студентами осуществляется по итогам выполнения индивидуальных, контрольных заданий, результатам аудиторной работы студента.

Итоговым контролем является семестровый зачет. Зачет проставляется по результатам текущего контроля, при условии сдачи индивидуальных заданий, контрольных работ, аудиторного текущего контроля.

Результаты текущего контроля оцениваются по пятибалльной шкале (в случае экзамена по курсу) или  в форме зачета в соответствии с прилагаемым контрольным листом.
Рубежный контроль по данному курсу не предусмотрен.

V. Учебно-методическое обеспечение курса

1. Рекомендуемая литература (основная)
1. Ч. Киттель. Квантовая теория вердых тел. -М.: Наука, 1967.

2.  Н.Ашкрофт, Н. Мермин. Физика твердого тела.- М.: Мир, 1979, Т.1,2.

3.  Дж. Блекмор. Физика твердого тела. .- М.: Мир,  1988

4.  Дж. Займан. Принципы физики твердого тела. .- М.: Мир, 1974.

5.  Дж. Каллуэй. Теория энергетической зонной структуры.- М.: Мир, 1969.

6.  Г.Джонс. Теория зон Бриллюэна и электронные состояния в кристалле. - М.: Мир, 1968.

7.  Дж. Слэтер. Методы самосогласованного поля для молекул и твердых тел. -М.: Мир, 1978

8.  В.В. Немошкаленко и В.И. Антонов. Методы вычислительной физики в теории твердого тела. - Киев: Наукова Думка, 1985.

9.   О. Маделунг. Теория твердого тела. -М.: Наука, 1980.

2. Рекомендуемая литература (дополнительная)

Авторы Кулькова С.Е.
