
第三章 习题 

3.1 ，为一连续变化的参数，设恒有 1 ，证明 

                  
 

此结果称为费曼-海尔曼定理，在量子化学计算中有重要应用。 

3.2 可以用如下的势能体系作为化学键的最简单的模型： 

 

其中，V0 > 0。请分别在 E > 0 和 E < 0 的情形下求解该体系，并联系化学键

的性质进行讨论。体系能够有束缚态的条件是什么？ 

3.3 求解如下势阱的本征态， 

( ) ( ) ,            0 .V x x      

 

3.4 推导 3.5 节矩形势垒体系中，E>V0 时反射和投射系数。 

3.5 计算谐振子势场中算符 2 2
ˆ ˆ ˆ ˆ, , ,x p x p 在基态的期望值，并验证坐标和动量之间

的测不准关系。 
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 ĤE


















x a

axaV

ax

xV

2

210

1

                 ,0

       ,

                  ,

)(



附：旧版教材补充内容 

1.  势垒的穿透问题 

下面直接求解  势垒的穿透问题，即求解如下形式的势垒的透射系数， 

( ) ( ) ,            0V x x                          3.5.9 

体系的能量本征方程为 
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在 x=0 处势函数发散，因此 '( )x 在 x=0 处不连续，对上式两边积分
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其中为一无穷小的正数，得到 x=0 处 '( )x 的跃变条件， 
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考虑 E>0 且粒子从左边入射的情况，在 x≠0 处，有  
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其中
2

=
m E

k  。根据 x=0 处 ( )x 连续及 '( )x 跃变的条件，得方程组 
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解得， 
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由于入射波的波幅为 1，所以 
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2. Dirac 梳体系的能带结构 

下面举一个具体的能带结构形成的例子。考虑如下形式的由等间距排列的狄

拉克-势垒所构成的周期势函数 
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其中>0，这被形象地成为狄拉克梳。考虑 x(0, a)区间时有 
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令 2q m E ，则其通解可以写为 
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现在考虑 x(- a, 0)区间，根据布洛赫定理， 
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由于 x+a(0, a)，因此有 
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在 x=0 处波函数连续性条件，可得 
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根据之前给出的-势垒处的不连续性条件（3.5.12）式，由 
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可得 
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由式 3.7.18 和 3.7.19，经过适当变换，消去系数 A 和 B，可以得到 
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为简化起见，定义 z q a ， 2

m a  ，上式转化为 
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上式等号左边取值局限于[-1，1]，但等号右侧的取值可以在[-1，1]范围之外，意

味着对应于一定的能量范围，上式无解，由此形成导带和禁带依次出现的能带结

构。 

 


