Предмет: МЕТОДЫ И СРЕДСТВА КОНТРОЛЯ ПАРАМЕТРОВ МАТЕРИАЛОВ ЭЛЕКТРОНИКИ И НАНОЭЛЕКТРОНИКИ

ЛЕКЦИЯ 1
ВВЕДЕНИЕ В КВАНТОВУЮ МЕХАНИКУ АТОМА
1. Операторы физических величин и волновые функции

Прежде всего подчеркнем: Физические величины вещественны !!!!.

Каждой физической величине f  в квантовой механике ставится в соответствие линейный оператор f, действие которого на волновую функцию квантовой системы в данном (n-ом) состоянии сводится к умножению этой функции на определенное значение данной физической величины,  fn: 
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Значение  fn называется собственным значением величины f   для n-ого состояния.   
Физический смысл ВФ  
[image: image2.wmf]n
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– она определяет вероятность обнаружения системы, находящейся в n-ом состоянии, в данный момент времени и с данными пространственными координатами.
Для волновых функций можно записать:  
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Линейность оператора 
[image: image4.wmf]f
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 означает выполнение равенства:
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Возможно разложение произвольной волновой функции ( по полной системе собственных функций, 
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Также можно записать: 
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В таком случае линейность оператора f означает выполнение равенства:                                                                           
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Ортогональность и нормировка волновых функций
Из   
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 получаем:    
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2. Основные принципы квантовой механики

Основные отличия квантовой механики от классической механики возникают из-за того, что при микроскопических размерах физических объектов резче начинают проявляться эффекты, связанные с принципом корпускулярно-волнового дуализма.
1923 г. де Бройль предложил равенство:
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1927 г. Принцип неопределенности Гейзенберга


[image: image13.wmf]p

2

h

p

x

x

³

D

×

D

,    
[image: image14.wmf]p

2

h

p

y

y

³

D

×

D

,    
[image: image15.wmf]p

2

h

p

z

z

³

D

×

D

                       (2)
Принцип суперпозиции утверждает следующее.
1) Если в состоянии с волновой функцией (1(q) некоторое измерение дает с достоверностью результат 1, а в состоянии с (2(q) – результат 2, то линейная комбинация этих функций, ((q) = с1(1(q) + с2(2(q) (где с1 и с2 – константы), будет описывать состояние, в котором такое же измерение даст либо результат 1, либо результат 2. 
2) Кроме того, если нам известна зависимость состояний от времени, (1(q, t) и (2(q, t), то любая их линейная комбинация тоже даст возможную зависимость некоторого квантово-механического состояния от времени.  
3) Если квантовая система состоит из двух подсистем, находящихся в состояниях с волновыми функциями (1(q) и (2(q) и не взаимодействующих друг с другом, тогда состояние всей системы будет характеризоваться волновой функцией 

(12(q) = (1(q)((2(q).                                                  (4) 
Последнее равенство будет справедливо не только для конкретного момента времени, но и во все будущие моменты времени: 
(12(q, t) = (1(q, t)((2(q, t).

Принцип неразличимости электронов 

Принцип Паули
Движение электрона в атоме характеризуется четырьмя квантовыми числами (n, l, ml, ms), которые однозначно определяют его квантовое состояние.
Суть принципа Паули заключается в невозможности заселения двумя и более электронами одного состояния, характеризуемого набором квантовых чисел (n, l, ml, ms). Или, что равнозначно, два и более электронов не могут находиться в одном и том же квантовом состоянии с квантовыми числами (n, l, ml, ms). 
3. Средние значения физических величин
Ответим на вопрос: чему равно среднее значение физической величины f, находящейся в состоянии с волновой функцией 
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 ? 

Очевидно, что мы должны знать вид оператора этой физической величины.

Тогда мы получим: 
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Очевидно, что рассматриваемый интеграл дает среднее значение физической величины: 
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4. Собственные значения и собственные функции операторов

Собственные функции и собственные значения операторов являются решениями уравнения Шредингера:
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Удобно представлять операторы физических величин в матричном виде.

Для этого выбирается необходимый набор базисных функций {
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} и определяются значения всевозможных интегралов (звездочка в верхнем индексе обозначает комплексное сопряжение): 
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Следует учесть
Поскольку физические величины вещественны, операторы физических величин должны быть ЭРМИТОВЫМИ.

                           Поэтому    
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Проблемы возникают при определении собственных значений суммы операторов:

Если 
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 - операторы, отвечающие двум физическим величинам f и g, то сумме (f + g) отвечает оператор 
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Смысл сложения различных физических величин в квантовой механике, однако, существенно различен в зависимости от того, измеримы ли эти величины одновременно или нет. 

Если величины f и g одновременно измеримы, то операторы 
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  имеют совместные собственные функции, которые являются в то же время и собственными функциями оператора 
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, а собственные значения последнего оператора равны суммам. 

Если же величины f и g не могут иметь одновременно определенных значений, то смысл их суммы (f + g) более ограничен. 
Можно лишь утверждать, что среднее значение этой величины в произвольном состоянии равно сумме средних значений каждого из слагаемых в отдельности: 


[image: image32.wmf]g

f

g

f

+

=

+

.

Что же касается собственных значений и функций оператора 
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, то здесь они, вообще говоря, не будут иметь никакого отношения к собственным значениям и функциям величин         f и g. 

Условие одновременной измеримости физических величин.
Пусть теперь снова f и g –  одновременно измеримые величины. 

Наряду с их суммой можно ввести понятие и об их произведении как о величине, собственные значения которой равны произведениям собственных значений величин f и g. 

Легко видеть, что такой величине соответствует оператор, действие которого состоит в последовательном действии на функцию сначала одного, а затем другого оператора. 

Такой оператор изображается математически как произведение операторов 
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. Действительно, если (n –  общие собственные функции операторов 
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Имеем
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Точно также
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Следовательно
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Таким образом, мы приходим к важному результату: если две величины f и g могут иметь одновременно определенные значения, то их операторы коммутативны друг с другом.

Может быть доказана и обратная теорема: если операторы f и g коммутативны, то у них все собственные функции можно выбрать общими, что физически означает одновременную измеримость соответствующих физических величин. 

Таким образом, коммутативность операторов является необходимым и достаточным условием одновременной измеримости физических величин.

Если же величины f и g не измеримы одновременно, то понятие их произведения не имеет указанного выше прямого смысла. Это проявляется уже в том, что оператор 
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 в этом случае не будет эрмитовым, а поэтому не может соответствовать вещественной физической величине.

Заметим, что если 
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, то отсюда, вообще говоря, отнюдь не следует, что и 
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5. Гамильтониан

Известно, что сохраняющаяся функция Гамильтона называется энергией. 

В квантовой механике функции Гамильтона соответствует оператор, называемый Гамильтонианом.

Выше было указано, что волновая функция ( полностью определяет состояние физической системы в квантовой механике. 

Это означает, что задание этой функции в некоторый момент времени не только описывает все свойства системы в этот момент, но определяет ее поведение также и во все будущие моменты времени (конечно, лишь с той степенью полноты, которая вообще допускается квантовой механикой). 

Математически это обстоятельство выражается тем, что  значение производной 
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 от волновой функции по времени  в каждый данный момент времени должно определяться значением  самой функции ( в тот же момент, причем зависимость эта должна быть, согласно принципу суперпозиции, линейной. 

В наиболее общем виде волновое уравнение будет иметь вид
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где 
[image: image49.wmf]H
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- линейный оператор, соответствующий энергии системы (гамильтониан).

6. Стационарные состояния

Итак сохраняющаяся функция Гамильтона определяет энергию квантовой системы. 

Смысл закона сохранения энергии в квантовой механике состоит в том, что если в данном состоянии энергия имеет определенное значение, то это значение остается постоянным во времени. 

Состояния, в которых энергия имеет определенные значения, называются стационарными состояниями системы. 

Они описываются волновыми функциями (n, являющимися собственными 

функциями оператора Гамильтона: 
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Из уравнения
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находится вид собственной функции оператора 
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где ((q) – функция, зависящая только от координат.

Разложение произвольной волновой функции ( по волновым функциям стационарных состояний имеет вид
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7. Операторы импульса и момента импульса

А. Оператор импульса

Смещение системы на 
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 - как преобразование: 
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Величина, сохранение которой следует из свойства однородности пространства, является импульсом физической системы. 
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коммутационные соотношения:
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Определим      
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Получим     
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Отсюда следует:  
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Б. Оператор углового момента

Оператора вращения осей системы координат в изотопном пространстве на бесконечно малый угол 
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Коммутационное соотношение:
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выражает закон сохранения для физической величины 
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Оператор 
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соответствует полному угловому моменту. 

Для отдельной частицы:
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Для декартовых компонент оператора момента импульса справедливы следующие равенства:
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Можно показать, что в любом стационарном невырожденном состоянии среднее значение момента импульса (углового момента) равно нулю.

Какие физические величины измеримы одновременно?

Правила коммутации 1: 
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Правила коммутации 2: 
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Правила коммутации 3: 
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Из этих соотношений следует, что разноименные компоненты момента не коммутируют и, следовательно, не могут быть одновременно определены. 
Исключением является случай, когда момент импульса равен нулю. В этом случае все три компоненты будут равны нулю (т.е. могут быть определены одновременно).

Часто вместо операторов 
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 используют их комплексные комбинации:
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В квантово механических расчетах используют также и оператор квадрата абсолютной величины углового момента
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для которого выполняются следующие коммутационные соотношения:
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Можно показать, что:
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Задачу вычисления собственных значений оператора углового момента удобнее решать в сферической системе координат. 
Переход от декартовой в сферическую систему производится согласно следующим равенствам:
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Вид операторов 
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 в сферической системе координат будет следующим:
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