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Цель.дисциплины

 Целью дисциплины «Численные методы спектроскопии» является подготовка студентов, владеющих углубленными теоретическими знаниями о явлениях, протекающих в атомах и ионах, необходимых для освоения курсов профессиональных дисциплин, и всей последующей деятельности после университета.

Основная задача дисциплины «Численные методы спектроскопии» - ознакомление с теоретическими подходами к описанию спектров атомов и ионов, моделями и способами вычисления основных спектроскопических характеристик, анализом полученных данных.

В результате освоения дисциплин студент должен:

знать:

· цели и задачи спектроскопического исследования состояния окружающей среды;

· основы атомной физики и квантово-механические модели атомов и ионов;

· основные представления о спектре атома;

· операторы основных внутриатомных взаимодействий, их определение, смысл, единицы измерения атомных величин

· основные модели описания спектров, границы их применимости;

· основные методы расчетов спектров атомов и ионов;

· фундаментальную роль атомной спектроскопии в развитии, физической науки в целом и квантовой физики, в частности.

уметь:

· использовать спектроскопические данные для анализа состояния окружающей среды;

· решать уравнение Шредингера для простейших атомных систем;

· сформулировать задачу спектрального исследования;

· пользоваться специальными величинами, принятыми в атомной физике;

· учитывать особенности применения квантовых подходов к вычислению спектроскопических характеристик;

· пользоваться современным программным обеспечением для расчетов спектров конкретных атомов и ионов, существенных для процессов в природной среде

владеть:

· навыками работы с научной отечественной и зарубежной информацией о спектроскопических исследованиях;
· навыками трактовки полученных спектроскопических данных для простейших атомных систем;
· навыками использования специальной научной литературы по спектроскопии;
· способностью истолковывать смысл спектроскопических величин и понятий;
· способностью объяснять явления и эффекты в электронных оболочках с позиций квантовой физики и указать, какими законами описывается данное явление или эффект;
· навыками оценки достоверности результатов численных расчетов.
Содержание дисциплины (разделы, темы):
1. Понятие о спектре

2. Классификация спектров одноэлектронных атомов

3. Классификация спектров многоэлектронных атомов

4. Сферическая симметрия, разделение переменных

5. Промежуточная схема связи

6. Расчет радиальных интегралов

7. Двухатомные молекулы, колебательное уравнение
