Кафедра квантовой механики. 

Бакалавриат: 4 курс 7 семестр. 

Программа  лекций  по  спецкурсу  СД.В.02 

"Нерелятивистская теория атома"  (48 ч.) 

(лектор: проф.  ЛАБЗОВСКИЙ Леонтий Нахимович) 

§ 1 Теория атома водорода.

Движение  электрона  в  кулоновском  поле. Интегралы движения.  Разделение  переменных. 

Решение радиального уравнения. Квантование уровней энергии. Формула Бальмера. Дискретный и непрерывный спектр. Импульсное представление. 

Вырождение уровней и его связь с симметрией задачи. « Случайное вырождение ». Уравнение Шредингера для атома водорода как  уравнение на поверхности трёхмерной  сферы в четырёхмерном пространстве. Четырехмерная симметрия и объяснение « случайного вырождения » .  Сферические функции в четырёхмерном пространстве  и их связь с полиномами   Гегенбауэра. 

§ 2 Основы теории многоэлектронных атомов. 

Квантовая  задача  многих  тел.  Принцип  неразличимости  частиц. 

Перестановочная  симметрия  волновых  функций.  Одноэлектронное 

приближение.  Детерминант  Слэтера.  Принцип  Паули.  Метод  матрицы 

плотности  в  задаче  многих  тел.  Редуцированные  матрицы  плотности. 

Одноэлектронное приближение для матрицы плотности. Представление матрицы плотности   n-го порядка через матрицу плотности 1-го порядка  ( теорема Лёвдина ). Редуцированная матрица плотности 2-го порядка в одноэлектронном приближении. Выражение для энергии многоэлектронной системы в одноэлектронном приближении. 

Вариационный  принцип  для  уравнения  Шредингера.  Метод  Ритца.  Вариация масштаба и теорема вириала. 

Вывод уравнений Хартри-Фока из вариационного принципа. Кулоновский и обменный операторы в уравнениях Хартри — Фока. Отделение спиновых и угловых переменных. Случай  заполненных оболочек.  Радиальные уравнения Хартри-Фока для  простейших конфигураций электронов.  

§ 3 Основы теории атомных спектров. 

LS-связь.  Классификация  состояний.  Уровни,  термы,  конфигурации. Заполненные и незаполненные оболочки. Эквивалентные и неэквивалентные электроны. 

Термы,  возможные  для  данной  конфигурации неэквивалентных электронов.

Генеалогические  характеристики  термов.  Термы, возможные для конфигураций эквивалентных электронов. Конфигурации np^s ( s = 1...6 ). Конфигурации nl^s при l>1. Квантовое  число  старшинства. 

Построение собственных функций операторов S^2, S_z  для произвольной многоэлектронной системы. Выражение для оператора   S^2 через операторы перестановок координат электронов. Схемы Юнга.

Построение собственных функций операторов L ^2, L_z, S^2, S_z в  одноэлектронном приближении для заполненных и незаполненных оболочек.  Генеалогические коэффициенты. Энергии термов.  Правила  Хунда. 

Спин-орбитальное  взаимодействие. Формула Ланде. 

jj-связь.  Классификация  состояний в схеме  jj связи.  Уровни 

возможные для  данной конфигурации. Промежуточная связь. Корреляционная диаграмма LS и jj связи на примере конфигурации np^2. 

§ 4 Влияние атомного ядра на спектры атомов. 

Учет  движения  ядра.  Поправки на отдачу. Учет  распределения 

электрического заряда внутри ядра. Эффект конечности объёма ядра. Изотопический эффект. 

Сверхтонкая структура уровней в атомах.  Взаимодействие магнитного дипольного момента ядра с магнитным полем, создаваемым электронами на ядре. Магнитные моменты протонов и нейтронов и их сложение в магнитный момент ядра. Гиромагнитные множители . Расщепление уровней атома по значениям полного углового момента. Вычисление константы сверхтонкой структуры А для s-электронов ( формула Ферми ). 

Электрические мультипольные моменты ядра . Взаимодействие электрического  квадрупольного момента ядра с электрическим полем электронов . Тензор квадрупольного момента ядра. Формула для расщепления уровней под влиянием электрического квадрупольного момента ядра ( константа сверхтонкой структуры В ).  Порядок величины магнитного дипольного и электрического квадрупольного вкладов в сверхтонкое расщепление уровней.

§  5 Статистическая теория атома. 

Уравнение  Томаса-Ферми.  Решение  уравнения  Томаса-Ферми  для 

нейтрального атома и положительного иона.  Применение статистической модели атома к объяснению правил заполнения электронных уровней в таблице Менделеева. Значения заряда ядра, при которых могут появляться электроны с данным значением орбитального момента.

Правило заполнения « n + l ,  n » . 
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ВОПРОСЫ

.

1. Решение уравнения Шредингера для атома водорода. Уровни энергии.

2. Симметрия атома водорода в четырёхмерном пространстве.

3. Многоэлектронная задача квантовой  механики.  Одноэлектронное приближение.

Детерминант Слэтера.  Принцип Паули.

4. Метод матрицы плотности в задаче многих тел. Редуцированные матрицы плотности. Выражение для редуцированной матрицы плотности  n-го порядка через матрицу плотности  1-го порядка.

5. Вариационный принцип для уравнения Шредингера. Метод Ритца.  Вариация масштаба и теорема вириала.

6. Вывод уравнений Хартри-Фока из вариационного принципа. Операторы кулоновского и обменного взаимодействия в уравнениях Хартри — Фока. 

7.  Отделение спиновых и угловых переменных в уравнениях Хартри — Фока. Радиальные уравнения Хартри — Фока для заполненных оболочек.

8. LS — связь. Конфигурации, термы, уровни. Заполненные и незаполненные оболочки. Эквивалентные и неэквивалентные электроны. Генеалогические характеристики термов для конфигураций неэквивалентных электронов.

9. Термы, возможные для конфигураций эквивалентных электронов на примере конфигураций np^s ( s = 1,...6 ). Правила Хунда. Конфигурации с l > 1. Квантовое число старшинства. 

10. Построение собственных функций операторов  S^2, S_z для произвольной многоэлектронной системы. Выражение для оператора  S^2  через операторы перестановок координат электронов. Схемы Юнга.

11. Построение собственных функций операторов L ^2, L_z, S^2, S_z в одноэлектронном приближении. Генеалогические коэффициенты.

12. Спин-орбитальное взаимодействие. Мультиплетная структура термов.

13. jj-связь.  Уровни энергии в схеме jj-связи.  Промежуточная связь.  Корреляционная диаграмма  между LS и jj связью на примере конфигурации np^2 .

14. Эффект отдачи и эффект конечного размера ядра. Изотопический сдвиг.

15. Сверхтонкая структура атомных уровней: эффект взаимодействия магнитного момента ядра с магнитным полем электронов. Вычисление константы сверхтонкого взаимодействия А. Формула Ферми.

16. Сверхтонкая структура атомных уровней: эффект взаимодействия квадрупольного электрического момента ядра с электрическим полем электронов. Вычисление константы сверхтонкого взаимодействия В.

17. Статистическая модель атома. Уравнение Томаса — Ферми.

18. Применение статистической модели атома для описания заполнения электронных уровней в элементах таблицы Менделеева.  Правило « n + l , n ».   
