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«Квантово-механические методы исследования состояний молекулярного

иона водорода»
Положительно заряженный ион молекулы водорода является простейшей молекулярной системой и играет для молекулярной физики роль, подобную роли атома водорода для атомной физики. Хотя построение точного решения для молекулярного иона водорода невозможно, приближенные решения могут быть построены в рамках квантовой механики с произвольной степенью точности. Методы, используемые для вычисления спектра этой системы, развиваются с ранних этапов квантовой теории и достаточны разнообразны. Часть этих методов допускает естественное обобщение на более сложные системы, так что знакомство с ними имеет существенное теоретическое и практическое значение. В данной работе были рассмотрены и реализованы некоторые методы расчета состояний молекулярного иона водорода.

Работа состоит из введения с обзором литературы, трех глав, заключения и приложений. В первой главе, «Задача двух кулоновских центров», исследуется задача определения собственных значений и волновых функций электрона, находящегося в кулоновском поле двух неподвижных ядер. Используется метод разделения переменных, и задача сводится к одномерной задаче на собственные значения. Во второй главе, «Адиабатическое разложение волновой функции», решение трехчастичной задачи для кулоновских частиц с конечными массами строится в терминах разложения по функциям из первой главы. Трехчастичное уравнение таким образом сводится к системе одномерных дифференциальных уравнений, для которой находятся собственные значения и функции. В третьей главе, «Решение задачи методом конечных элементов», задача определения состояний сводится к исследованию системы трехмерных дифференциальных уравнений. Для их численного решения используется метод конечных элементов. В приложениях приведен основной код на языке С, написанноый автором для решения задачи двух центров, и для решения полной задачи с помощью адиабатического представления. 

В представленной работе автор продемонстрировал владение современными методами исследования систем нескольких частиц, численными методами и умение корректно программировать сложные численные алгоритмы.

Работа, однако, не лишена недостатков. Желательно было бы видеть более полный анализ графиков, полученных в результате вычислений. Так, в главе 1 на рис.1.3 – 1.5 приведены графики термов, однако в тексте не дано пояснений какие из кривых относятся к каким термам, а также не приводится анализа поведения этих кривых. Автор ограничивается фразой «Интересно знать, как выглядят термы, которые получаются в результате вычислений». В главе 3 описан вывод уравнений для трехчастичной системы с произвольным полным угловым моментом, в то время как результаты вычислений приведены только для нулевого момента.
Несмотря на указанные недостатки, работа выполнена на хорошем профессиональном уровне, а ее автор заслуживает присвоения звания бакалавра физики.
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