Программа спецкурса "Введение в квантовую теорию" (Ю.И.Ожигов) 

весенний семестр, 

полугодовой спецкурс 
1. Место квантовой теории в естествознании. Математические методы квантовой механики и их отличие от классических. Описание экспериментов, обосновывающих квантовый подход: интерференция одной частицы, появление и исчезновение интерференции, понятие о принципе неопределенности. Соглашения о использовании математического анализа.
2. Принцип интерференции и его фундаментальная роль. Понятие наблюдения. Что такое фотон. Распространение одного неполяризованного (абстрактного) фотона в пустом пространстве и в стекле. Прохождение и отражение света от стекла. Объяснение законов оптики с помощью квантовой механики. Бесспиновой электрон, его распространение в пространстве и взаимодействие с неполяризованным фотоном. Понятие о диаграммах Фейнмана и о их проблемах в их суммировании. Понятие о перенормировках и их возможность. Случай многих зарядов. Важность использования компьютерных и суперкомпьютерных методов для суммирования. Понятие неразличимости тождественных частиц, бозоны и фермионы. (4 лекции).
3. Формальная квантовая теория. Классическое и квантовое пространство состояний одной частицы. Волновая функция и ее связь с экспериментом. Дираковский формализм. Дискретное представление волновой функции и его корректность.
4. Связь волновой функции с экспериментами. Понятие измерения и связь со статистикой. Правило Борна. Квантовая природа вероятности. Матрица плотности Ландау. Понятие когерентности. Отсутствие скрытых параметров. Некоммутативная теория вероятностей.
5. Уравнение Шредингера и его общее решение. Унитарная эволюция и ее отличие от классической. Уравнение Шредингера для матрицы плотности. Решение уравнения Шредингера для частицы в прямоугольной яме и гармонического осциллятора. Спектр и собственные состояния гамильтониана. Уравнение Шредингера для двух-уровневой системы и свойства его решений. Решение задач на уравнение Шредингера. (3 лекции)
6. Связь эрмитовых и унитарных операторов. Физические величины и эрмитовы операторы. Понятие наблюдаемой. Операторы координаты, импульса, момента и энергии. Их собственные значения и собственные состояния. Возможности одновременного точного измерения наблюдаемых в терминах собственных состояний. Принцип неопределенности Бора-Гейзенберга.
7. Системы многих тел. Тензорные произведения пространств, состояний и операторов. Запутанные состояния и их физический смысл. Неравенство Белла и локальный реализм. Нелокальность квантовой механики. Разбор эксперимента по проверке нелокальности и его интерпретация в терминах теории вероятности.
8. Частичные измерения и относительная матрица плотности. Понятие открытой квантовой системы. Марковская эволюция открытой квантовой системы и ее описание основным уравением.
9. Ансамбли тождественных частиц. Пространство Фока и числа заполнения. Операторы рождения и уничтожения. Описание взаимодействия вещества и света в одномодовом резонаторе. Модель Джейнса-Каммингса. Осцилляции Раби. Расстройка частоты полости и атома. Утечка фотонов через стенки полости и ее природа. Сильное и слабое взаимодействия. Приближение вращающейся волны и точное решение.
10. Проблема вычислительной сложности в квантовой теории. Понятие о
фейнмановском квантовом компьютере. Квантовое вычисление. Квантовые гейты.
Операторы Паули, CNOT, SWAP, CSign и общие примеры их реализации на фотонных
состояниях и состояниях зарядов (без детального описания экспериментов).
Надежность квантовых гейтов. Трудность масштабирования квантового процессора.
Проблема декогерентности.

Программа спецкурса "Моделирование квантовых систем" (Ю.И.Ожигов)

весенний семестр,

полугодовой спецкурс

1. Основные положения квантовой теории: принцип интерференции, понятие наблюдения, закон Борна. Дираковский формализм и аппарат линейной алгебры для конечномерных квантовых пространств. Системы нескольких кубитов, из унитарные эволюции и измерения. Проблема моделирования и экспоненциальный барьер сложности. Два типа моделирования: физическая имитации на ограниченных версиях фейнмановского квантового компьютера и абстрактные модели на классических компьютерах. Метод Залки-Визнера. (2 лекции)
2. Интегралы по путям Фейнмана. Их эквивалентность решению уравнения Шредингера. Принцип неопределенности импульс-энергия в случае дифракции частицы на одной щели. Ядро для свободной частицы. Переход квантовой механики в классическую в терминах характерного действия. Относительность выбора типа описания динамики.
3. Понятие о квантовой гидродинамике. Уравнение Якоби. Квантовый псевдо​потенциал. Подход де Бройля - Бома, его достоинства и недостатки.
4. Метод Монте-Карло нахождения основного состояния частицы в заданном потенциале. Состояние электрона в центрально-симметричном поле кулоновского типа. Состояние электрона в атоме водорода. Спиновые поправки. Двух-электронные системы с одним ядром и с двумя ядрами. Синглетные и триплетные состояния и их роль в химической ассоциации. Быстрая и медленная подсистемы. Метод возмущений. Понятие о методе самосогласованного поля Хартри-Фока и методе вычисления электронных состояний в молекулах (ЛКАО). Молекулярное моделирование. Квантовая химия. Проблема описания динамики. (3 лекции)
5. Уравнения Максвелла и их квантование по методу Фейнмана. Вычисление амплитуды испускания фотона определенной поляризации возбужденным атомом. Роль электромагнитного поля в моделировании динамики микрообъектов (2 лекции).
6. Модели Джейнса-Каммингса, Тависа-Каммингса-Хаббарда и Дика для систем связанных резонаторов, содержащих группы атомов. Роль конечномерных моделей. Экспериментально подтвержденные эффекты квантовой природы: DAT, bottleneck и их описание с помощью основного уравнения. Декогерентность и дефазировка. Проблемы масштабирования конечномерных моделей квантовой электродинамики для их реализации на суперкомпьютере. Примеры моделирования с помощью основного уравнения. Обсуждение возможных структур программ и выбор пакетов. (3 лекции)
7. Квантовые эффекты в биологии: DAT в светочувствительных FMO комплексах, магниторецепция птиц, обонятельный центр. Примеры имеющихся программ моделирования метаболизма в живой клетке. Общие подходы к построению квантовой биологии. Элементы биологического квантового компьютера. Что мы надеемся найти нового с помощью квантовой механики при моделировании живого.
