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A-1 

INTROillJCl\o 

A ticnica de func~o de Green, foi original-

mente definida e aplicada em teoria quântica de campo 

(FEYNf-!AM, 1948; SC!!WINGER, 1951). Foi logo extensivanente 

usada em fÍsica de muitos corpos 16 , ~ecânica estatística e 

fisica nuclear•. Outra forma de teoria de campo para pro-

' blemas de muitos torpes, a teoria de perturbaç~o com dia-

gramaé foi largamente usada para sistemas atamicos no cil-

culo de energias do estado fundamental, e para polarizahi-

!idades dependente da frequência-respostas lineares. O for 

malismo de funç~o de Green foi também usado em quimica quâ!l 

tica onde recentemente foi revisado no trabalho de CEDER­

BAm160 (1977). Ao espalhamento elástico de elêtrons por 

átomos (moléculas) foi aplicado por SC!!NEI!lER8 E.! al (1970) 

e.ao espalhamento inelástico elêtron-iitomo (Íon) por CSANAK 

et al (1971). 

Uma grande variedade de quantidades fisicas 

podem ser obtfdas com o formalismo de função de Green com 

substanciais vantagens sobre ~s métodos convencionais que 
• 

empregam funções de onda. Por exemplo, quase todas as pr.!?_ 

priedadcs fisicas de um sistem~ de N partículas, p~dcm ser 

expressas em termos de operadores de uma c de duas partíc~ 

las, ou.em termos de funções de Grccn de uma e de duas 

*Rafor5ncias s~o dadas, por exemplo, no artigo da CSANAK, 

TAYLOR, YANS (19711. 
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particulas. Ora, o formalismo de funçio de Green concen-

tra-se exatamente na determinação do movimento efetivo de 

uma e duas particulas (funções de Green de uma e duas par-
-""' 

tíc~las) no meio das demais. O problema complexo de N-cor 

pos fica então reduzido ao problema de uma ou de duas par­

tículas, embora às custas da introdução de potencial efeti 

vo nao local, não hermitiano e dependente da energia. Pelo 

uso da segunda quantização, a antisimetria fica automatica 

mente incorporada ao formalismo. Ainda, a relaçio entre 

cert,as quantidades· fisicas é mais transparente no contexto 

da função de Green. 

O objetivo desta parte A da tese é situar o 

trabalho que fizemos deritro do contexto geral da teoria de 

muitos corpos com a técnica de função de Green, e mostrar 

o nivel de aproximação usado. Não pretendemos, portanto, 

apresentar um resumo completo e autoconsistente da teoria, 

o que pode ser encontrado em textos ja considerados "cíâs­

s.icos" no assunto 1- 6
• 17 •

61
• Na Secção A-2, apresentaremos 

os conceitos e as eguacoes fundamentais da teoria, definin 

do e detendo-nos, de leve, em algumas propriedades das fun 

çoes de Green ·de uma e duas partículas, que citanamos G1 e 

G2 , respectivamente, As amplitudes de uma partícula (ou 

orbitais de Dyson) e as amplitudes de par (amplitudes de 

Bethe-Salpeter) serão definidas e relacio~adas a G1 e G2• 

A formulação de HARTIN e SCI!WINGER1 serâ então usada para 

se obter a equação de movimento de uma partícula (de G1) 

na forma da equação de Dyson, de onde o operador de auto­

-energia l:, que se sabe desde BELL c SQUIRES 7 e NAMIKI 18 

ser o potencial 6ptico efetivo de uma partícula,é extraído. 
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Esta secçao representa o ponto de partida 

desta Tese. As definições e-a teoria nela resumida serão 

usadas no restante desta parte A e nas partes B e C. 
-~~ 

Na Secção A-3, o potencial Óptico é aproxi­

mado, e1ti primeira ordem, na forma proposta por. SCfiNEIDER 8 

~ al (1970). Esta ·;; uma aproximação não "perturbativa", 

que resulta ser um esquema Hartree-Fock dependente do tem­

po, ou como é usualmente chamada,RPA (Random Phase Approx_i 

mation- aproximação da fase aleatória). 

Na Secção A-4, a teoria de mui tos corpos cm 

. . d ~ . d 9 pr1me1ra or em e apl1ca a ao problema do espalhamento ine 

lis~ico de elétrons por itomo~ (e moléculas). A fórmula 

de CSANAK ~ ~ 9 para a matriz S, em termos do potencial 

Óptico efetivo na aproximação RPA, seri empregada na parte 

B deste trabalho, para o estudo do espalhamento de elé­

trons por itomos de Hélio, porém com uma modificação adi-

cional .. 
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A-2 

DEFINICOES GERAIS 

EQUAÇOES FUNDA"!ENTAIS 

HIERARQUIA DE EQUAÇOES 

OPERADORES DE CRIAÇ)\0 E DESTRUIÇÃO 

No estudo de sistemas de muitas partículas 

idênticas, é conveniente trabalhar com os operadores cria-

d ·- d . -34 çao e cstru1çao em segun a quant1zaçao ' , e na represen-

taçio de Heisenberg •. O operador de criação ljJ t (i), qu:mdo 

atuando pela direita sobre um estadQ do sistema, cria uma 

partícula na posição r .• com spin s. no instante t1 .. o op~ 
1 . 1 

radar de destruição ijJ(i) é adjunto de ljlt (i) e destrói uma 

partícula no ponto com coordenadas r.,s. e t. (usaremoswna 
1 1 1 

notação abreviada, onde i significa r. ,s. ,t. e também usa-
. 1 1 1 ... 

remos r. =r. ,s.; uma interação em r inclui, portanto,. so-
1 1 1 

ma no espaço de spin; i= l,Z ••• N, onde N é o nGmero de 

partículas do sistema. Os operadores de campo ljJ(i) e ljlt(.i) 

satisfazem as relações de anti-comutação 

= o 

Q) 

e, como qualquer operador na representação de Heisenberg, 

evoluem no tempo de acordo com: 

-4-
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ialjJ(t) = (1/JCtl ,H(tl) 
at 

(_t) 

onde I! = 1, e H é o hamil toniano total do sistema. Em se-

gunda quantização, operadores simétricos r c u, res-

_pcctivamente, de uma e duas partículas, são representados 

por: 

(~) 

onde >jJ(ri) e >jJt(ri) sao os operadores de campo na represen-. 

tação de Schroedinger, de modo que o hamiltoniano total pa­

ra um sistema de partículas que interagem atravês de um po­

tencial instantâneo Vd~ 1 -~ 2 1l é 

H.=h+V 

(~) 

H= {ljJt(r)h(r)>jJ(r)dr + 

No problema de espalhamento de elétrons por 

~itomos_, h representa a energia cin~tica mais a intcração 

com o núcleo, e V(lr1-r2 1l = ir1-r2 i-1 ê a interação cou­

lombiana entre os elétrons. Sendo o hamiltoniano H indc-

pendente do tempo, a eq.(~) pode ser integrada para dar a 

relação entre os operadores nas representaç6es de Heisen­

berg e Schroedinger: 
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1/J (i) 
iHt. -iHt. 

= e 1 1/J(r.)e 1 

1 C.~) 

g conveniente, às vezes, expandir os opera-

dores de campo em termos de um conjunto completo de 

ções de um elétron {~n}: 

fun-

1/!(rt) = l:a (t)q> (r) 
n n n 

(~) 

onde an e a! sao, respectivamente, os operadores destrui-

ção e criação, dependentes do tempo, para uma 

no estado quântico .1!. no instante ....!..• 

FUNÇOES DE GREEN 

partícula 

A função de Green de N partículas é defini-

da por: 

onde I~> 

C<~l~> = 

GN(1,2 ••• n;l' ,2' ••• n') = 

(Z) 

. N Nl ( t t J lN = (-1) <
0 

T 1/!(1) ••• 1/J(n)'P (n) •• ,1/J (1) 
0

> 

representa o estado fundamental exato normalizado 

1) do sistema de N particulas, com 
.. EN 

enero1a · "' O' e 

o simbolo T é o conhecido operador de ll'ick, de ordenação 

no tempo. 
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Uma vez que os operadores macroscópicos de 

interesse físico direto. podem todos ser expressos em ter-
. t 

mos de produto de uns poucos $ e $ , as funções de Green, 

que·são médias no estado fundamental de tais produtos, con­

tém muitas informações sobre o sistema de N partículas. 

Consideremos, por exemplo, a função de Green 

de uma partícula: 

onde 9(T 1) é a função degrau de lleaviside. 

Explicitando a dependência temporal dos ope­

radores de campo, eq. (~).obtemos a seguinte fórmula para 

. G1 (1;1') = 

Dela emerge uma interpretação simples para 

G1• Quando ti<t1 , G1 (1;1') é a amplitude de probabilidade 

de que uma partícula extra, criada no instante ti, com 
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.. 
coordenadas ri seja encontrada no instante t 1 com·coorden~ 

das r 1 , ou seja, G1 (1;1') descreve a propagação de uma paE 

tícula extra_no campo do estado fundamental de um sistema 

de N partículas;. portanto, G
1 

(1;1') é chamada também de 

propagador real ou renormalizado de uma partícula. Quando 

t 1<ti• G1 (1;1') representa, equivalentemente, a propagação 

de um buraco. 

A função de Green de uma partícula se rela­

ciona com a matriz densidade p(r
1
ri) pela fórmula: 

lim + G1 (1;1') 
t '-+t 

1 1 

e, ã densidade p(r), por: 

lim + 
t'+t 

1 1 

A matriz densidade pode ser usada para o 

cálculo da energia do estado fundamental e do valor médio 

de qualquer operador de uma partícula no estado fundamen­

tal2. 

Usando a relaçã.o de completeza e tomando a 

transformada de Fourier no tempo relativo (pois G
1 

depende 

de Tl a t 1-ti apenas): 



+oo . 

G(w) = J dTG(T)e 1wT 

obtéaos uma representação espectral para G1 : 

G
1 
(r,r' ;w) = 

[ 

f (r)f*(r') 
1 . ~ n n = m ~ . + 

n+O n (EN+l EN) . w- - +1n n O 

g (r)g*(r') J l: m m 

m N N-1 . w-(E -E )-1n O m 

onde f (1) e g (1) sao os orbitais ou amplitudes de n m -· 
. 2 

Feynman-Dyson : 

f.n (1) . f ( ) ( . (EN+ 1 EN) t ) = .n r1 cxp -1 .n - O 1 

-9-
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e 1~ 11 > refere-se a um estado arbitrário do sistema de N±l 

partículas. A eq.(Q) mostra claramente qu" as energias de 

ligação e ionização do elêtron aos vários estados do siste-
",.-

ma de N+l e N-1 elêtrons são os polos, e os orbitais de Dy­

son sao os resíduos de G1 (r,r';w). 

A função de Green de uma partícula fornece, 

além dessas, outras informações: orbitais naturais, ener­

gia de correlação do alvo 2 , e a matriz S para o "spalhame~ 

to elástico, como veremos adiante (A-4). G1 não fornece, 
' 

entretanto, informação para o espalhamento inelistico, nem 

tampouco sobre correlação de pares. 

Voltaremos, porém, a atenção para G2 , a fun 

çao de Green de duas nartículas: 

G (1 2·1' 2') = 2 t t ' 

Nela aparecem quatro coordenadas temporais, 

e cada espec{fica ordenação cronolêgica contêm diferente 

informação. Considerando as poss{veis combinações dessas 

coordenadas tomadas duas a duas, vemos facilmente que pod;:_ 

mos agrupar os operadores de campo em pares do tipo: !Jl-ri!J, 

!Jl!Jl-r, •!Jl e •t!Jlt, isto. ê, G2 pode ser separado da seguinte 

forma: 

-10-
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Gbb(1 2·1' 2') = 2 , ' ' 

cPP(l 2·1' 2'). = 
2 ' ' ' 

Aqui os Índices p c b referem-se a partícula e 

buraco, respectivamente. Cada par~c de G2 pode, entio, com 

o uso da rclaç.io de complcteza, ser escrito em termos de am 

plitudcs Xn de duas partículas, como segue. 
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Casos I e II: apenas estados intermediários 

de N partículas devem ser introduzidos: 

-~ 

,p 1
1 

I 1
1 

I "-nb pb Gt (1,2;1',2 1
) = -e(T-2 T1 - 2 Tz );ix;,. (1,1 1 )xn (2,2 1

) -

onde T = (1/Z)(t 1 +ti)-(1/Z)(t 2 +t~); Ti= ti-ti; i= 1,2 e 

onde' x~b são as amplitudes de par buraco-partícula, ou am­

plitudes de Bethe-Salpeter, definidas por: 

Casos III e IV: estados intermediários de 

· N-2 e N+2, respectivamente, devem ser introduzidos, donde: 

como: 

Gbb(l 2·1 1 2 1 ) = -l: bb*(1 1 2 1 ) bb(l 2) 
2 , ' ' nXn • Xn ' 

G~P(1,2;1 1 ,2') = -r.x~P· (l,Z)x~P(l I ,2 1
) 

n 

As amplitudes de par pp c bb sao definidas 

.,-12-



(lj_) 

As amplitudes de par pp e bb serao objeto de 

aten,ção na parte C deste trabalho, onde uma aproximação an!!_ 

lÍtica é proposta para a solução da equação de Bethe-Gold 

bb pb . pb) stone para G2 .G1 e G2 (ou equ1valentemente G1exn forne 

cem todas as informaç5es concernentes ao espalhamento elis­

tico e inelistico de elétrons por itomos, como veremos logo 

mais (secções A-3 e A-4). 

Precisamos, portanto, buscar as equaçoes pa~ 

ra as funç5es de Green G1 e G2• 

Para obter uma equaçao de movimento para a 

função de Green de uma partícula, precisamos derivar G1 (l,l') 

em relação a t
1

; para tanto, 

dor de Heisemberg e satisfaz 

lembramos que ~(i) ê um opera-

a eq. (2). -
i~ (r,t) = (Hr,t) ,H) 

Escrevendo H em segunda quantização na repre -
sentação de Heiscmberg (eq. (i)), obtêm-se, com a ajuda das 

relações de comutação (eq. (.!)), a equação de movimento para 

os operadores de campo ~(i): 
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onde 

e 

Derivando, entio, G1 (1,1') em relaçio a t 1 , 

·obtém-se, apôs alguma manipulação: 

(ia~ - h1)G1 (1,1') + i/d2V(l-2)G 2(1,2;1' ,2+) = ó(l-1') (.!.!!_) 
1 

onde'2+ significa que t; = t 2 + ó, sendo ó um infinitesimal 

positivo. 

A equaçao para G1 é, então, dada em termos 

de G2• De modo análo~;o, derivando-se G2 em relaçio a tr, 
, 

obtém-se a equaçao de movimento para G2 , que depende de G1 

e G
3

• 

A equaçao para G1 é então a nrimeira de uma 

série de equações acopladas relacionando G,, com ~'1-l~~'l+l 

(as demais equações são obtidas de modo análogo, derivando 

GN com relação a t 1). Esta hierarquia de equações acopla­

das é a ''versão" da equação de Schroedinger na teoria de 

função de Green. Nesta forma, estas equações têm a mesma 

estrutura matemática que a equação de Bogoliubov-Born-Gree!!_ 

-Kirkwood-Yvon, para mecânica estatística• A solúção exa-

ta equivale a resolver exatamente a equaçao de Schroedinger 

para um sistema de N partículas. 

Na pratica, é necessário cortar a hierarquia 

em algum ponto, o que exige que se tenha alguma compreensão 
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ou ao menos intuição sobre o efeito de tal corte. MARTIN e 

SCHWINGER 1 recolocaram o problema de forma igualmente exata 

porém muito mais conveniente para a compreensão física de 
-:~ 

aproximações que venham a ser feitas, usando a técnica da 

diferenciação funcional com respeito a um pequeno e arbitr~ 

rio potencial externo dependente do tempo. Não há necessi­

dade de especificar a forma do potencial porque depois que 

todas as derivadas são feitas, o potencial é colocado igual 

a zero. 

A equaçao fundamental derivada por MARTIN e 

SCH1'/INGER 1 • 2 é: 

6G 1 (l,l';U) 

óU(2' ,2) U=O 

c para o caso de um poteJtcial local: 

6G 1 (l,l';U) 

ôU(Z+ ,2) 

onde U é o potencial externo, U(2,2') = U(r~ti,r 2 t 2 )B(ti-t 2 ) 

e G1 (l,l';U) é a função de Gfeen de uma partícula na prese~ 

ça do potencial externo U. 

Usando esta equaçao para eliminar G2 cm fa­

vor de G1 e sua derivada em relação ao potencial externo U, 

a equação de movimento nara c1 (cq. (16)}, torna-se: 

... 1.5-



[
. a 
1atl -

= ó(l - 1') 

Esta equaçao é formalmente idêntica à conhe­

cida Gquaçao de Dyson em sua forma diferencial: 

=ó(l-1') 

onde E(l,l') depende de G1 autoconsistentemente e é chamada 

auto-energia irredutível. BELL e SQUIRES 7 eni conhecido ar-

tigo publicado em 1959, mostraram, matematicamente, a iden­

tidade entre o operador auto-energia E e o potencial Óptico 
• 

efetivo da teoria de espalhamento. A comparação da eq.(~) 

com a eq.(l!) fornece uma relação exata entre E e ifrj 
U=O 

E(l,l') = -ió(l-l')/d2V(l-2)G1 (z,z•) + 

(t.2.) 

• 6 E Ass1m, 6U precisa ser conhecido para se ter 

E c G1• Naturalmente, então, a equação acima pode ser usa-

da para gerar uma s~ric infinita para t, como mostrou 
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BAYM e KADANOFF 3• Ela constitui a primeira equaçao de uma 

- 2 hierarquia de equaçoes que, para uma dada G1 ,· relacionam 

Esta é a hie-l: a il, él: a segundas der i v adas de E, etc. 
óU éU 

rarquia de equações acopladas proposta por 1-1ARTIN e SCI!WIN 

Outra forma da teoria pode ser conseguida 

com a introduçio da funçio resposta linear generalizad~ ou 

exata, definida por: 

éG1 (l,l';U) 
R(l2,1'2') = 

óU(Z' ,2) U=O 

A 'funçio resposta linear usual é um caso pa.r.. 

ticular de (l!_) : 

éG1 (l,l'+;U) 

óU(Z+ ,2) U=O 

= ióp(l,l'+) 
ôU(Z) 

(2 2) 

que é o termo linear da expansao da matriz densidade num 

potencial local. 

Recordando a relaçio de Schwinger (eq. (!I], 

verificamos que: 

R(12,1'2')~-G 2 (1,2;1' ,Z')+G1 (l,l')G1 (2,2') (31_) 
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Uma equaçao para a funçio resposta linear 

(ou equivalente para G2) que ressalta o potencial 6ptico, 

foi dada por BAYH e KADANOFF 15
• 16 •

17 em 1961, e é conheci-
-:" 

da por cguaçio de Bethe-Salpeter: 

(_2_j_) 

+ !d3d3,d4d4,G1 (1,3)G1 (3' ,l')i:(34,3'4')R(4'2,42') 

onde 

i:(l2,34) = 
ôl.:(l,3) 

ôG1 (4,2) 
(~) 

é o potencial 6ptico efetivo de buraco-partícula. o conhe 

cimento de ôE/ôG1 requer o conhecimento de G3 ou de deriv~ 

das de ordem mais alta de E. Assim como a equaçao de Dy-

sDn para G1 requer o conhecimento de um potencial Óptico 

efetivo E, a equação de Bethe-Salpeter para G2 ou R requer 

o conhecimento do potencial efetivo -, e outra hierarquia 

de equaç~es p~d~ ser co~struida. 

Como veremos na secção A-4, para fins de c~ 

tudo de problemas de espalhamento inelistico elétron-itomo 

(molécula) , apenas a parte GÇb de G2 precisa ser considera 

da, e convém lembrar aqui que as amplitudes de buraco c pa~ 

~ . pb "-pb ) f t1culas xn e Xn se relacionam a R[l2,1'2' da mesma ·arma 

que se relacionam a G2 (1,2;1',2') como é Óbvio da eq.(L!)· 

-18-



.... 

Uma equaçao para x~b segue da equação 

Bethe-Salpeter (eq.(~)) para a resposta linear, que 

de 
~ 

ser a 

usada adiante na obtenção da fÓrmula para a matriz S para o 

espalhamento inelástico em termos de potencial Óptico ~. 
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aproximação 

A-3 

APROXIMAÇÃO AO POTENCIAL dPTICO 

(scHNEIDER ~ E..l8 propuseram, como primeira 

ao potencial Óptico, colocar no lado direito da 

fórmula (~) um potencial E da forma de um potencial Har­

tree-Fock: 

+ iV(l-1')GHF(l,l';U) (26) 

O potencial óptico fica, então, dado pela 

forma aproximada EA: 



4A(l,l') = 4H (l,l')+Edir.pol(l,l')+Eexch.pol(l,l') (~) 

oodo o forç"''''P'''" liroo' ,,rA' '"''"'"'''' pol• dofi­

nição: 

õU(2) U=O 

Esta é uma aproximação à função resposta li­

near correspondente exata, definida como (eq. (~)): 

óG1 (1,1'+) 

óU(2) U=O 
Cl2) 

Para o cálculo da resposta linear na RPA,bu.::_ 

ca-se a equaç,co de Bethe-Salpeter com o potenciaT Óptico _ 

substituido por =RPA = óEHF/6G
1 

e GHF em lugar de G1 • Che­

ga-se à equação 8 : 

RRPA(l2 1'+2+)· = G (1 7 )G (2 1'+) + 
' HF ,- HF ' 

-21-



- • B 10 19 -que e eqtnvalente • • as equaçoes llartree-Fock depende.!! 

tes do tempo (RPA). Sabe-se que a RPA dâ excelentes resuJ. 

d . d d d 1" d . 10 11 ta o~ para propr1e a es e resposta 1near o s1stema • • 

A equaçao de Dyson para G
1 

junto com as eqs. 

ClD e (lQ.) formam um conjunto suficiente de equações para 

montar um esquema de cálculo de E, R e G
1

• 



A-4 

FOR~!ULA RPA PARA O ESPALIIANENTO INELÁSTICO 

EL~TRON-1\Tm!O 

O espalhamento no formalismo da função de 

Gre·en, foi primeiramente abordado por BELL e SQUIRES7 em 

1959 e NAHIKI 18 em 1960. Para o caso elástico os cálculos 

ficam formalmente ma·is simples usando o método no qual o de 

sacop'lamento adiabâtico é aplicado aos operadores 2
, 

Seja •Cr,t) o operador de campo para o elé­

tron e I•~> o estado fundamental do alvo at5mico. Pode ser 

mostrado que, quando t+±~ com desacoplamento adiabâtico si 

multâneo da interação elêtron-átomo, o operador de campo do 

el;tron converge para uma forma assint~tica que obedece a 

equaçao de movimento de uma partícula livre (R0~~ 62 ,1965). 

Portanto: 

in 
lim *(rt) = lim •out(rt) = lim •livre (rt) (3l) 

t+±CC. t.+±c:o 

in out ~ ~ onde • (rt) e • (rt) c a forma assintotica do operador 

de campo no passado e futuro distantes. l! preciso ressal­

tar que o dcsacoplamento adiabitico se refere apenas i in­

teraçio elétron-ãtomo. •in(rt) e •out{rt), podem ser ex-

pandidos cm termos de ondas planas t.(rt) que se propagam 
k ·• .com momento k: 
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in 
1/Jout(rt) = E 

k 
onde k representa o momento e o spin do elêtroh, 

Isto define a~Dt,. A função de onda do espa-
k 

lhamento correspondente a um elêtron incidente (espalhado) 
. ... 
de momento k pode ser escrita como 

+ lw- > 
Ok 

e então, das eqs. (31) e (~), temos que: 

.in 
aTout = 

k 
lim at(t) 
t--t-±00 k 

onde a (t) i o coeficiente da expansão do operador de cam­
k 

po de um conjunto de funções de um clétron, eq. (~). 

As funções do espalhamento I~,± > são, por-
. Ok 

tanto, aquelas funções que, frente a um acoplamento (desa-

coplamento) adiabático, são associadas ao estado em que um 

elitron livre aproximando-se (afastando-se) do alvo ê cria 

do no campo do estado fundamental do referido alvo. Estas 
. ;. 

funções lw- > satisfazem a equação de Lipman-Schwingcr pa-
. Ok 

ra o espalhamento elêtron-ãtomo7• 18 , 

Consideremos agora o espalhamento inelásti­

co com o alvo no estado inicial w0 c estado final lji
11

, mo-
4~ .... ... ... 

monto p do cletron incidente c q do cletron espalhado, 
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Estendendo, de forma aniloga, o conceito de 

in 
a tout 

1
,,,N> 

k "n (22) 

onde' I.P~> é o n-ésimo esta-do excitado do alvo, e usando p 

e q para representar abreviadamente, o momento e o spin de 

elétrons incidente e espalhado, respectivamente, podemos e~ 

crever o elemento de matriz S para o processo de espalhame~ 

to inelistico: 

s = qC-)N+l,.p(+).N+l> 
nq,op nq op. 

s nq,op 

mas, da eq. (~), tiramos que: 

-25-
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Então, a matriz S pode ser colocada na for-

ma: 

s = lim Jdrdr'<*Nir[*Crt)*t(r't'J)I*No>~ (r't')~*(rt) 
nq,op t++• n p q 

t'-+--oo 

s = lim fdrdr'xpb(rt,r't')~ (r't')$*(rt) 
nq,op t•+• n p q 

t•+-oo 

A amplitude de Bethe-Salpeter X~b(l,l') 

então, necessária ao cálculo do espalhamento inelástico. A 

expressão da matriz S para o espalhamento inelástico i se­

melhante àquela para o espalhamento elástico: 

. . 
sq,p= 11m fdrdr'~ (r't')G1 (r't' ,rtH (rt) 

t•-- q p 
t'++ro 

exceto, como se observa, no primeiro caso aparece a amplit~ 

~ - -de Xn• uma "funçao de Green nao diagonal". (Deixo de escre-

ver os rndices pb, ficando eles subentendidos sempre que se 

tratar do problema de espalhamento cl&tron-itomo), Para ca! 

cular os limites na eq,(22_), usamos a equação de llcthe-Sal­

pcter para a amplitude de partlcula-buraco, que segue da cq. 

(L5)
16 l ,, tl s 1 c c ''c Jc- a pcter: 
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x (l,l')=!d.2d2'd3d3'G 1 cl,2')G 1 cz.l'):::(2'3' ,?.3)x (3,3') (22_) n n 

onde ~ é o potencial efetivo de duas partículas: 

E(l2,1'2') ôE(l,l') 
~ âG(2 ,-,2) C.1Q) 

Obtemos. para a matriz S, a seguinte fórmula: 

s =(1/i) 2tdld2d3d4fc-l*cllfc+l cz)::.:C14,23)x C3,4J (41) 
nq ,op q p · n 

onde se usou a identidade; 

(1/i)f(+)(l) = lim !G(r 1 t 1 ,rt)~ (rt)dr 
p t+-~ p 

f(+)(l) é uma amplitude de Feymann-Dyon dependente do tem­
p 

po, com condiçio de contorno de onda espalhada. 

Em termos de um potencial de transição defi 

nido por: 

(42) 

a matriz S pode ser reescrita como: 
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S :(l/i)!dld2f(-).(l)f(+) (Z)V (1 2) (_43) nq,op q p n • 

Esta fórmula enfatiza a estrutura da matriz 

s. 

Seu câlculo envolve duas partes distintas: 

pri~eiro, o câlculo das amplitudes de Feymann-Dyson, o que 

equivale essencialmente à solução do espalhamento elâstico 

corr,espondente; segundo, o cálculo do potencial de trans i-

çao, que envolve apenas o estado fundamental e o estado ex 

citado n do alvo. 

Na aproximação citada no item anterior, (RPA) , 

ôl: é substituído por <ll:HF' e usando (~) e (~), obtém-se: 

ERP''(34,3'4') = iô(3-4')ô(3'-4)V(3-3') -

- ió(3-3')ó(4-4')V(3-4) 

c 4 5) 
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Este potencial de transição é análogo ao po­

tencial E8 FIU=O (ver cq.(26)), portanto, aRPA introduz nas 

fÔrl!llllas para o espalhamento inelástico, os efeitos de um 

potencial estático e de um potencial de troca, mas nenhuma 

polarização. 

P d d -RPA - d . o c ser mostra o que ~ e o termo c nr1-

meira ordem na expansao de = como função de G1 na teoria de 

perturbação2 ; por isso esta teoria é usualmente conhecida 

como teoria de muitos .corpos em primeira ordem (FOMBT: First 

Order Many Body Theory). 

Para fins práticos, a dependência 

da matriz S (eq.(~)) com o potencial de transição 

temporal 

vRPA subs 
n 

tituído da eq. (~) deve ser explicitada, e através de uma 

transformação de Fourier, convertida numa dependência · em 

energia: 

onde: 
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Esta fórmula foi empregada por THOMAS ~ ~ 13 

para obtenção das secç~es de choque difere~cial e integral, 

para, as excitações por impacto de elétrons do átomo de Hé­

lio aos estados z1s, Z1P, z3s, z3P, com bons resultados. 

Ele resolveu o.sistema 

obter a matriz densidade de transição 

de equações RPA para· 

"-RPA Xn (r1r 2) e usou os 

orbitais l!F no contínuo, com condiçõ.es de contorno de onda 

incidente e espalhada para f(+) e f(-) .. .. . 
p q 

Seus resultados para a transição z1P (opti­

camente permitida) foram excelentes·; para a transição z1s 

o resultado foi ainda muito bom; porém, para as excitações 

dos triplctes z3P e z3s a teoria reproduz razoavelmente a­

penas o aspecto qualitativo das curvas de secçao de choque, 

sendo, em geral, maior por um fator de -vz que os resultàdos 

experimentais. Um esquema de aproximação em 2~ ordem para 

o espalhamento inelástico, foi proposto por CSANAK ~ a114 

que introduz efeitos de polarização no potencial de transi 

ção, não tendo sido ainda publicado nenhum cálculo 

baseado. 
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B-1 

INTRODUÇ?\0 

ASPECTOS GERAIS DA EXCITAC:?ío DE ÁTOMOS DE H!!LIO 

POR IMPACTO ELETRÕNICO 

JUSTIFICAÇÃO E OBJETIVOS DO TRABALHO 

B-1.1. Importância dos processos de colisão elétl'on-âtomo 

A excitação de âtomos por impacto eletrôni­

co é um processo de espalhamento mecânico quântico funda,-

mental, de grande interesse na compreensão de processos 

atômicos em vârios ramos da Físfca, A excitação por impas:_ 

to de elétrons é'apenas uma pequena fração da totalidade 

dos fenômenos que ocorrem, por exemplo, em gases ionizados 

e que governam a física de plasma e de muitos processos a~ 

trofísicos. Porém, no estado de equilíbrio de tais proce~ 

sos, colisões atômicas têm papel decisivo. Somente uma 

completa investigação dos processos de excitação eletrôni­

co será, no fim, de utilidade em outros ramos da física. 

De fato, a importância dos processos de co­

lisão com elétrons em astrofísica c fÍsica sola~ é que deu 

a motivação para o tra1alho teórico inicial no espalhamen­

to de elétrons por âtomos, 

O espalhamento é, usualmente, caracterizado 

por uma grandeza chamada "secção de choque diferencial" 

(DCS: diffcrcntial cross scction), que é definida como o 
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número de partículas espalhadas na direção (8,<1>) por unida 

de de ângulo sÓlido e por unidade de fluxo incidente rela-

tiva a um alvo!. 

Um esquema dos elementos básicos de uma ex­

~eriência de espalhamento é mostrada na Figura 1. O papel 

do colimador é estreitar a feixe incidente de partículas, 

de modo que o detector receba apenas as partículas espalh~ 

das. O detector está colocado ao longo de um raio especi-

ficado pelos ângulos (8,<1>) e subentende um ângulo sÓlido 

dll = dA/r 2 , onde dA é a área da abertura do detector no r-

mal ao raio P- r é a distância do detector ao alvo, confor-

me mostra a Figura 2. 

Séja dN número de partículas contadas por 

unidade de tempo no ângulo sólido dll centrado na direção 

(8,<!>), dN será dado por: 

onde Ji i a densidade de fluxo de partículas incidentes, 

dll = sen 0d0d</>, e o(O,<I>) é a secção de choque diferencial 

para o processo de espalhamento que está sendo estudado*. 

------
* 

. • doiB.•J 
A OCS e representada por dll por alguns autores 

(OAVIOOV 20 , BRAUSOEN 54 J e par o{B,.J por outros (RODBERG 
55 63 

e THALER ), JDACHAIN usa indiforontemonte ambas as 

hotaç5es& Ângulos polares (6,$) sic comumente unados~ 

embora outras coordenadas possam ser usadas. 



Direção do 

feixe incidente 

FIGURA 1. 

I 

I 

I 

'Feixe incidente 

de partículas 

Colimodor 

\ I 

dA 
oetetor 

Feixe transmitido 

--z 

Detector 

u 
------< ... - -fj- -~- - -D-ir_e_ç--oo -do_. 

/ /alvo\ fel<o i ocidente 

FIGURA 2. 
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Por segundo, 

elemento de 
, 2 
are a dA = r dn, 

radial de partículas espalhadas. 

partículas passam pelo 

Jr é a densidade de fluxo 

·Então: 

e a ~<;:_ao de choque di ferenç-j al fica definida por: 

C,!Z) 

A seccao de choque total, ou secçao de cho­

que integral Q, i obtida integrando a DCS sobre todos os 

ângulos de espalhamento: 

Q = J!o(e ,.p)dn (~) 

A secçao de choque integral Q tem unidade 

de irea, e em física at5mica, onde os centros espalhadores 

têm dimensão linear da ordem de 1R = 10- 8cm, usualmente o 

"raio da· primeira Ôrbi ta de Bohr" do âtomo de hidrogênio .!!o 
-9 é usado como unidade de comprimento (a

0 
= 5,29 x 10 cm). 

Usando esta unidade at5mica de comprimento, as secções de 

. 2 -17 2 choque sao expressas em unidades de a
0 

=.2,80 x 10 cm 
? -1 

(as DCS, em unidades de a~ sr ). 

Convém notar que em muitas aplicações, int~ 

ressam as secç5es de choque diferenciais, e não integrais. 
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Isto ocorre, por exemplo, quando o movimento e a distribui­

çao de elitrons num gis i q~s i importante, e a anisotropia 

dos processos de espalhamento têm.um efeito considerivel na 

distribuição dos elétrons, Assim, para que uma teoria de 

espalhamento de elétrons seja Gtil, ela deve ser capaz de 

produzir secções de choque integrais e diferenciais confi-

âveis. 

Por outro lado, as técnicas experimentais p~ 

ra investigação dos processos de colisão elêtron-átomo de-
' 

senvolveram-se muito na Gltima clicada, permitindo o estudo 

detalhado, em profundidade, de tais processos. Assim, por 

exemplo, os observáveis nas experiências de coincidência e-

lêtron-fôton, se relacionam com os parâmetros de colisão-

-amplitudes de espalhamento e suas fases relativas - ou pa-

râmetros de alinhamento e orientação do alvo (ver secção 

B-1.4). 

B-1.2. Aspectos teóricos 

Em 1971, o artigo de HACEK e JAECKS 33 chamou 

a atenção para o fato de que os teÓricos normalmente calcu-

lavam estas quantidades, baseados em determinados modelos 

teÓricos, e então ''escondia~' toda a detalhada informação 

contida nas ::_rr<r>lituàes de transicão complexas, publicando 

apenas as sccçoes de choques diferenciais e integrais. Des 

de então, diversos resultados dos métodos teóricos mais rc-

levantes se juntaram aos resultados experimentais. As com-
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paraçoes feitas entre iles, mostraram que apenas as teorias 

que estio no nlvel de teori~s de ondas distorcidas ou mais 

sofisticadas, são capazes de produzir resultados aceitáveis 

na faixa de energias intermediárias. Por energiais interme 

diárias entendemos a região que vai desde energiais acima 

·do limiar inelástico até as energias onde os métodos com 

ondas planas podem ser considerados bons para ingulos pequ~ 

nos, Mesmo na região de altas energias, porém, teorias co-

mo a de Born em primeira ordem, e a de Ochkur-Rudge, falham 

no caso de secções de choque diferenciais inelâsticas para 

ingulos grandes, e no caso de secções de choque diferenciais . 
elásticas para ingulos pequenos. As aproximações eikonais, 

que são generalizações da aproximação de GLAUBER40 sao um 

pouco melhor, pois podem ser estendidas com confiança para 

elétron com baixa energia. No entanto, para a excitação 

do hélio, os métodos ·eikonais não prodizem os p1·ofundos mf 

nimos observados 41 na secçao de choque diferencial para a 

excitação 21s ã 40eV, e nem prodizem o aumento observado 

para ingulos grandes. Além disso, é incapaz de tratar as 

trocas de elétrons. Consequentemente, embora as aproxima­

ções eikonais sejam um avanço em relação às teorias de pr1. 

mcira ordem, elas não servem ~ara predizer as secções de 

choque de espalhamento de elétrons na região de energias 

médias~ 

Dentre as teorias consideradas vâlidas, va-

mos citar: 
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Modelo de ondas distorcidas pela polariza­

çao do alvo (DWPO) : como o nome diz, este modelo le·:a em 

consideração-a distorção do alvo pela presença do elétron 

incidente. Esta distorção a grandes distâncias toma a fo~ 

ma (aproximada) de uma polarização que teria, presumível­

mente, um efeito dominante quando o elétron incide com ene~ 

gias baixas. Assim, o elétron incidente nesta aproximação 

é tratado como uma onda distorcida, interagindo com o po­

tencial estitico e o potencial de polarização adiabitico 43
• 

A mdioria dos cilculos para espalhamento inelistico foi fei 

ta numa aproximação chamada de troca-adiabática (adiabatic 

exchange- DWPOI). Para energias altas, este método é bem 

melhor que os métodos de primeira ordem (ondas planas), Dá, 

porém, piores resultados que os modelos de onda distorcida 

que incluem distorção em ambos os canais, inicial e final. 

Para energias médias, as secções de choque diferenciais, 

calculadas neste modelo44 são comparáveis àquelas calcula 

das por outros modelos DW, apenas para ângulos menores que 
o 

'V40 • 

Modelo do acoplamento forte (CC - close co;:_ 

pling), Neste modelo, a função de onda do sistema elétron 

incidente e alvo, é expandida num conjunto completo de fun 

ções de onda do alvo atômico, que constituem a base mais 

natural para a expressão das condições de contorno do pro­

blema, Este modelo foi aplicado com sucesso na descrição 

das estruturas ressonantes presentes nas vizinhanças dos 

limiares inelisticos mais baixos 44 , Porém, acima do li-

miar de ionização, a aproximação do acoplamento forte, cm 
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virtude do número infinito de canais abertos, ou converge 

lentamente ou representa de forma inadequada termos física 

mente importantes, como por exemplo a polarização. A in­

clusão de pseudo-estados pode corrigir estes defeitos,mas 

provoca o aparecimento de falsas ressonâncias perto dos li 

miares dos pseudo-estados. Estes problemas podem, em pri~ 

cÍpio, ser resolvidos, e o método ser bom também para ener 

gias médias, mas ile torna-se inconveniente por ser extre-

mamente oneroso do ponto-de-vista computacional. 

Método das ondas distorcidas (DW). Embora 

esta aproximação seja conhecida desde 1933, quando ~~SSEY 

e MOHR45 trataram do problema de espalhamento de elétrons, 

apenas recentemente ela foi aplicada apropriadamentc26 ao 

espalhamento elétron-itomo. Como a teoria de muitos corpos 

em primeira ordem FOMBT,este método inclui efeitos de dis­

torção, acoplando apenas os estados inicial e final do al­

vo; as ondas distorcidas do espalhamento são calculadas sob 

um potencial que inclui a interação com o nÚcleo, a intera 

ção direta e, is vezes, a interação de troca com os e lê-

trons atamicos. Basicamente, a aproximação DW é equivale~ 

te à teoria de muitos corpos em primeira ordem para o esp~ 

lhamento inelistico; esta Última, porém, remove a ambigui-

dade nas condiç6cs de ortogonalidade, que sxiste na teoria 

das ondas distorcidas, c que foi enfrentada de forma empí­

rica por HADISON e SIIELTON
26

• 
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B-1.3, Aspectos cxnerimentais 

Do ponto-de-vista experimental, o tipo mais 

tradicional de experiência de excitação atômica por impac-

to de elétrons, segue os moldes das primeiras medidas, fei. 

tas por volta de 1930. Nestas experiências, um feixe coli 

mado de elétrons monoenergêticos intersepta um alvo tal c.2. 

mo um feixe de itomos ou um vapor atômico (Fig.l). Secções 
• de choque totais e diferenciais são então obtidas, usando-

-se elétrons e itomos inicialmente não polarizados. Nestas 

condições, todas as quantidades car·acterísticas do proces­

so _de excitação que são medidas, tais como intensidade de 

e1étrons ou de fôtons espalhados, são cilindricamente s.imê 

tricas em torno da direçio do feixe incidente de elétrons. 

Esta situação é ilustrada pela conhecida formula que rela­

ciona a secção de choque diferencial ncs cr(E,Il,$) com a 

secção de choque total Q(E) (eq.(~)): 

Q(E) 
1T 211 

= 1 I o(E,O,t)seneded• • 
o o 

Zn/11 o(E,e)senede 
o 

-Devido a essa simetria axial, apenas uma me 

dia sobre a dependência no ângulo azimutal ê obtida, e in-

formação mais detalhada sobre o processo de excitnção, co­

mo, por exemplo, a probabilidade de excitação e a fase re­

lativa das amplitudes de excitação de cada subnivcl magnê-

tico, é perdida. 



A recente técnica de coincidência elétron-fô 

.!2!2· desenvolvida principalmente l'or KLEINPOPPEN 31
•

32 na 

Universidade de Stirling, tornou possível a medida destes 

dados. Um arranjo esquemático para uma medida de coinci­

dência elétron-fôton, é mostrada na Figura 3. Neste tipo 

de experiência os elétrons inelasticamente espalhados, te~ 

do excitado os átomos, são detectados em coincidência retar 

dada com os fÕtons emitidos no processo de-excitação. O pl!!_ 

no de espalhamento selecionado, contém as direçêcs dos elé-

trons incidente ~ espalhado, e com respeito a este plano 

que é especificada a direção do fôton detectado cm coinci­

dência retardada com o elétron espalhado. 

~ 

e 

Numa experiência de coincidência, para obter 

31 33 ~ f~ a função correlação angular ' eletron- oton, o detetor 

de elétrons é mantido fixo (ee fixo), enquanto o ângulo ey 

de observação do fÕton é variado no plano de espalhamento. 

Já para se estudar a polarização da radiação emitida, os 

fótons são observados na direção perpendicular ao 

de espalhamento32 ' 39 • 

plano 

Os aspectos teóricos destas experiências já 

f f . . d 1' 33-38 El oram su ~c1entemente trata os na ~teratura • · cs 

mostram como estudar a coerência do processo de excitação, 

através da medida da polarização da radiação emitida no 

processo de de-excitação dos átomos; também, pelo estudo da 

função correlação angular, fornecem um conjunto de parãmc-

tros que, como veremos adiante, caracterizam completamente 

o processo de colisão, para cada energia c ângulo de cspa-

lhamento. 
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y y 
:rr: 

I(RHC) I (LHC) :rr: 

·- ·-e,q e,q 

espelho 
-- _... p !ano-- - _ 

lilj·q =O, Llly;>OO, Lllx=Lilz=O 

FIGURA 3. Esquema da experiência de elétron-fôton coinci-

d~ncia~ incluindo a opcraç~o de simetria especula~~ Po-

siçÕes I e II indicam, respectivamente, detecção do fÕ-

ton no plano, ou perpendicular ao plano de espalhamento 
.... .... 

definido pelos vetares p e q. Luz circularmente polari 

zada direita muda para luz circularmente polarizada es­

querda, sob reflexão especular. Invariincia da parida­

de requer que o pseudo-escalar A! .• ~ seja nulo (AL
1
. é a 

1. 

componente do momento angular orbital do átomo no esta-

do excitado). 

-41-



B-1.4. Os parâmetros de colisão 

As transições 1r do átomo de hélio, vem sen-

d . . 131,32,39 . o 1ntensamente estudadas exper1menta e teor1came~ 

t 13,44,46,47 -lt' . t . 1' . e nos u rmos anos por sua. convenren e s1mp lC.,!. 

~ade (spin e efeitos spin-orbital sao negligenciáveis). 

O vetar de estado que representa o estado ex 

. d d 1' - 1 1 1 - d h-C1ta o no processo a co lSao s~ r• s no atomo e elio P2 

de ser descrito como a superposição coerente dos três subní 
' 

veis magnéticos: 

• 

(49) 

com a0 , a 1 e a_ 1 sendo as amplitudes de excitação para os 

particulares subnÍveis magnéticos ILM> do estado 1r com L~l, 

M~o,!1. Estas amplitudes aM são função da energia do clêtron 

incidente Ei e do ângulo ee do elétron espalhado, medido em 

relação ao feixe incidente. Simetria especular no processo 

de espalhamento implica que a
1 
~- a_ 1 (ver Pig.3). Ove­

tar de estado ljJ pode ser normalizado de modo que as ampli­

tudes podem ser relacionadas is secções de choque difercn-

cial, como segue: 

(2_9) 
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aqui 
~ 

de choque diferencial excitação a e a secçao para a 

do estado lp ~ 

de choque diferencial e aM e a secçao para a 
-

excitação do subnível magnético H. As amplitudes ao e al 

são, em geral, números complexos definidos a menos de uma 

fase. a 0 é, então, escolhido real c positivo, e a fase 

relativa entre a 1 e a 0 ê definida por a 1 = la
1

leix, com 

Os parâmetros À= o0/o (O<À<l), X e-o deter 

minam; portanto,·completamente o espalhamento em questão: 

o ê a medida da probabilidade do elêtron ser espalhado nas 

diferentes direções, e os parâmetros sem dimensão À c X 

descrevem o estado do alvo após a colisão. 

Convém ressaltar aqui que a superposição li 

near eq. (49), só é valida sob a hipótese de o processo de 

excitação do ?tomo ser completamente coerente, O- que, em 

·verdade, foi demonstrado experimentalmente por STANDAGE e 

KLEINPOPPEN 32 para a excitação do estado 3 1P do ãtomo de 

helio por impacto eletrônico. n sob essa hipótese também, 

que a expressão analítica da função correlação angular N 

entre fótons emitidos e elétrons espalhados, é obtida
31 

em 

função de À e c os X. 

2 2 l/2 N • ÀSen e +(1-l)cos e -2{l(l-lJ cosxsenB cosa y y y y 

(2,,!) 
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Das recentes medidas de STANDAGE e KLEINPOP­

PEN32 o sinal da diferença de fase x pode ser_extraído dos 

parâmetros de polarização P1 , Pz e P3, parâmetros de Stokes, 

que são medidos diretamente, No.caso de excitação coerente 

dos subníveis magnéticos degenerados dos estudos n1P do He, 

·estes parâmetros sao relacionados, de acordo com BLUM e 

KLEINPOPPEN 38 a ~ e X pelas seguintes fórmulaso 

pl = 2À - 1 

Pz = - [1.. (1-\)] l/Zcosx ClV 

p3 = 2 [1.. (l-À)] 112senx 

Estas quantidades caracterizam completamen­

te o estado mecânico quântico da luz emitida. 

B-1.5. Motivação e proposição de trabalho 

Nesta parte do presente trabalho, estudamos 

a excitação do átomo de hélio aos estados z1r e 31P por i~ 

pacto de elétrons com energias intermediárias (40-SOeV). 



Transição 21P do l!e 

A teoria de muitos corpos em primeira ordem 

(FOMBT) para espalhamento inelástico de elétrons por âto­

mos9 que resumimos na parte A deste trabalho, ji foi apli­

cada ao cálculo de secções de choque diferenciais e inte-
. ~ ~ h~ . 2 7 grais para os n1veis n = 2 do atomo de el10 . , para ener-

gias de 30-SOeV, e também para os níveis n = 3, para as e-
48 ~ nergias 30 e 40eV • Um calculo muito semelhante, no mode-

lo de ondas ·distorcidas (DW) foi feito para os níveis n = 2 

por ~~DISON e SHELTON26 , Em ambos os cálculos, junto com 

as secções de choque diferenciais e totais, para algunns 

energias, foi também obtido o parâmetro À referente .à exci 

taçio dos subniveis magnéticos d6 estado 21PO,±l' Este p~ 

râmetro À, bem como o módulo da fase relativa lxl foram ob 

tidos experimentalmente por EMYNIAN !:.!_ al31 em 1974. Um 

fato intrigante surgiu ·então: na energia de impacto de 80 

eV, o resultado DW de MADISON e SHELTON26 para o parâmetro 

>. difere bastante dos resultados da FOMBT de THOHAS ct a127 

e concordam com os resultados experimentais. A Gnica di-

ferença essencial entre os cálculos DW e FOMBT foi que a 

troca como um efeito de distorção não foi incluÍda no pri­

meiro. Desde então, outros grupos experimentais realizaram 

d d . .d- . . - 48,50,51 r· estu os e co1nc1 encJ.a para esta trans1çao con ·1!. 

mando os resultados de EMYNIAN para ângulos de espalhamen-

to e .<40°· SUTCLIFt:.E et a1 51 . 1 . 1977 t d ;me. us1ve, em · , es en en e , --

do os resultados para À de 5° até 155°. 
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Por outro lado, a fase relativa x nao foi 

ainda obtida na FOMBT para transição alguma. 

Em consequência, neste trabalho nos propomos 

a reexaminar a FOMBT numericamente em sua aplicação à exci­

tação do estado Z1P; para a anilise dos méritos de cada mo-

dela, deveremos nos basear no conjunto de parâmetros DCS, 1 

e X. Pretendemos, portanto, confirmar e extender os resul-. 

tados da FONBT para a excÚação z1P do itomo de He por irr.pas:_ 

to com elitrons de BOeV de energia, recalculando a DCS e l, 

e calculando a fase relativa X pela primeira vez. 

O cilculo seri estendido a outras energias, 

nas quais os resultados experimentais e de outros modelos 

teóricos são dispon{veis. 

Transição 31P do Ile 

Resultados experimentais sao também disponí 

veis, a vârias energias, para o caso da transição 31P. Em 

particular, para a energia de 80eV, STANDAGE e KLEINPOPPEN 32 

mediram diretamcnte os parâmetros de polarização P1 , P2 e P3 

e puderam extrair deles o sinal da fase relativa X· Até 

então, pelo ajuste da função correlação angular nas exper_i 

ências de coincidência elétron-fôton, apenas o môJ.ulo J.c X 

era obtido para comparação com os resultados téôricos. Por 

outro lado, nas experiências tradicionais de espalhamento 

de clétrons, mesmo com o espectro de perda de energia de­

tectado com resolução da ordem de 0,038-0,0SSeV, como rela 

tado por A. CHUTJIAN e THOHAS 48 é impossível separar as 
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tão a 0,013 e O,Ol4eV, 

- (1) ~~ tao, a DCS o 3 P so e 

respectivamente, da primeira, En­

conseguida experimentalmente à cus-
' -:_-;, ... 

ta de uma serie de procedimentos e artifícios para eliminar 

a contribuição dos estados 1 • 3D. Is to vem realçar a impo!. 

tincia do parimetr~ l na comparação de dados te6ricos e ex 

perimentais para a transição 31P, Pelo lado te6rico, fo­

ram publicados os parimetros de colisão À e lxl apenas p~ 
44 47 

los modelos DWPO e MET (multichanel eikonal theory). Es-

tes modelos dão reiultados inferiores aos da FOMBT para as , 
DCS, em todos os estados até agora publicados, na região 

de energias médias, Por tudo isso, julgamos interessante 

o c-álculo na FOMBT dos parime-tros À, X e DCS para a tran­

sição 31P do He, 50-SOeV, que fizemos e passamos a relatar, 

Descrição das transições·Z 31P do J!e 

Neste trabalho, portanto, nós estudamos a 

excitação do âtomo de hélio aos estados 2,3 1P por impacto 

· àe elÔtrons com energias intermediárias (40-SOeV), Nesse 

processo de colis~o inelástica, o átomo de hélio está ini­

cialmente em seu estado fundamental (1S) 2 : 1s, com um Gnico 
. 

suhnivel magnético; apôs a excitação, o átomo está cm um 

estado 1P com tris suhníveis magnéticos. O ~lôtron inci-

derite tem energia E. • p2;z em unidades atõmicas 
~ 

(1 a.u. 

• 27.2eV); apôs a colisão o clôtron sai com energia Ef • 

• q 2;z onde Ei-Ef = wnlp 5 a energia de excitação do áto 

mo, ou seja, a diferença de energia entre os estados exci-

tado c fundamental do átomo de hélio. 
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Os estados z1P assim produzidos decaem para 

+ 31 o estado fundamental com um tempo de vida de O.S8-0.04ns 

emitindo fÔtons UV de ss·. 4nm; uma· pequena parte deles de­

cac para o estado z1s, com emissão de fôtons IR de 2058.lnm. 

1 39 Da mesma forma, os estados 3 P decaem por 
~ 1 ~ emissão de fotons de 501.6nm para o estado 2 S c de fotons 

de 53.7nm para o estado fundamental. 
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B-2 

APLICAÇÃO DA TEORIA DE ~IUITOS CORPOS EH PRU1EIRA ORDH1, 

AO ESPALHANEl{TO INELÁSTICO DE ELrTRONS POR ÃTmlOS DE HrLIO, 

·A ENERGIAS INTERi>IEDIÃRIAS 

Na parte A deste trabalho, revisamos um con­

junt.o de publicações recentes onde a teoria de muitos cor­

pos de HARTIN e SCHWINGER1 foi usada para derivar uma teo­

ria a,dequada ao cálculo de espalhamento inelástico elêtron 

-átomo. Esta teoria em primeira ordem foi chamada RPA (de 

Randon Phase Approximation) e produziu a seguinte fôrmula2 

para a matriz S: 

sRPA =- 2 ni ô(c+- c+ -w ) x 
nq,op p q n 

. com o potencial de transição dado por: 

1
.. .... • I X - y 

1 "-RPA Xn (x ,y) 
i:X Yl 
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onde p e q referem-se aos nGmcros qu;nticos dos elitrons i~ 

cidente e espalhado, respectivamente com energias c ... e c->; . . . .,P q 

r 1 ,r2 referem~se is coordenadas de posição 11 ,12 e de spin 

a 1 ,a1 dos clitrons; os estados fundamental e excitado do al 

vo, representados pelos indicas ~e ~. tim energias c
0 

e En 

ew =c -e n n o é a energia de excitação, absorvida no pro-

cesso de espalhamento incl5stico. 

A matriz T é associada i matriz S, pela f6r-

mula: 

S nq • op = - 2 1T i ó (c - E - w ) T 
-~ -,~. n nq, op 
p q 

Então, a matriz T para o espalhamento inelâ::_ 

tico em primeira ordem na teoria de muitos corpos, é: 

yRPA 
nq,op 

onde as integrais incluem soma sobre os spins, c 

é a interação coulombiana. 

1 

Os elétrons incidente e espalhado são descri, 

tos pelas funç6cs f~') o f~-l, respectivamente. 
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(±)l!F 
fk(r) sao os orbitais contínuos llartree-Fock 

do átomo neutro de Hélio em seu estado fundamental, com CO.!!_ 

diçobs de contorno de onda incidente(+) e espalhada (-). 

A. d ( ) "'RP A ( ~ . d 1n a, na eq. 21_ , temos Xn r 2 ,r
1
), que e a matr1z ensi 

dade de transiçio na aproximaçio da fase aleatoria (RPA). 

B-2.1. Forma simplificada da matriz densidade de transiçio 

A matriz densidade de transiçio pode ser ex. 

pandida cm uma base de amplitudes de uma partícula que na 

RPA seria orbitais Hartree-Fock: 

(H_) 

X~PA(rlr3) = ~k [x~k g~HF(rl)f~F(r3)+X~nfkHF(rl)g~F(r3)] 

onde k refere-se a orbitais no contínuo, e m a orbitais ocu 

pados no estado fundamental. 

n . Os elementos de matriz de transiçio X
0

k e 

X~n sao algumas ·vezes referidos por Y e X na literatura (v.!:. 

ja-se T!IOULESS 17) e satisfazem ao sistema acoplado de equ!!_ 

- 8 çoes RPA : 

E C[<kSivlom>-<k8lvlmn>]x~m + 
fim 

~s1-

• 



onde: 

l: { [<aBivlkm>-<cdllvlmk >]x~m + 
13m 

<ki3lvlam> = 

(.2.2_:±) 

e Índices latinos e gregos referem-se a orbitais desocupa­

dos e ocupados, respectivamente.· 

P~ra o itomo de Hilio (configuração (ls) 2), 

esta expansão da matriz densidade de transição do estado fun 

damental ao estado excitado n se reduz a: 

+ Xn f*I!F ( ) HF ( )) k,ls k rl gls rz (56) 

ll 
A experiência tem mostrado que, para l!e, Xls,k 

i bem menor que x~,ls (ou Y<<X); então desprezamos a sua 

contribuição c resulta que: 
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Nós vamos mostrar que o mesmo tipo de expre_:: 

sao pode ser obtida se <j> n (x) é um orbital llF calculado com 
. N-1 · 20 o potenc1al V • De fato, (veja-se DALGARNO e VICTOR ) , 

escrevendo a eq. RPA na forma diferencial para o átomo de 

Hélio e tirando o termo acima mencionado, obtemos a equação 

llartrec-Fock sem fator 2 do termo direto do potencial (cor­

respondente aos 2 elêtrons do orbital ocupado g1sl; isto ê, 

d . N-1 d • d exatamentc o caso o potenc1al V , on e um elctron e um 

átomo de N elétrons "vê" o potencial de N-1 elétrons, ou se 

ja, considera-se apenas a interação de um elêtron com um bu 
' 

raco (no caso do hélio não há o problema de interaçio inter 

camadas). 

Esta aproximação é também chamada de IVO 

(Improved Virtual Orbitais). Em nosso cálculo, usamos esta 

forma modificada da matriz densidade de transição. 

B-2.2, Análise do spin da matriz T e Secção de Choque Dife­

rencial 

Numa experiência de espalhamento de elêtron­

·átomo, é razoável desprezar a intbração spin-órbita entre 

o alvo c o clétron incidente, c entre o alvo e o clétron 

espalhado. Então, na eq.(.§.2.), para a matriz T, podemos 
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explicitar a depend~ncia nas coordenadas de posição e de 

spin do seguinte modo. Colocamos 

(±)!!F 
fk (r) 

(±)!!F + 

fk (r) 

onde: 

a (o) para ms = 1/2 

n 
ms 

(o) = 

B (o) para m
5 

= ··1/ 2 

para os elitrons incidente e espalhado. Quanto ao alvo, seu 

estado quântico é caracterizado pelos números nUIL St.l5 , e, 

conforme mostramos no ap~ndice AB-1, a amplitude de buraco 

e partrcula pode ser separada em uma parte espacial e uma 

parte de spin: 

'VIVO (+ + ) :::: x r r 
nLHL 1 2 

(~) 

Em nosso cálculo, os estados excitados con­

síderados, sao os estados E• ou seja, de momento angular 

tcl e projcção ao longo do eixo z mi • 1,0,-1. Usamos p~ 

ra os clêtrons do alvo o esquema de acoplamento LS, c é fâ 

cil ver que na configuração (ls) 1 (np) 1 podem resttltar dois 

multiplctcs (tabela A6-1): 

... 54-



a) Singlctc P (n1P) com L=l, S=O 

b) Triplctc P (n3P} com L=l, S=l 

A parte de spin da amplitude de partícula-h~ 

· raco t 5M
5

(o1o 2) i simitrica para o cas~ de configuraçio sin 

glctc, 

• 

Para o caso de configuraçio triplete, ela 

dada por: 

(60-l;) 

Estas cxprcssocs sao deduzidas no ap~ndicc 

All-1. Colocando cntio as eq. (2.!!_), cq, (,22) c eq, (2..Q_) na cq, 

C21), obtemos a fórmula para a matriz T, específica para os 

casos de trn11Siçüo singlctc-singlctc o singletc-triplcte. 



Usando a notação: 

- T . + + 
nLHLSHsqm ,opm , sz sl 

temos os seguintes resultados, obtidos no apindice AB-2: 

SINGLl1TE 
T • 
nq,op 

TTRIPLETE(M-=1) = llm ,-1/ 2 nq,op S 
s1 

(21) 

TRIPLETE 
Tnq,op (Hs=O) 

TRIPLETl1 
r (~1 5 =-1) nq,op = -
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onde: 

(~) 

IVO (+ -+ ) 
"' r r 
X !~I 1 2 n .. ! L 

(62-b) 

são as contribuições dos termos direto e de troca do poten­

cial, respectivamente, â matriz T. 

A secção de choque diferencial é obtida para cada 

caso por: 

o{O ,</>) 

Não estamos, entretanto, interessados na po­

larização de spin dos feixes de elétrons incidentes c espa-

lhados. 

(1 1: ) 
7 ms . 1 

isto é: 

Fazemos, então, a média sobre os estados iniciais 

e somamos sobre os estados finais de spin 

a • llli 
4r.

2 li'il 
1 
2 
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Obtemos, no ap~ndice AB-2, ~ara o caso de ex 

citação de 1s ~ 1P, que: 

-~ 

SINGLETE 
a i 12 ( 64' _) 

e, para o caso de excitação 1s+ 3r, que: 

TRIPLETE 1 ili 
Ir I 

3 · E 
1
z cr =;,;r 4 ITnLNL 

B-2,3, An5lise dos elementos de Natriz T0 e TE em ondas. 

parciais 

Os elementos de matriz T0 e TE, eqs. (62-a,b) 

. envolvem dupla integração, nas coordenadas espaciais (esf§. 

Para o c5lculo dessas 

integrais, i conveniente analisar o integrando cm ondas pn~ 

ciais, separandô então cada termo em uma parte radial c uma 

parte angular que pode ser imediatamente int·cgrada com o 

uso de teoria do momento angular22 •23 • Os detalhes desta 

decomposição, estio no ap~ndice AB-3, 

Escolhemos um sistema de coordenadas cartc-

sianas direito de tal modo que o eixo z coincide com a di­

rcçao dos clétrons incidentes, c o momento do clêtron esp.!!_ 

lhado fica no plano xz(na fig.2, t•D). 



Ncszas condiç6es, para as ondas incidente e 
C+l H 

espalhada fp (r-) e fq (fJ. podemos usar a conhecida decompos2o_ 

çio em ondas ~arciais 23 - mitodo dos deslocamentos de fase­

(veja-se apêndice AB-3). Resulta que: 

(+.))IF 
f (r) 

p , 

C-l.llF* 
f+ (r) = q 

411 
w 

E 
qr HO 

(66-b) 

onde q = (q,q), sendo q = (8,4>) a direçio do elétron espa­

lhado; õ1 (k) é o deslocamento de fase para a onda parcial 

~e momento angular 1 e energia k2/2; Y1m(i) é uma funçio do 

• J - • f ~ . 2 2 d d. 1 (k ) t1po •armon1co es ·er1co , c on e a parte ra 1a u1 ·r tem 

. ~ . 2 3 ( - J. 'B 3) o comportamento ass1ntot1co apenc1ce A- , 

lim u1 (kr) =sen(kr-111/2) + tgõ1 (k) cos(kr-h/2) (!!.2.) 
r-

Para a interaçio coulombiana, usamos a expa~ 

sao multipolar: 

-59-



1 "' ~ 
= E E 

~=O m=-~ 

y• (r ) Y,mcr2) l'.m · 1 ,. 

onde r< (r>) representa o menor (maior) dentre r 1 c r 2 • 

A matriz densidade de transiçio, fatora-se 

(conforme ap~ndicc AB-1), cm: 

• 

onde . é normalizada a 1. 

Substituindo as expançocs (66) a (69) nas ex - - -
pressoes D E para os elen~ntos de matriz T c T , cqs. (62-a,h) 

obtemos o seguinte resultado (ap~ndice AB-3): 

D 41f 
TnLML(O,<j>) = 

X 
(t'-Hr): 

c~·+~rLJ: 

pq 

1/Z 

(-i)L exp(-iML<l>) 

I ZL + 1 

j ~. R. p~. c c os o) 
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l: 
i=I~'-Lj,z 

1/Z(L+t-~') 

(-) 

X 

(z.Q.:2) 



oo t' +L 
l: . l: 'fE (O "') 4" (-1')L ( '\I ) ~21. 1 nLML .~ • pq ~xp -1: L• tLL+J 
t'>Jo!LJ t=Jt'-Li,Z 

1/2 (L+ R.- R. I) 
( -1) 

onde: 

H ( PR.' <.:os O) 

00 "" 

::JE = J J dxdy cosô,(p)IJ,(px) 
9..'9.. o o " " 

x ~'nt (x) P1s (y) 

(70-b) 

X 

(71-a) 

cosó9..' (q)IJ9..' (qy) X 

(71-b) 

C Para TD e TE d .om estas exprcssocs po cmos e~ 

tio calcular as secções de cl1oque diferenciais, dadas pelas 

cqs. (2.,i) e (!2.). Observa-se que, com a geometria escolhi-

- D E da para a cxpericncia de espalhamento, 4>•0, e a matriz T • 

depende apenas do ingulo O que caracteriza cntio a direçio 

do clitron espalhado, Note-se ainda que no caso especifico 

de transições s+p, obtemos L=l e ML • 0,±1. 
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B-2.4. O problema do nGmcro infinito de ondas parciais 

Nas exprcssoes para os elementos de matriz T 

direto e de troca, eqs. (70-a b), devemos somar infinitas 

ondas parciais. Na pritica, observamos que os deslocamen­

tos de fase 69. (k) pa.ra dado momento k (ou energia E=k 2/2), 

torriam-se cada vez menores i medida que o momento angular I 

aumenta. Entio, apenas um nGmcro limitado !d de ondas par­

ciais distorcidas precisam ser considerados. Isto nao sig­

nifi~a entretanto que a convergincia ji tenha sido alcança-

da. As demais ondas parciais, com !>id, se aproximam a fun 

çocs esféricas de Bessil, e, para elas, a aproximaçio de 

Born, cm primeira ordem (FBA) é entio usada. 

A FBA é a mais simples de todas as aproxima-

çoes. Ela se baseia na hip6tcse de que a intcraçio entre o 

el~tron incidente e o alvo at5mico 5 r-Jito fraca, de nodo 

que a funçio de onda do clétrcn incidente (espalhado) pode 
-+ -> 

para efeitos priticos ser considerada uma onda plana exp(ik.r), 

que seria a funçio correta na aus~ncia total de interaçio. 

A fÓrmula (eq. (70'-a)) para a matriz T0 na FO~IllT se reduz i 
. . TD 

cxprcssao para a matr1z na FBA desde que se coloque 

ó1 (k)!O e se substitua p 1 (kr) pela funçio esférica de Bessel 
('•) + 

j 1 (kr), pois nesse caso as eqs. (66-a,b) para f- (r) se rc 

duzcm a conhecida expansio de uma onda plana em ondas par­

ciais (ver ap~ndicc AB-5 para detalhes). 

Ji tínhamos conhecimento do fato que um nGme 

ro muito grande de ondas parciais deveria ser incluido para 
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obter a convergência da matriz T. HADISON c Sl!ELTON26 ci­

tam que usaram de 17 á ·ZOO ondas parei ais para energias in . . 
cidcntcs entre 30eV e 300eV. Tilm!As 27 ct al, por outro la 

do,.usaram um esquema empÍrico para extrapolar o comporta­

mento dos termos das somas envolvidas. N6s calculamos c es 

tudamos a contribuição à amplitude direta de transição de 

aproximadamente 65 ondas parciais para energia de impacto . 
de 80eV. O gráfico (4a) lião nos deu qualquer esperança de 

convergência. Por outro lado, limitações características 

do computador da· UNICA~!P, tornavam cada vez mais difícil a 

adição de novas ondas parciais. 

Usamos, então, um recurso já empregado por 

SA1iADA 28 ~ ~. que explora o fato de que a secção de choque 

na FBA pode ser calculada sem ser neccssiria a expansão cm. 

ondas parciais (Apêndice AB-5). 

S~paramos, entfio, a soma nas ondas parciais 

nas eqs, (70-a b), da seguinte forma: 

R.d d. . d E T 1storc1 a + 

R.>l~11 9. 

onde &d i o maior valor de ! para o qual o deslocamento de 

fase iR. é.considerado não nulo (>10- 5). O valor de !d 

maior para maior energia do elétron incidente (espalhado). 

Por outro lado, compreende-se que este valor 

devo depender também do alvo considerado. Pensando classi­

camente no espalhamento de uma partícula no momento t por 
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colisão com uma esfera dura de raio efetivo r
0

, temos que 

~>-~d significa parâmetro de impacto h é n1aior que r , isto - . c 

_é, para átomoS maiores, esperamos ter que acrescentar mais 

ond~s distorcidas. Com efeito, para o 5tomo de Hélio, en-

tre 40 e SOcV, tivemos que usar Ld • 7 (veja-se tabela 7). 

C5lculo similar feito para o arg6nio 46 mostrou que ld • 12. 

-k -, 
I 
I 

b .. parâmetro 

de Impacto 

1=kb 

FIGURA 6. Esquema de uma colisão "cl5ssica" com uma csfc-

ra dura. 
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As fiGS• (4a,b) e(Sa,b) mostram o comporta-
~ . D E mcnto t1p1co do termo direto T e do termo de troca T com 

o nGmero de ondas parciais inclufdas. Este Gltimo conver­

ge rapidamente, bastando somar ~10 ondas parciais, enquan­

to que a parte imaginiria do primeiro permanece oscilando, 

de modo imprevisfvel, mesmo com 60 ondas parciais. Para o 

termo direto, usamos então a facilidade oferecida pela pri 

meir!l aproximação de Born:.ela pode ser calculada com e ser~ 

anâlise em ondas parciais, e na eq,(~) colocamos: 

TllB = 
co FBA "' FBA ~ d FBA 
E T~ =E T~ -E T~ 
~d+l ~=O ~=O 

Deixamos para o apêndice AB-5 o câlculo de-

talhado da matriz T na primeira aproximação de llorn, e da-

Jn~s aqui apen~s o resultado para o espalllamcilto illel5stico 

de elétrons pelo átomo de llélio: 

onde: 

+ + + 
onde k • p - q, conformo esquema anexo (Fig. '.O. 
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FIGURA 7. Ilustração do vetor momento transferido I usado 

no cálculo d<! TFBA. 

.. 
O momento transferido k, tem coordenadas 

k ~ [p 2 + q 2 - 2 pq cose] l/Z 

sen ek ~ (q/p) sen a 

+ No caso de transição s-p. L•l, ML•0,-1 e 

e a matriz T nn aproximaç5o Born 6: 



FllA 2 2 1/2 I (K) 
T (O) ~ 413' 1li ll- ~ sen O I nn H ~o 

K2 ·• L p 

C!.!) 
FilA I (K) 

T (O) ~ 216lrri S. sen e "!: fi L p K2 

Analisada em ondas parciais, esta mesma ma-

triz T tem a forma (ver opindice All-5): 

onde 

FilA "' FilA 
T (e, L~l,l·\) = ~ T 

.t. > F'ILI 9.. 

FilA 
T ( ")411 ; -1-

.t' -~~ 

9.'+1 
E 

.t=i.t'-11,2 

~~L 
PJ'., (cos 8) 

FBA "" m 

1.1'.'9. • I I dxdy 
o o 

1/2(1+9.-J'.') 
(-) (2!\+l) X 

(~) 

(.?2) 



B-2.5. As integrais de dois elitrons - oproximaç~o analrti­

ca do rabicho 

Nas integrais de dois elitrons, eqs. (71-a,h) 

e eq. C:?J~), temos que considerar o problema do limite supe­

~ior de integração infinito, 

E 
Na dupla integral de troca,j 1 ,

1
,a onda dis-

torcida incidente i integrada com a funçio do estado ligado 

excitado, e a onda distorcida espall1ada i integrada com a 
' 

função do estado fundamental; entio, a integração radial p~ 

de ser terminada no valor de r onde a função de onda do es 

tado ligado cai efetivamente a zero. Isto ocorre, como p~ 

de ser visto, nas listagens de funções apresentadas no· apê!}_ 

dice P, aproximadamente a 12 u.a. para o estado fundamental 

Pls e aproximadamente a 40 u.a~ para o estado excitado z1r. 
Então, os integrais de troca~ 1 , 1 não ofereceram problemas 

quanto ao alcance da grade radial de integração. 

D 
Nas integrais diretasJP 

1
, 1 , porim, as ondas 

distorcidas são integradas com um potencial de transição 

V (r) · ls+np · 

j
D 

• I p,(pr)11,, (qr) V (r) dr 
1'1 O • • 1s•np 

(!!!_) 

., 
onde vls+np(r) g b dr' :> fr')l' (r') np' ls 



Vall)os mostrar que, para valores grandes de .!:• 

digamos r> R
0

, o potencial Vls~np(r) é, aproximadamente, 

1·gual K/r 2 , onde K e~ t te o c· al el a uma cons an prop r 1011 ao eme~ 

to de matriz de dipolo eletrico tomado entre as funções dos 

estados ligados, inicial c final. 

1 r 
- J dr'r'P (r')P (r') + - rz 0 np lS 

00 

+ r J dr' 1 P (r')P (r') ? np ls 
r 

Quando .r> R
0 

(R
0

=40u.a. é suficiente para n= 

·z) o termo 

00 

J.dr' 1 

r ? P (r')P
1 

(r') 
np s 

. pode ser desprezado, enquanto que o termo 

r 
J dr'r'P (r')P (r') 
0 np ls 

é substituído por: 

K r- J dr'r'P (r')P (r') 
0 np ls 

Entio, para r > R
0

, podemos usar: 
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o fato de que o potencial vls+np(r) decai tão 
D 

lentamente, requer que cadaJ'~·~ seja integrada até grandes 

valores de r; de fato, dever-se-ia proceder a integração 

até o ponto onde Vls+np(r) fosse considerado efetivamente 

nulo. Na prática,. separamos a integral direta, eq.- (~), 

do seguinte modo: 

.~D(numêrica) ,oD(analítica) 
u~·~ +u~·~ (83) 

R o 
O primeiro termo (! ) foi integrado numerica 

o 00 

mente (conforme secção B-3.4); o segundo termo (!),que cha 

D ( ~ . ) Ro -
" b. h " d . t 1 d. t 1 anal1 t1co f . 1 mamas ra 1c o a 1n egra 1re a R., t ·o1. ca_ 

culado analítica e aproximadamente. 

A aproximação consistiu em considerar, como 

·z ji mostramos, Vls+np(r) = K/r , e em tomar a forma assint6 

tica das ondas distorcidas u~(kr). Os detalhes do cãlculo 

estão no ap~ndice AB-6. Damos aqui apenas a expressão fi-

nal para o "rabicho": 

... 



j D(analítico) = 
-~.R. 

... 

r
cos((p-q)R +(a-b)J 

(K/pq){ o . 

-· Ro 

+ i (p-q) c os (a-h) si (cr-q) R
0
)- icr+q) c os (a+b) si (Cp+q) R 0 ~1 + 

+i Jp~q)sen(a-b)Ci(Cp-q)R 0 J -i (p+q)sen(a+b)Ci(Cp+q)R
0
') 

(.êj) . 

· onde 

h = ôR.' (q) - (1/Z)R.'n 

e onde 

"' 
si (x) = - ! 

sen t dt 
X 

t 

"' 
C i (x) f 

c os t dt = -
X 

t 
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· B-3 

PROCEDHIENTO NÚM!ÕRICO E RESULTADOS PARCIAIS 

B-3,1. Introdução 

O cálculo dos elementos de matriz T comple­

xos, eqs. (70a,h), direto e de troca respectivamente para 

o espalhamento de elétrons por átomos de Hélio, foi feito 
' 

em cinco passos básicos: 

1) O primeiro passo foi no sentido de obter os 

estados fundamental (HF) e excitado ligado (FCHF) do tipo 

~. para o átomo de Hélio, 

2) O segundo passo foi obter os orbitais vir­

tuais do átomo de Hélio em seu estado fundamental, repre­

sentando o elétron espalhado,e os correspondentes desloca-

mentes de fase para tantas ondas parciais quantas fossem 
~ . necessar1as. 

3) De posse das funções de onda, o tercc.iro pa::_ 

so foi calcular as integrais de dois elêtrons dirctas e de 

troca, eqs. (7la,b) e eq. (79). 

4) O quarto passo foi obter as secçoes de cho-

que diferencial na FBA com c sem análise em ondas parciais. 

5) O quinto e Último passo consistiu em colc­

tar todos os resultados anteriores c calcular a matriz T 

complexa conforme as formulas (70a,b) com eqs,(22,) c (73), 
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Todos os cilculos deste trabalho foram fei-

tos no computador da UNICANP- um sistema PDP-10, Adapta­

mos o programa "FIXED CORE IIARTREE-FOCK" de G.N. BATES29 

para o cilculo dos orbitais atômicos ao PDP-10, Os demais 

programas, incluindo um programa numérico para as integrais 

·de dois elétrons, foram feitos e testados por nós, Os de­

talhes de cada um deles, bem como a bateria de testes a que 

foram submetidos, seria dados nas próximas secç5es, onde 

descreveremos o procedimento numérico que usamos a cada p~ 

so citado, necessário à obtençio da amplitude complexa de 

transiçio, matriz T, 

B-3.2. Estado fundamental do átomo de hélio 

O átomo de hélio cm seu estado fundamental, 

na aproximaçio de Hartree-Fock, tem a configuraçio (ls) 2 : 1s. 
A funçio de· onda correspondente que escolhemos foi aquela 

calculada autoconsistentemente na aproximaçio de Hartree-

-Fock e publicada por ROOTHAN .!:..!. .!!l_24 em 1960. ROOTHAN for -
nece a funçio de onda analiticamente, com a parte radial ex 

pandida ·num conjunto de base finito de funç5es de SLATER do 

tipo: 

R , (r) ~ I (2n , ) ! 1-l/ 2 
p, p, . 

n +1/2 
(Zç ) pA 

PÃ 

-ç r 
e pÀ. 

Os parâmetros otimizados npÀ e çpA' 

- d 24 -os coeficientes da expansao e ROOTHA~1 .!:..!. al sao 

bem como 

reprodu-

zidos na tabela (1). Para obter a função P15 (r) numerica­

mente, isto é, ponto a ponto, fizemos um programa chamado 
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.. 
TABELA 1. Coeficientes e parâmetros para a expansão da fun 

ção de onda P15 (SCHF) em base de funções de SLATER24 • 

Z=2 Configuração ls 2 :1 s 

ç n 
Orbital ls 

. 
3100 o 0,457418 

1 0,244272 

2 0,136571 
3 o,o94513 

4 o,o08192 
5 0,027670 

1,4o o o,oooooo 

1 0,129851 

2 o J 113403 

3 -0,086860 

4 0,025460 

5 -0,002674 

- e: (a.u,) 0,917956 

I (a.u,) ·o,917956 

Cusp 2,0019 

-E (a.u.) 2,861680 
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ROOTH (apêndice P). A função que obtivemos está represen­

tada na figura (8). g normalizada, tem seu rnâxirno vàlor 

em rrnáx=0,44444 u.a., onde vale 0,9307005, decaindo a 

1,223952 x 10-6 para r = 12,84028 u.a. A representação de 

Rootharn foi cortada neste ponto, pois a partir daí a fun-

ção de onda torna-se cada vez menor, adquirindo inclusive, 

valores negativos para r >21 u.a. A energia calculada do 

orbital Pls? 0,9179460 u,a,, em excelente concordância com 

os outros cálculos HF, 

B-3.3. Estados excitados do átomo de lle 

Para o cálculo dos estados excitados, usamos 

a aproximação Hartree-Fock. Esta aproximação assume que as 

funções de onda atÕmicas podem ser construídas a partir de 

orbitais de um elétron, cuja forma geral é: 

+ ljl(r,s) = 
pnt (r) 

r 

onde x é urna função do spin 

-harrnônico. A parte radial 

é um esférico-

é calculada na 

aproximação do caroço congelado, isto ê, a função Pn1 (r) 

corresponde a um elétron fora de um caroço fixo de camadas 

com .elétrons cujos orbitais são conhecidos a priori, c per­

manecem inalterados pela presença do elêtron externo ao ca-

roço. 

Tanto para o cálculo dos estados excitados, 

do átomo de lle do tipo !.!.E (ligados) corno para os estados 
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no contínuo H usamos um programa já publicado por G.N. B!:_ 

TES29 : "FIXED CORE IIARTREE FOCK PROGRAM". Este programa, 

que chamamos, de FCIIF por brevidade, fora originalmente es-

cri.to para o computador IBM 360/65, na linguagem FORTRAN IV. 

Nós o adaptamos ao computador PDP-10, da UNICAJ.IP, e o subm~ 

temos a uma série de test~s para verificar a confiabilidade 

das funções por ele calculadas. 

B-3.3-a. Rápida descrição do programa FCHF 

O programa FCHF usa um procedimento numérico 

para obter os orbitais de um átomo: a equação diferencial 

Hartree-Fock para um dado orbital é convertida numa equaçao 

integral; esta é integrada numericamente, ponto por ponto, 

pelo uso de uma combinação de regras de integração de Simp­

son e Cotes. Para as integrais de troca que têm o limite 

superior infinito, o FCHF usa o método de integração de 

~~RRIOT 65 • No sentido de incluir uma maior densidade de 

pontos perto da origem, a grade radial para a integração é 

construída com uma mudança de variável: r= ux2 , O<x<l,se~ 

do u o alcance efetivo do orbital. 

O programa FCHF normaliza a 1 os orbitais li 

gados; as soluções no contínuo são normalizadas em energia. 

Se o caroço é um Íon, emprega o método de BATES e SEATON64 

para normalização a funções de onda coulombianas. Se o á­

tomo é neutro, isto é feito através de um ajuste ã solução 

da equação de BESSEL~ 
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Este ajuste, além de normalizar a onda Pnt(r), 

fornece o deslocamento de fase ôt(k), devendo _ser executado 

além do alcance do potencial de troca. 

O programa FCHF o"ferece várias opçoes de cál 

culo, das quais duas merecem ser citadas mesmo nesta rápida 

descrição: 

a) O orbital sendo calculado pode ser feito or­

togonal a outros ou nao. Parâmetros de Lagrange necessários 

são discriminados nos dados de entrada; 

b) Para uma dada configuração, podemos especifi . 
car o multiplete desejado nos dados de entrada (por exemplo 

o orbital lE para o estado 21P ê diferente de o de 23P), ou 

então deixar que, o programa calcule automaticamente o orbi­

tal com a energia média dos multipletes 65 • 

A principal limitação deste programa é, na­

turalmente, a aproximação do caroço congelado, que nao per­

mite as funções de onda do caroço se ajustarem à presença 

do elétron externo ao caroço, cuja função de onda está sen­

do calculada. Isto não constituiu um problema para nôs,uma 

vez que os orbitais excitados que precisamos, conforme a 

teoria já exposta no início deste capítulo, devem realmente 

ser calculados com o potencial vN-l, ou seja, na aproxima­

ção do caroço congelado. 

Outra limitação refere-se à energia das sol!!, 

ções no contínuo. O aumento da energia (ou do alcance ~ da 

grade) aumenta o número de nodos da função de onda, e ê ne-
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cessário cuidar que um número suficiente de pontos e xis ta 

entre dois nodos consecutivos para representar acuradamente 

o orbital. Pode-se sempre aumentar o número de pontos da 

grade NO; isso, porém, aumenta muito a memória e o tempo de 

computação requeridos. 

B-3,3-b, Estados ligados 2'P e 3'P do He 

A descrição dos dados de entrada para calcu­

lar os orbitais excitados 2p(1P) e 3p(1P) com o FCHF está 

no apindice AB-6, 

Calculamos estes orbitais inÚmeras veze~ te~ 

tando a estabilidade da solução frente a mudanças da grade 

numérica (alcance u· e número de pontos NO) e da estimativa 

inicial da energia do estado, bem como das variáveis asso­

ciadas à obtenção de convergência: percentagem na mudança 

de energia de uma iteração à outra e critério de convergên­

cia, que foi da ordem de 10-6 • Um conjunto de dados de en-

. trada para o FCHF e a correspondente saída são mostrados no 

apêndice P. A Fig,8 mostra os orbitais ls, 2p e 3p dos es­

tados 11s, 21P e 31P, respectivamente, Observamos que para 

o orbital 2p, é suficiente tomar u = 35 u,a, e NO = 1500 em -
bora atê u ~ 100 u,a, e NO = 2000 a energia, os zeros, os 

máximos e os mínimos permaneçam inalterad.os até o 59 alga­

rismo significativo. Para o orbital 3p, consideramos boa 

a grade radial com u = 55 u.a. e NO = 2000. A variação da 

energia calculada dos orbitais 2p e 3p com u e NO está mo~ 

trada na tabela 2. 
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TABELA 2. Energia dos orbitais 2p e 3p, e fator de forma 

dos estados 21P e 31P em função da grade radial 

J1 N -E (2p) -E (3p) 

1500 0,1207493 0,4948458 0,05426265 
35 

40 

50 

2000 

1500 

2000 

1500 
' 

2000 0,1207470 

60 2000 0,1207470 

1500 
70 

0,4948389 

0,4948449 

o. 05427269 

0,4948442 

0,05427386 

0,4948433 

2000 0,1207471 0,4948393 0,05427385 

1500 0,4948422 
90 

2000 0,1207472 0,4948393 O,CS427388 

100 2000 0,1207471 0,4948390 

120 2000 0,1207472 

0,2520877 

Observação: Na configuração média dos multip1etes, 

E~v~2p) = -0,131956 

Eav(3p) = -0,0579979 
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TABELA 3. Energia de Excitação dos primeiros estados exci­

tados do âtomo de Hélio em unidades atômicas. 

Excitação 

115+2 35 

115+2 15 

115+2 3P . 
115+2 1P 

115+335 

115+3Í5 

115+33P 

115 ... 33D 

115+3 1D 

115+3 1P 

115+4 35. 

115+4 15 

. 115+5 15 

. a, b 
Exato 

o. 72841 

0,7577 

0,7703 

o. 77988 

0,83498 

0,842 

0,8647 

0,84858 

Presente Cálculo 

0,727994 

0,776442 

0,797198 

0,86378 

0,880548 

0,884769 

0,89697 

ll 
Yarlaggada 

o. 72 36 

0,7756 

o. 79 70 

0,8541 

0,8754 

0,8632 

0,8647 

0,8647 

0,87498 

a: HOORE C., Natl, Bur. 5td, (EUA) Circ. 467 V.l (1949). 

b: MARTIN lv.C., J, Res. NB5A ~. 19 (1960. 

Nota: As energias de excitação de Yarlagada foram obtidas 

de um cálculo RPA analítico; as do presente cálculo 

são definidas como a diferença de energia dos orbi­

tais excitado (FCIII') c fundamental (SCIII') 24 ; 



Para verificar a qualidade dos orbitais Zp 

e 3p fornecidos pelo FCIIF, comparamos na tabela 3 as .ener-

gias de excitação obtidas por YARLAGADDA 12 com as que 
~ 

nos 

calculamos e com os valores exat.os. 

Ainda, comparamos o fator de forma K que 

calculamos numericamente com as nossas funções P1s(r) e 

P2p(r), com o valor de f(Z 1P)=O, 27616 publicado por INO­

KUTI52 , sendo f(Z~)proporcional ao momento de dipolo e 

K = 

• 

Para fazer a comparação, relacionamos f(Z 1P) 

e K; ·em unidades atÕmicas, o momento de dipolo M ê defini­

do por 

M = f f 
o o 

onde r. c os e . 
1 1 

2 
l: (r. c os e.) 
. 1 1 1 1= 

~ + 
e a componente zi de ri, 

Substituindo (~) em (89), obtemos, usando 

a orto-normalidade dos orbitais Pls e P2p: 

., 
~I = 2/121 f d+r (+) (+) O p2p r Z pls r 
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mas, pondo i=O (c m=O) na fórmula (11.28) de Bethe-Jackiw21 

00 

resulta que: 

H = 2K//i0 

I k · 52 bl" 1 1 1 1 d d no ut.J. pu ~cou o va or por e e ca cu a o e 

f(2 1P)=(w l/R) M2 = 0,27616 
2 p 

(2..2_) 

CQ.!) 

sendo w 
1 

a energia do estado excitado 21P medida a partir 
2 p 

do estado fundamental, w 1 = 0,7971978 u.a. e R= mé12n2 = 
2 p 52 

= 13,606eV = 1/2 u.a., o fator de forma de!NOKUTI é 

K = 0,5097. 

Nosso cálculo produziu os valores de K em 

funçió do alcance ~ e do nGmero de pontos NO mostrados na 

Tabela 3; isto é, o fator de forma por nós calculado é de 

0,49484. 

Pelos resultados mostrados, consideramos 

boas as nossas funções de ondas Pzp(r) e P3p(r). 

B-3.3-c. Estados no contfnuo. Grade Radial c deslocamento 

de fase 

A versio original do FCI!F permitia o cálcu-

( " ~.) lo de ondas com momento angular i<3 ondas ., no max1mo • 
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Em vista da expansão em ondas parciais feita no item B-2.3, 

tivemos necessidade de modificar o programa para incluir O!!_ 

das com 1>3.· Esta modi~icação f~i feita por N. NINTER, do 

Lawrence Liver.more Laboratory (EUA), que nos retornou o 

FCHF com capacidade de calcular ondas de momento angular 

qualquer; a Única limitação nesse aspecto, passou a ser de 

ordem numérica, inerente ao PDP-10 da UNICA/.IP, que não tra­

balha com números fora do intervalo (lo- 38 , 10+ 38). 

Obtivemos o comportamento quali ta ti v o esper~ · 

do para as soluções no contínuo, isto é, ondas que na re­

gião assintôtica se comportam como senôides do tipo 
ITI A sen(kr - ,; + o1 (k)), onde o1 (k) é o deslocamento de fase 

d · k
2

/ 2 t 1 ' para a on a com energ1a e momen o angu ar N• 

No apêndice P mostramos para ilustração uma 

saída tÍpica de onda Pk
1

(r) no contínuo. A grade foi esco­

lhida suficientemente fina para que a função Pk1 (r) ficasse 

definida num número grande de pontos (~ 40) entre dois nodos· 

consecutivos. A Tabela 4 mostra os deslocamentos de fase 

para o átomo de He para ondas com momento angular 1~0-8, na 

região de energias que vai de 18 ,4eV a 80eV. ·Estes · foram 

os valores que usamos em nosso cálculo. Eles se mostraram 

estáveis frente a variações da grade radial, testada exaus-

tivamente, porque encontramos publicados para comparação 

apenas os deslocamentos de fase das ondas ~. ~ e d. A Tabe 

la 5 mostra a estabilidade de o 1 (k) para a grade radial, e 

na Tabela 6 comparamos nossos ô1 (k) com os de YARLAGADDA 12 

e consideramos satisfatórios nossos resultados. 
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TABELA 4. Deslocamentos de fase HF para o átomo de Hélio para ondas com momento angular f=0-8. 

E e V 18,416 26,506 38,316 40,000. 50,000 56,463 58,316 60,000 80,000 

u.a. 0,677067 0,9745043 1,408683 1,474264 1,838235 2,075856 2,143978 2 ,205882 2,941176 
-
o 1,75479 1,58635 1,42380 1,40544 1,31273 1,26390 1,25160 1,24059 1,13140 

1 o ,22377 0,26921 0,30425 0,30757 0,32221 0,32850 0,32998 0,33123 0,34080 
.. 

2 0,02158 0,03537 0,05338 0,05572 0,06843 0,07570 0,07765 0,07939 0,09714 

I 3 0,00262 0,00558 0,01078 0,01158 0,01627 0,01931 0,02018 0,02096 0,02987 
"" CC 
I 

j, 4 0,00035 0,000935 0,00231 0,00255 0,00408 0,00519 0,00551 0,00582 0,00960 

5 0,00005 0,00016 0,00051 0,00058 0,00104 0,00140 0,00154 0,00165 0,00315 

6 0,00000 0,00003 0,00012 0,00014 0,00027 0,00039 0,00043 0,00048 0,00104 

7 0,00001. 0,00003 0,00003 0,00007 0,00010 0,00012 0,00014 0,00034 

8 0,00000 0,00001 0,00000 0,00002 0,00000 0,00000 0,00004 0,00010 



TABELA 5, Variação de oR.(k) com a grade radial, para ener­

gia de 40eV. 

= 35 u.a. ;; 70 u.a. 

1500 2000 

o 1,40544 ·1,40544 

1 0,30757 0,30757 

2 o ,05572 0,05572 

3 o ,01158 0,01157 

4 0,00255 0,00254 

5 0,00058 0,00058 

6 0,00014 0,00014 

7 0,00003 0,00003 
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TABELA 6. Deslocamentos de fase para as ondas s - p - d comparadas a outros resultados . 
te6ricos HF. 

Presente 
Yarlaggada12 Chang12 Energia Cálculo Pu e 

(e V) 
s p. d s . .. p. d s p d f -

I 

"' 2,0 2,5896 o ,02104 0,00028 2,5945 0,02358 o ,00118 o 
I 

3,40 2,4358 0,04256 0,00093 2,4380 0,04261 0,00125 2,4356 0,0422 

13,60 1,890 0,1831 0,01367 1 ,8944 o ,1835 0,0142 1,890 0,1831 



B-3.4. As integrais de dois elétrons -Testes 

Para o cálculo numérico das integrais de 2 

elétrons diretas e de troca, eqs. (7la,b) e eq.(~) monta­

mos um programa chamado NNINT, descrito com mais detalhes 

·no apêndice P. Ele aceita como dados de entrada as quatro 

funções de onda a serem integradas, e uma variável lÓgica 

que informa se a integral desejada ê direta ou de troca. 

\ Usa a regra de integração de Simpson, no mesmo tipo de gr~ 

de· radial que o FCHF, isto é, r = ux2 , fazendo, então: 

)1 

! dr 
o 

1 
+ 2)1 ! dx 

o 

Lembramos que, como já foi explicado no f tem 

B-2.5, cada integral direta de dois elétrons foi separada 

na forma: 

~ . 
mer1ca 

gral K 

Com o programa NNINT fizemos a integração n~ 
R 

f 
0

, onde R
0 

é o valor de r a partir do qual a inte-
0 

eq • (~.!) 

pode ser considerada constante, ou seja, R é o valor de r o 

a partir do qual o potencial de transição Vls+np(r) assume 

o comportamento aproximado de K/r 2 , K constante. Montamos 

então uma rotina de integração (regra de Simpson) chamada 

AN, que recebe como dados de entrada as funções P15 (r), 
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P (r) e o alcance ~. np 
3 mostra que desde ~= 

e calcula a integral K(np). A Tabela 

35u,a. até~= 100 u.a., K(2 1P) apre-

senta-se estável até a 4ª casa decimal, de modo que tomamos 
--~ 

R > 35 u.a. no êâlculo da DCS para a excitação do estado o 

z1r. A mesma tabela 3 mostra K(3 1P) em funÇão da grade ra-

dial e observamos que K(3 1P) é constante atê a 4ª casa deci 

mal para 50<~<100, A Tabela 7 especifica a grade radial de 

integração numérica usada para cada caso calculado. 

A integração de R
0 

até infinito (rabicho) foi 

:feita segundo a fórmula analÍtica aproximada eq,(84). A fÕr 
. -

mula é banal, exceto pelas funções ·seno-integral si (x), cos 

seno-integral Ci(x). O valor destas funções foi obtido por 

interpolação dos valores publicados nas tabelas YAHNKE e 

ENDE 56 e ABRAHOWITCH57 para os argumentos x = (p-q)R
0

; e foi 

b . d 1 f. 1 . • . 56 o t~ o pe as ormu as as.s1ntot~cas : 

si(x) =-(cos x}/x 
x>>l 

Ci (x) = (sen x) /x 

quando o argumento x = (p+q)R
0

• 

Fizemos um pequeno programa chamado TAIL 

ra calcular o rabicho das integrais ~·t(eq. (71-a) com 

P.!!. 

on -
das distorcidas, e também o rabicho das integrais diretas 

FBA • It't' eq.(ZQ). Neste ultimo caso basta colocar na cq,(!i) 

todos os deslocamentos de fase nulos. A contribuição do 

rabicho ao valor das integrais revelou-se completamente de!!_ 

prezível; afetando a integral numérica em valores da ordem 

de 0,1%, tipicamente. 

. -92-
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TABELA 1· Grade radial da integração numérica para as int~ 

grais de dois elétrons usadas nos vários cálculos de 

DCS. 
·Y 

Estado. Energia 

Excitado Impacto 

80 

21P 60 

40 

80 

50 

de 

(e V) 

-93-

!)) (u.a.) 

35 

50 

35 

. 50 

55 

NO 

1500 

2000 

1500 

2000 

2000 



B-3.4-a. Testes do programa de integração NNINT 

O programa NNINT foi submetido a uma 

de testes para verificar a confiabilidade dos valores cal­

culados para as integrais de dois elétrons. Entre outros, 

vamos citar os testes que foram feitos no átomo de hidrog§_ 

nio, na primeira aproximação de Born. 

Intêgrais diretas 

Com o objetivo de testar as integrais dire­

tas, reproduzimos as secções de choque total, analisadas em 

ondas parciais, para a transição 11S+Z 1S do átomo de H, P!!, 

blicadas por HOISEI1HTSCH58 ·e por OHIDVAR59 
, na primeira 

aproximação de Born (Apêndice AB-5). 

Na Figura 9-a, mostramos o gráfico que obti · 

vemos com os nossos cálculos, e para efeito de comparação, 

na Figura 9-b reproduzimos o gráfico apresentado por MOISE.!. 

WITSCH58 • A secção de choque integral 

em unidades de na~, para o estado z1s, 

onde 

co 

. Q = E Q'- 1. 
R.=O 2 S 

co co 

r r 
o o 
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TABELA 8, Secção de Choque Q~ para a . - 11 1 trans1çao S+2 S do 

~ 

de llidrogênio na FBA, Comparação de resultados. a tomo 

~~ 

L 
p 

... o .1 2 . 3 4 5 6 

G 0,16376 o,009ff1 0,00021 0,00000 0,00000 0,00000 0,00000 
0,9 

o 0,16376 0,00981 0,00021 0,00000 0,00000 0,00000 0,00000 

G 0,19578 0,04795 0,00428 0,00026 0,00001 0,00000 0,00000 
1,0 

o 0,19578 0,04795 0,00428 0,00026 0,00000 0,00000 0,00000 

G 0,16271 0,07073 0,01141 0,00125 0,00011 0,00001 0,00000 
1,1 

o 0,16272 0,07073 o. 01141 0,00125 o. 00011 0,00001 0,00000 

G 0,12704 0,07896 0,01858 0,00299 0,00039 0,00004 0,00000 
1,2 

o 0,12704 0,07896 0,01858 0,00299 0,00039 0,00004 0,00000 

G 0,00388 0,00909 0,01019 0,00865 0,00627 0,00408 0,00246 
3,0 

o 0,00388 0,00909 0,01019 0,00866 0,00628 0,00394 0,00226 

G 0,00123 0,00320 0,00420 0,00431 0,00384 0,00305 0,00247 
. 4. o 

o 0,00123 0,00320 0,00420 0,00431 0,00385 0,00304 0,00246 

. 
G - Nosso cálculo. 

O- Resultado de Kazem Omidvar, NASA (1964) "Theory of the 

2 s and 2p excitation of thé Hidrogen a tom induced by 

electron impact". 
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Na Tabela 8 comparamos nossos resultados 

com os de OHIDVAR 59• As pequenas diferenças que se notam 

no canto esq~erdo inferior da Tabela devem-se ao fato de 

que a subrotina ·que usamos para o câlculo das funções de 

Bessel perdia em precisão quando se aumentava o valor do 

momento angular t. Posteriormente, esta subrotina foi subs 

tituída por outra melhor, gentilmente cedida pelo Dr. D. 

Cartwright (Los Alamos Scientific Lab., EUA). 

Integrais de troca 

Consideramos aqui o caso simples: o efeito 

de troca no espalhamento elétron-âtomo de hidrogênio. Este 

processo é observável porque ele muda o valor do spin total 

do sistema de duas partículas ligadas prôton-elétron, O 

processo de troca de spin pode causar a transição hiperfina 

(21 cm) , importante em radioast~onomia 66 • A separação de 

energia dos niveis hiperfinos do H são um milhão de vezes 

menor que a energia cinética dos elétrons de modo que a co­

lisão envolvendo apenas uma troca de spin é considerada e-

lâstica, 

Na aproximação de Born-Oppenheimer Menos o 

Caroço (BOMC) a amplitude de espalhamento para este proces­

so é dada. por45 : 

BOMC 
Gls ls (e) = 

• 
2 · 2 T (me /21r~ ) I (e) 

onde: 
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TABELA 9. Amplitude de espalhamento de troca ls-ls do áto 

mo de Hidrogênio na aproximação BOHC. 

E(eV) 

soo 
300 

11 .. 

a ~ nosso calculo. 

e (grau) 

15 

15 

18 

g(BOMC) a 

0,021 

0,052 

2,754 

g(BOMC)b 

o, 021 

o,050 

2,754 

b TRUHLAR, D. G. ; CARTWRI GHT, D. C. , KUPPERMANN, A. 

Phys.Rev. 175, 113 (1968). 
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onde yBOMC l/r12 • Pls(r) 
~ a função de onda elé-= e para o 

estado fundamental do átomo de e # -tron no e o an (exato) H, -
# + + 

gulo de espalhamento, isto e • e = are c os (p. q) e os outros 

sÍmbolos tem o significado usual. Usando as expansoes em 

termos de funções de Bessel e esférico-harmônicos para as 

'ondas planas, e a eq. (~) para VBOMC, e colocando P 1 s(~)= 
= Pls (~) (1/147r) obtemos, por cálculo direto 

onde 
• 

A amplitude do espalhamento elástico com tro -
# 

c.a, e, pois: 

BOMC 
G (8) 2 (m.e2;ft.2 ) · ls ls = • 

Com o programa NNINT calculamos as integrais 

1ic~<l0), As amplitudes de troca G~~~Is que obtivemos es­

tão comparadas àquelas publicadas por TRUHLAR DG ~ a166 , 

na Tabela 9 • 

B-3.5. O cálculo da matriz T complexa direta e de troca -

· Testes 
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. D 
Para o cilculo dos elemento~ de matriz T e 

TE, eqs, (70a,b), fizemos um .. programa chamado FINALE, que 

recebe como dados de entrada os momentos dos elétrons inci -
dente e espalhado, os deslocamentos de fase, as integrais 

diretas e de troca fornecidas por NNINT, o número de ondas 

distorcidas .l'.d, e a quantidade que chamamos de TDB(M), 

M = O, 1, definida pelas eqs. (73), CZD e (Z§.) e que 

transições s-p é imaginirio puro. 

para 

A sáída do programa FINALE (Listagem LS, a­

pêndice P), traz, para cada ângulo de espalhamento que se 

deseje, primeiro para H=O e depois para M=l, os elementos 

de matriz T diretos e de troca, e então a matriz T=ZTD- TE, 

seguida da secção de choque diferencial correspondente, em 

unidades de a2sr-l o • 

Para verificar o bom funcionamento do progr~ 

ma, calculamos com ele a secção de choque diferencial para 

o espalhamento elétron-itomo de Hélio analisado em ondas 

parciais, eq.(~), pondo nos dados de entrada de FINALE t~ 

dos os TDB's nulos, junto com .l'.d negativo (significando ne 

nhuma onda distorcida) e as integrais I~~~ ca.lculadas com 

NNINT; usamos 60 ondas parciais (121 integrais I~~~). 

Comparamos a matriz T assim obtida com aqu~ 

la que calculamos pelas fórmulas (22), com os resultados 

mostrados parcialmente na Tabela 10. Verificamos que para 

ângulos 8~50°, obtemos o mesmo valor para imTD com dois al 

garismos significativos. Este resultado nos garante que 

FINALE esti correto do ponto-de-vista de programaçao. Para 
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TABELA lO. Comparações dos resultados obtidos com 60 ondas 

parciais (Parcial) e sem análise em ondas parciais (To-

tal) para a matriz T na FBA. 

Ângulo . TD 1m (M=O) imTD (/.1=1) 

(graus) Parcial Total Parcial Total 

20 1,3752 1, 3719 1,4397 1,4329 

50 0,1372 0,1381 0,1349 0,1416 

80 0,02570 0,02896 0,02203 0,02022 
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ângulos 0>50°, 60 ondas parciais sao insuficientes para a 

obtenção de secção de choque diferencial total FBA. 

Testes de convergência para a DCS 

Calculamos as DCS com o programa FINALE para 

diversas energias de impacto para excitação dos estados z1p 

e 31P do átomo de He. Para cada cálculo testamos a conver-

gência das DCS obtidas em função.do aumento do número de 

ondas parciais distorcidas incluídas (id). 

No apêndice P mostramos uma saída típica,do 

programa FINALE (listagem LS). Nesta listagem, pode-se 

verificar a rápida convergência· de ReTD (H=O) ReTD (M=l) e 

das partes real ~ imaginárias de TE para'H=O e para M=l. A 

parte ImTD(H=O,l) não converge com as id ondas parciais di.::_ 

torcidas incluÍdas e, como já explicamos na secção B-2.4, 

as ondas parciais de (R.d+l) até "" sao acrescentadas na FBA 

(ondas planas). Diremos que o cálculo convergiu quando o 

aumento do número de ondas distorcidas incluÍdas não afeta 

o resultado (DCS) em pelo menos dois algarismos significa-

ti vos. 

A priori, podemos ter uma idéia de quantas 

ondas parciais distorcidas são necessárias analisando a Ta 

bela 4 dos deslocamentos de fase ô!'.(E) em função do momen­

to angular i. Vimos que ô;_(E) decresce com o aumento de~ 

o que significa que para i suficientemente grande (R.=dd), 

dentro da limitada precisão que se tem na prática, a dis­

torção nas ondas parciais (com R.>ld) dos elétrons inciden-
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FIGURA 10. 
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dente e espalhado é desprezível. A veracidade desta afir­

maçao é comprovada na Fig.lO, que mostra o módulo da dife­

rença entre as integrais de dois elétrons 'J'~, ~ (eq. (7la)) 
FBA 

& I~·~ (eq. (~)),usadas no cálculo das DCS para a excit~ 

ção do estado 31P ·por impacto com elétrons de 80cV de ener 

gia. Este é o câlcÚlo em que esperamos ter a pior conver­

gência (maior número quântico principal !!_, e maior energia 

considerada; para energias menores, ô~(E) decresce mais ra 

pidamente com o aumento de t}. Neste caso, as integrais di 

retas para a oitava onda parcial (~'=7) sâo da ordem de 

10- 3 , e como vemos na Fig.lO, a diferença entre as inte-

grais calculadas com ondas distorcidas d~.~ e as 

éalculadas com ondas planas é da ordem de 10- 7• 

integrais 
~ 

Isto e,p~ 

ra a oitava onda parcial, a distorção esta afetando o va­

lor da integral de dois elétrons no seu quarto algarismo 

significativo (0,01%)*. 

Quanto - de choque propriamente di as secçces 

tas, as Tabelas 11 a 13 mostram a variação das DCS com o 

número de ondas parciais distorcidas incluÍdas O-ºd• para di 

versos ângulos. De um modo geral, - . piora a convergenc1a p~ 

ra ângulos grandes, porém podemos considerar que as nossas 

DCS apresentam dois algarismos significativos confiáveis, o 

•obenrva•ao ainda na Fig.lO que o efeito da distorçio nas 

ihtegrais de dois elitrons tenda a diminuir com o aumento 

de t•, de fato, nota-se um comportamento linear decrescon 

ta daode 1 1 •3 at~ 1 1 a7. Este comportamento possivalment~ -I a origem do esquema de extrepolaç~o usado por THOMAS et 

~1 13 no c~lculo das secç5ea de cheque totais (Q(E)J, -
-'10<1-



que; suficiente, pois a precisio dos dc~ais ~ilculos, bem 

como dos resultados experimentais publicados, nio vai além 

d.lsso, 
c~ 
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TABELA 11. Estudo da convergência das DCS, ·para os ângulos 

15ô, 60° e 120°, com o aumento do número (~d) de ondas 

parciais distorcidas incluidas; para o estado 21P do He. 

Energia de impacto: 80eV. 

~d 

2 3 4 5 6 7 

00(.150) 0,1533 0,1566 0,1574 o ,15 77 0,1577 0,1578 

01 (150) 0,1635 0,1628 0,1626 0,1626 0,1626 0,1628 

00 (60°) 0,201- 2 o,2os- 2 0,207- 2 2 ~-2 o, o, 0,206- 2 o ,2os- 2 

01 (60°) o 83- 4 
• o 77- 4 

• o 83- 4 
• o 85- 4 

• o 8ç4 
• o sÇ 4 

• 

cr0 (120°) o 83- 3 
• ·O 67- 3 

• o 70- 3 
• o 70- 3 

• o 70- 3 
• o 70- 3 

• 

01 (120°) o n- 4 
• o 66- 4 

• o 61- 4 
• o 62- 4 

• o 62- 4 
• o 63- 4 

• 

-n indica a potência de 10 pela qual os dados devem ser 

multiplicados. 
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TABELA 12. Estudo da convergência das DCS (2 1P) para os ângulos 10°, 40°, 80° e 160°, com o 

aumento do número R.d de ondas parciais distorcidas incluidas. 
·.i-· 

Energia de impacto de 60eV. 

td cr 0 (10°) cr 1 (10°) a0 (40°) cr 1 (40°) o v 0 (80 ) o 1 (80°) o o0 (160 ) 01 (160°) 

2 0,640 0,171 - -
3 0,633 0,168 0,2931- 2 0,519- 2 0,1983- 2 0,123- 3 0,1324- 2 0,44-s 

I 4 0,628 0,166 o ,2923-2 0,488-Z 0,2054- 2 0,158- 3 0,1310- 2 o 34- 4 
..... • o ._, 
I 

o,292ç 2 0,487- 2 0,2083- 2 o ,142- 3 o ,1311- 2 o 12- 4 5 0,627 0,164 • 

6 0,627 0,164 0,2924- 2 o ,49Ç 2 0,2081-z 0,132- 3 0,13u- 2 o 21- 4 
• 

7 0,627 0,163 0,2924- 2 0,501- 2 0,2089- 2 0,133- 3 0,1311- 2 o 17- 4 
• 

7 1/Z 0,628 0,163 0,2925- 2 0,503- 2 0,2088- 2 0,136- 3 o ,1311- 2 o 18- 4 
• 

-n Indica a potência de 10 pela qual os .dados devem ser multiplicados. 



I 
·>-' 
o 
00 
I 

TABELA D. Estudo da convergência das DCS, para os ângulos 20°, 50°, 95° e 

do número ~d de ondas parciais distorcidas incluídas, para excitação do 

sob energia de impacto de SOeV. 

td 

2 

3 

4 

5 

6 

7 

8 

8 1/2 

8 1/2* 

ao (20o) 

0,315 

0,307-l 

0,304-1 

0,303-1 

o. 303-1 

0,303-1 

0,301-1 

0,302-1 

0,302-1 

crl (~Oo) 

0,639-2 

0,166-1 

0·,161-1 

0,159-1 

0,158-1 

0,158-1 

o ,160-1 

0,160-1. 

0,160-1 

aO (SOo) 

0,44-3 

o. 42-3 

0,40-3 

0,40-3 

0,40-3 

0,40-3 

0,39-3 

o. 39-3 

0,39-3 

a 1 (S0°) ao (95o) al (95o) 

0,74 o,s2-3 0,28-4 

0,62-3 0,54-3 0,56-4 

o. 6 3-3 .0,57-3 o,5o-4 

0,6ç3 0,56-3 0,4ç4 

0,66-3 o,ss-3 0,46-4 

0,66-3 0,56-3 0,46-4 

0,68-3 0,53-3 0,51-4 

0,69-3 o. 53-3 o,s2-4 

0,69-3 0,53-3 o,5 2-4 

-n Indica a potência de 10 pela qual os dados devem ser multiplicados. 

140°, com o aumento 
1 ~ 

estado 3 P do He, 

a
0 

(140o) 

·o, 5ç3 

o , 5ç3 

0,54-3 

o , 5ç3 

o ,ss-3 

o , 5ç3 

o ,ss-3 

0,54-3 

o ,54-4 

a 1 (140o) 

o,so-4 

0,14-4 

0,21-4 

0,21-4 

0,20-4 

o 2 -4 • 1 

o. 2 7-4 

o ,2ç4 

0,26-4 

$ * {;<;>m lO ondas parciai" incluídas !'"' termo de troca, ,.- duas Últ:'-:<~s não distorcidas, 



· B-4 

RESULTADOS, ·DISCUSSÃO E CONCLUSOES 

B-4.1. Resultados 

Os resultados sao mostrados a seguir, em ta­

belas e em gráficos, Quando possível colocamos os resulta­

dos de trabalhos anteriores, porém de modo algum pretende­

mos fazer uma revisão·completa do assunto(•). 

B-4,l.a. Excitação do estado z1P 

~: As tabelas 14, 15 e 16 e as figuras 11, 

12 e 13 mostram as secç5es de choque diferenciais para as 

energias incidentes de 80eV, 60eV e 40eV, respectivamente. 

A Tab, 14 e a Fig. 11 mostram, além do nosso resultado, os 

de THm!AS !:.!. a127 , os de ~IADISON e SHELTON26 (esquema FG), 

e os valores medidos por CHUTJIAN e SRIVASTAVA69
, 

Na Tab. 15 e Fig. 12 comparamos a DCS exper,i 

mental de CHUTJIAN e SRIVASTAVA69 com o cálculo FOHBT de THO 

·MAS !:.!. ~ 27 , com o cálculo DW de MADISON e SHELTON26 , com 

o cálculo ~IET de FLANNERY e McCANN 47 e com o presente cál-

culo a 60eV, 

(*) Para revisSes mais completas, vuja-se MOISEIWITCH
58 

(1968), TRAJMAR 41 (1973), HALL et a1
88 

(1973), 
87 - --. 26 

TRlJLHAR .::.!_ ~ (1973), MADISON e SHELTON (1873). 
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A Tabela 16 compara nossos resultados 

energia de impacto de 40eV com as medidas de TRULHAR 

para 

et a1 87 

e a Figura 13_ mostra em adição o resultado de THO~~S ~ ~ 27 

o que nos permite, através da Fig, 2 de Tf!ONAS ~ ·a127 ex­

tender a comparação aos resultados de ~DISON e SHELTON 26e 

outros, todos para 40,leV. 

Parâmetros À e lxl: Os parâmetros À e lxl 

sao mostrados nas tabelas 17, 18 e 19, bem como nas Figs. 

14 a 19. 

Os resultados experimentais de EMYNIAN et 

~ 
31 

(1974) para À e lxl são comparados aos nossos result!!_ 

dos nas tabelas 17, 18 e 19-a,b, para energias de 40eV, 60eV 

e 80eV, respectivamente. A Tabela 18 apresenta também o r!;_ 

sultado do cálculo NET 47 para À, e a Tabela 19-a para este 

parâmetro contém ainda os resultados FOHDT de THO~~S ~ !!:.f 7 

D\i de ~DISON e SHELTON 26 e HET de FLANNERY e NcCANN 47 • 

Os dados para ), contidos nas tabelas 17, 18 

e 19-a, estão graficados nas figs. 14 (80eV), 15 (60eV) e 

16 ( 40eV) onde colocamos também o resulta do de THm~s et 

· ~ 27 , e na fig. 14 os recentes resultados experimentais de 

SUTCLIFFE et a1 51 , 

A diferença de fase lxl, que calculamos pe-

la priilieira vez com a teoria de muitos corpos em primeira 

ordem, vem nas figs. 17, 18 e 19 para 80eV, 60eV e 40ev, 

respectivamente, junto com os dados de EHYNIAN -~ a1 31 (1974) 

e, para o caso de 80cV, também com os recentes resultados 

experimentais de llOLLIWOOD !:.!:. a1 70 (1978). 
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DCS: A tabela 20 e a fig. 20 contêm as DCS 

para energia de impacto de 80eV comparadas aos cálculos ~1ET 47 

DWPO de SCOTT e HcDOli'ELL44 e os -dados experimentais de 

CHUTJIAN e Tll0MAS 48 .-

A Figura 21 mostra os resultados de SCOTT e 

McDOl\'ELL 44 e os do presente cálculo para energia de impac­

to de SOeV; nossos 'resultados estão tabelados na Tab. 21. 

Ainda, para ilústração, colocamos nas figs. 29 e 30, as se~ 

ções de choque, parte direta e de troca, respectivamente,p!!; 

ra os subniveis magnéticos do-estado 31P, a 0 , a 1 e a=a 0+2a1 

para o caso de energia de impacto de 80eV. 

Parâmetros À e lxl: As tabelas 22 e 23 m·os­

tram os resulta dos de À e I X I para energias de impacto de 

SOeV e 80eV respectivamente. Elas contêm para comparaçao 

com os nossos resultados e com os resultados experimentais 

de EHYNIAN et ~ 68 , os de SCOTT e ~lcD01VELL 44 , e ainda os re 

sultados para À <le FLANNERY e McCANN47 a 80-eV. 

AS figs. 22 e 23 mostram À, enquanto as figs. 

23 e 24 mostram lxl para SOeV e SOeV, respectivamente. Note 

-se que as curvas para J x J de FLANNERY- e ~lcCANN 4 7 foram de-

senhadas na falta das tabelas, a partir de leitura feita nos 

gráficos do trabalho original. 

A partir de nossos resultados para À e lxl, 

construímos a tabela 24 com os parâmetros de STOKES P1 ,P 2 c 
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r 3 • Estes estão graficados nas figs. 26, 27 e 28, junto 

com os resultados experimentais de STANDAGE e KLEINPOPPEN3 2 

e os valores calculados ME't7 • 

· B-4.2. Discussão 

B-4.2.a, Excitação do estado z1r 

Os presentes resultados para DCS e À com e­

nergia de impacto de 80eV, 60eV e 40eV concordam a menos de 

pequenas diferenças com os resultados de THOMAS et al 2 ~. o 

que mostra a validade de ambos os cálculos (o desvio de 15-

-20~ entre os resultados de THOMAS!.!_ .!!.!.27 e os nossos, p~ 

de ser atribuído principalmente aos métodos numéricos dis­

tintos empregados), e mostra também que a aproximação feita 

para a matriz densida·de. de transição é boa quando comparada 

com o valor fornecido pela RPA, fato que jâ foi mencionado 

por BRANSDEN e HcDOWELL 43
• 

Este resultado é essencial para mostrar que 

a FOHBT nao concorda com os resultados experimentais para À 

em ângulos pequenos (6<60°), ao contrário do resultado de 

MADISON e S!IELTON, cujo modelo deve ser considerado teorica 

mente inferior a FOMBT. Isto se reflete claramente nos re-

sultados para DCS onde os resultados da FOMBT (atuais e de 
. 27 -THOMAS !.!_ .!!..!. ) concordam melhor com a experiencia que os 

de ~lADISON e SHELTON 26 • Os novos resultados experimentais 

de SUTCLIFFE ~~51 para À com energia de impacto de 80eV 

concordam muito bem com os resultados aqui apresentados pa­

ra ângulos grandes, 
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O presente cálculo para JxJ, para ângulos p~ 

quenos concorda razoavelmente bem_com os resultados experi­

mentais com energias de impacto de 40-60-SOeV. Os recentes 

resultados experimentais para ângulos grandes (energia de 

~mpacto de 80eV) concordam extremamente bem com o presente 

cálculo. Esta concordância pode ser considerada o maior 

sucesso da FOMBT. 

B-4.2.b, Excitação do estado 31P 

Para a excitação do estado 31P a SOe V e SeOeV, 

nao há outros cálculos teÓricos feitos que nao os 

SCOTT e McDOWELL 44 e MET de FLANNERY e McCANN47 • 

DWPO de 

Este Últi -
mo é uma aproximação semiclássica com canais acoplados, e o 

primeiro introduz alguns tipos de distorção para o elétron 

incidente, mas nenhuma para o elétron espalhado. 

Como pôde ser visto nas figs. 20 e 21, o r e -
sultado FOMBT DCS concorda muito bem .-para a com a exper1e22 

cia para 80eV de energia incidente, ao contrário dos mo de-

los DWPO e MET que sao bons somente para ângulos 8<40°. 

Os resultados da FOMBT para Jxl são ligeira-

mente melhores, e para À são ligeiramente piores que os do 

modelo DWPO para as energias e ângulos considerados, isto 

é, para E : 50eV e 80eV e 8<40°, Os resultados do MET são 

praticamente de igual qualidade que os da FOMBT para À e 

JxJ sendo que ambos fornecem o sinal correto de JxJ. 
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B-4.3. Conclusão 

- Neste trabalho nós reexaminamos a aplicação 

da FOHBT à excitação do estado 21P do átomo de He por impa_s 

to eletrônico a 40eV e 80eV. Estendemos o cálculo para a 

energia de 60eV, e extraímos pela primeira vez por esse mé­

todo o parâmetro X• Nós ainda aplicamos o método ao cálcu­

lo dôs parâmetros de colisão para a excitação do estado 31P 

do He. Da discussão do item anterior, concluimos que os m~ 

delas DW e FOMBT ·são superiores aos modelos DWPO e HET para 

o cálculo das DCS em todos os casos considerados. Dentre os 

modelos DW e FOMBT, o primeiro fornece melhores valores pa­

ra À (6<60°), porém o segundo fornece melhores DCS, princi­

palmente nas energias mais baixas, e ambos são de igual qu~ 

lidade para em ângulos pequenos, de modo que nenhum de-

les explica todos os resultados experimentais perfeitamente. 

Entretanto, a concordância de x com as rece~ 

tes medidas para ângulos grandes é o grande sucesso da FOMBT, 

no momento. Seria interessante, porém, verificar os resul-

tados do modelo DW para este parâmetro, que MADISON e SIIEL­

TON não publicaram além de 40°. 
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TABELA 14. Continuação. 

130 2 2- 2 
• 

136 1 9-2 
• 2 1- 2 

• 
140 2 2- 2 

• 
ISO (1,8- 2) 2 2- 2 

• 2 1- 2 
• 

160 (1,8- 2) 2 2- 2 
• 2 1- 2 

• 
180 (1,8- 2) . -2 2 1-2 2,2 • 

-n: indica multipücação por 10-n. 

a Medidas de Chutjian e Srivastava69 (1975), 

b: Cálculos na FOMBT de Thomas~ a1 27 (1974), 

c: Cálculo na DIVT, de Madison e Shelton26 (1973). 
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TABELA lS. DCS para espalhamento e-IIe com excitação do est~ 

do 21P do átomo de Hélio, para energia de impacto de 60eV. 

"/' 

DCS(2 1P) 2 -1 1018) ~cm sr x 
e cale. (graus) 

EXP~ 

· Presente FOHBTb DWTc METd 

o (37) 47 60 51 48 

·s (33) 43 47 42 

6 47 

8 35 32 

10 20 26 28 26 40 

15 10 14 15 15 25 

20 s,o 7,0 7,5 8,0 16 

25 3,3 3,6 4,3 8,7 

30 1,5 1,5. 1,7 2,4 4,6 

35 7 j-1 
• 7-9-l • 1,4 2,3 

40 4,7-1 3 6- 1 
• 

3 g-1 
• 8,7 1,1 

45 2 o-1 
• 5 2- 1 

• 
50 2 ç1' 

• 1 4- 1 
• 1 4-l • 4,0- 1 2 7- 1 

• 
55 1 1-1 

• 
60 1. g.-1 9 3- 2 

• 9 2- 2 
• z 2- 1 

• 7 7- 2 
• 

70 - 7 7- 2 3 4- 2 
• • 

75 1, 3- 1 7 1- 2 7 o- 2 -1 
• • 1,1 

80 1, o- 1 6 6- 2 
• 6 4- 2 

• 9 4- 2 
• 1 9-2 

• 
85 6 r-2 

• 
90 7 ç2 • 5 6- 2 

• 5 4- 2 
• 

6 g-2 
• 1 3- 2 

• 
lOS 6,0- 2 4 6- 2 

• 4,s-2 s,o- 2 

Continua ••• 
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TABELA 15. Continuação. 

120 4 g-2 4 1- 2 4 o-2 
-;~ • • • 

136 3 g-2 
• 

3 g-2 
• 

3 g-2 
• 

150 (3,8- 2) 3 g-2 
• 3 8- 2 

• 

160 (3,8- 2) 3 g-2 
• 

3 g-2 
• 

180 (3,8- 2) 4,0- 2 3 g-2 
• 

-n: indica multiplicação por 10-n. 

a: CI!UTJLI\N e SRIVASTAVA69 (1975). 

b: THm!AS !:..!. 2:1.27 (1974). 

c: }IADISON e SHELTON (1973). 

4 2- 2 
• 

3 g-2 
• 

3 8- 2 
• 

3 8- 2 
• 

3 g-2 
• 

d . 47 
FLANNERY e McCANN (Comunicação pessoal). 
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TABELA 16, DCS para o espalhamento e-fie com excitação do 

estado 21P do átomo de Hélio e energia de impacto de 40 

e V .• 
-;'I 

(graus) 

o 

3 

5 

10 

15 

20 

25 

30 

35 

40 

45 

50 

55 

60 

70 

80 

90 

100 

110 

120 

a Exp. 

-3 9,1 

3 i- 3 
• 

.Presente cale, 

5 42-l • 
4 32- 1 

• 
3 06- 1 

• 

Continua, •. 
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TABELA 16, Continuação. 

130 2 1- 3 2 20- 3 2 u- 3 
-?; • • • 

138 2 2- 3 
• 

140 z os- 3 
• 2 04- 3 

• 
150 1 92- 3 

• 2 04- 3 
• 

160 1 s2- 3 
• 2 07- 3 

• 

170 1 7Ç3 
• 2 01- 3 

• 
180 1 73-3 

• 2 oo- 3 
• 

-n Significa multiplicação por 10-n. 

87 
a. TRUHLAR ~ ~ , para 40,leV. 

~. 27 . THO~~S ~ a1 , para 40,leV (1974). 
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TABELA 17. À e lxl para excitação do estado 21P do Hélio 

para energia de impacto de 40eV. 

. ~.ij 

e À lx I (rad) 

(graus) À a (Exp) (Pres.calc.) 
Expa 

res. 
cale. 

o . 1,000 

5 0,956 0,099 

10 0,846 o' 116 

15 0,709 o' 14 7 

16 0,70±0,02 o' 53± o' 03 

20 0,575 0,196 

25 0,56±0,01 0,456 0,63±0,02 0,269 

30 o,5o±o,o1 0,351 o,75±o,o2 0,381 

35 0,48±0,01 0,260 + 0,89-"0,01 01555 
-

1,14±0,01 o, s·38 40 0,49±0,01 0,187 

45 0,148 1,29 

50 o,i66 1,85 

60 0,403 2,67 

70 0,666 3,14 

80 0,795 2,87 

90 -: 0,843 2,64 

100 0,858 2,35 

110 0,859 2,23 

120 0,856 2,13 

130 -. 0,858 2,03 

140 0,874 1,93 

150 0,906 1,83 

160 0,948 1,74 

0,985 1,68 "'' 170. 

a, EMYNIAN et 131 (1974). . a --
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TABELA lg. Parâmetros de orientação e alinhamento para a ex 

citação do estado 21P do lle sob energia de impacto de 

60eV. 

e À a(exp) À calculado I X I a (exp) lxlcalc. 

~graus) presente METa-· 
(rad) presente 

o 1,000 1,000 

5 0,881 0,071 

6 o. 706 

10 0,657 0,445 0,103 

15 0,473 0,162 

16 0,50±0,01 0,235 0,46±0,01 

20 0,44±0,01 0,369 0,.157 0,51±0,01 0,260 

25 0,37±0,01 0,262 0,139 0,72±0,02 0,417 

30 0,42±0,01 0,207 0,135 0,99±0,02 0,671 

35 0,49±0,01 0,186 0,141 1,17±0,02 1,06 

40 o' 6'3±0' o 2 0,225 0,162 1,44±0,02 1 ,s 5 

45 0,348 0,198 2,00 

50 0,530 0,260 2,37 

55 0,696 2,68 

60 0,802 0,410 2,97 

70 0,880 0,567 2,78 

75 0,888 2,57 

80 0,884 0,714 2,42 

85 0,878 2' 30 

90 0,870 0,800 2,20 

95 0,862 2,10 

Continua .•• 
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TABELA 18 , Continuação, 

105 0,852 1,94 

120 0,928 

136 0,899 1,52 

150 0,947 0,986 1,40 

160 0,994 

180 l,OOÓ 1,000 

a 
Medidas de EMYNIAN ~!!.!. 31 (1974). 

d: Cálculo de FLANNERY e ~lcCANN 47 (Comunicação Pessoal). 
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TABELA 19::.!• Resultados teóricos e experimentais para /1, na 

excitação do estado 21P do l!e sob energia de inpacto de 

80eV. 

Ã(exp)a 
Ã (cale) 

e 
(graus) presente DW FOMBTc MET 

10 0 1 497 ~437 

16 + o 736 - o,o1 0,333 0,277 ~ 238 

20 o,31 + o,o1 o,235 o, 311 0,204 q 183 -
25 o,32 + o,o1 o 1 187 0,337 01 158 ~ 176 -
30 o,44 + o,o1 o, 178 0,410 0,149 q 186 -
35 o,53 + o1o1 0,233 o,519 0 1 196 q 236 -
40 0,386 q324 

50 0,790 qs41 

60 o1922 q 727 

70 ó,924 q 824 

80 0,899 q 890 

90 0,870 o, 923 

100 0,844 o, 950 

110 o1 834 

120 0,848 01 973 

130 0,876 

140 0,912 o 986 
' 

150 0,945 

160 o, 972 

170 o,99l o 999 
' 

a:EHYNIAN et a1 31 (1974) 

b:~!ADISON ;-Sl!ELTON26 (1973). 
c:Tllm!AS ct a1 27 (1974). 

d:FLANNERYeMcCANN 47 (comunicação pessoal). 
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TABELA 19-b, Resultados teóricos e experimentais para lxl 

na excitação do estado 21P do He sob energia de impacto 

de soe v. 

lxl (rad) 
e 
(graus) Ex a Cale. [Pres.) cale. (DW) b 

10 0,103 

16 + 0,47-0,02 

20 + 0,61-0,02 o, 337 

25 + 0,86-0,01 o, 578 

30 + 1,12-0,01 0,950 

32 1,130 

35 + 1,30-0,02 1, 411 

37 1,592 

3815 1, 719 

40 1,834 

45 2,195 

50 2,533 

55 2,908 

58 3,135 

59 3,055 

60 2,977 
. 70 2,382 

80 2,063 

90 1,879 

100 1,743 

llO 1,610 

120 1,473 
130 1,343 
140 . 1,230 
150 1,1541 
160 1,1545 

~: Obtivemos x<O para 8<58°; x>O para 8>59°, 

a: EMYNIAN ~ ~ 31 (1974). 

b: ~IADISON e SIIELTON 26 (1973). 
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TABELA 20. DCS para o espalhamento c-Hc com excitação do cs 

tado 31P e energia de impacto de 80eV. 

e DCS(3 1P}(cm2sr-1)xlo18 

(graus) EXPa Presente METd DWPOf 

o (16 + 1) 20+ 1 20+l 22+ 1 

5 (12 + 1) 15+l 18+l 16+l 

10 62 78 lO+l 84 

15 28 .36 36 39 

20 11 16 11 17 

25 4,7 6,9 4,4 7,5 

30 2,4 2,9 1,7 3,1 

35 1,3 7,1- 1 

40 -1 9. o. 6,1-l 3,çl 5,4-l 

45 ·~ ç1 . . 1 9-1 • 
50 5 6-l • 

2 çl 
• 1,2-1 1 3- 1 

• 
60 3 8- 1 

• 1,6-l 5 6- 2 
• 7 3- 2 

• 
70 1 ç1 • 3 7- 2 

• 
80 1 2- 1 

• 2 7- 2 
• 

90 1 3-l • 9 8- 2 
• 1,9-2 3 7- 2 

• 
100 8 3- 2 

• 1,4-2 

110 8,1- 2 7,4- 2 1 1- 2 
• 2 3- 2 

• 
120 6 s- 2 

' 
9 2- 3 

• 
130 6 ç2 

' 
7 8- 3 

' 

Continua ... 
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TABELA 20, Continuação. 

135 7 1- 2 
' 

1 4- 2 
' 

140. 6 4- 2 
' 

6 9-3 
' 

150 (6 '3- 2) 6 4- 2 
' 

6 2- 3 
' 

1 1- 2 
' 

160 (6,1- 2) 6 4- 2 
' 

5 7- 3 
' 

9 9- 3 
' 

170 6 4- 2 
' 

180 (5,9- 2) 6 4- 2 
' 

5 6- 3 
' 

9 4- 3 
' 

-n: Indica multiplicação por 10-n. 

a: Medida de CHUTJIAN e THOMAS 48 (1975). 

d: Cálculo de FLANERY e McCANN 47 (comunicação pessoal) 

f: Cálculo de SCOTT e McDOWELL 44 , 
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TABELA 21. DCS para o espalhamento e-llc com excitação do 

estado 31P do itomo de Helio e energia de impacto de 

SOe.Y. 

e DCS e DCS 

(graus)· (a~/ sr) (graus) (a~/ sr) 

o 2 4-l • 75 7 7- 4 
• 

5 2 1-l • 80 7 1- 4 
• 

10 1 çl • 85 6 7- 4 
• 

15 1 -1 ,o 90 6 4- 4 
• 

20 6 2- 2 
• 95 6,3- 4 

25 3 ç2 • ioo 6 4- 4 
• 

·30 1 9-2 • 105 6 4- 4 
• 

35 9 s- 3 
• 1Hl 6 3- 4 

• 
40 5 1-3 

• 120 5 8- 4 
• 

45 2 9- 3 
• 130 5 6- 4 

• 
50 1,8-3 14r. 5 9-4 • 
55 1 3- 3 

• 150 6 2- 4 
• 

60 1 o- 3 
• 160 6 2· 4 

• 
65 9 o- 4 

• 170 6 o-4 
• 

70 8 3- 4 
• 180 6 o- 4 

• 
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TABELA 22, Resultados teóricos e experimentais para À e lxl 

para a excitação do ~stado 31P do He sob impacto de elé 

trons de 50eV, 

e À (cale) lxl (cale.) 

(gr •) Àa(exp) pres, DWP0° lxla(exp) pres. DWP0° 
(rad) 

o 1,000 1,000 

5< 0,935 0,939 8 50- 2 
• 7 71- 2 

• 
10 0,784 0,800 1 06-l • 9 57- 2 

• 
15 0,57±0,03 0,622 0,62±0,03 1 43-l • 
20 0,50±0,02 0,486 0,532 0,68±0;02 2 02- 1 

• 
. 1 78-l 

• 
25 0,57±0,01 0,378 0,66±0,02 2 92- 1 

• 
30 0,58±0,03 0,291 0,368 0,90±0,04 4 29- 1 

• 3 56- 1 
• 

35 Ó,225 6 4Ç1 
• 

40 0,175 0,263 9 96- 1 
• 7 44- 1 

• 
45 0,163 1,51 

50 0,223 0,229 2,08 1,58 

55 0,361 2,52 

60 0,533 0,376 2,84 2,66 

65 0,683 3,11 

70 - 0,782 0,532 2,84 3,41 

75 . 0,835 2,70 

80 0,854 0,563 2,52 3,82 

85 0,852 2. 39 

90 0,843 0,528 2,30 4,04 

95 0,835 2,26 

100 0,839 0,458 2,15 2,10 

Continua ••• 
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TABELA 22. Continuação. 

lOS 0,854 

110 0,873 o' 3 70 . 

120 0,902 0,296 

"130 0,904 0,284 

140 o ,911 0,381 

150 0,951 0,573 

160 0,990 0,784 

170 0,999 0,941 

180 1,000 1,000 

-n: Significa multiplicação por 10-n. 

a: EHINYAN et a168 , --
b. T. SCOTT and M,R,c; McDOWELL 44 , 
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1,95 1,94 

1' 74 1,67 

1,62 1,29 

1,61 8 98-l 
' 

1,59 6 42-l 
' 

1,34 s 02- 1 
' 

4 11-l 
' 

4 32-l 
' 
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TABELA 23. Resultados teóricos c experimentais para À e I X I' 

para a excitação do ~stado 31P do He sob impacto de elê-

trons com energia de SOeV. 

e J.(exp)a,c À (cale) lxl I X I (cale) 
(gr .) (exp)a,c 

~lETd pres. DWPOh DWPOh (rad) pres. 

o ' 1,000 1,000 1,000 

5< 0,816 0,822 6 42- 2 
' 

5 22- 2 
' 

10 0,51±0,01 0,463 0,540 0,564 0,54±0,02 1 07- 1 
' 

8 5o- 2 
' 

15 0,38±0,01 0,363 0,55±0,02 1 8s- 1 
• 

20 0,36±0,02 0,173 0,263 0,328 0,64±0,05 3 17-1 
• 2 26-1 

• 
25 0,31±0,02 0,167 0,207 0,75±0,05 5 29- 1 

• 
30 0,44±0,02 0,163 0,187 0,283 1,11±0,02 8 57- 1 

• 5 24-1 
• 

35 0,241 0,220 1,29 

40 0,398 0,339 0,349 1,73 1,12 

45 0,579 0,541 2,11 

50 o, 712 0,737 0,542 2,44 2,13 

60 0,841 0,912 o, 599 3,14 3,18 

70 0,896 0,928 0,520 2,50 3,74 

80 0,936 0,908 0,430 2,16 4,01 

90 0,958 0,881 0,347 '1,96 . 4,20 

100 0,965 0,852 0,278 1,83 1,87 

110 0,972 0,850 0,239 1,65 1,58 

120 0,982 0,860 0,248 1,50 1,26 

Continua ••• 
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TABELA 23. Continuação. 

130 o ,989 0,885 0,320-

140 0,993 o ,916 0,457 

150 0,996 o ,949 0,624 

. 160 o. 998 0,976 0,807 

170 0,999 0,994 0,953 

180 1,000 1,000 1,000 

-n: Significa multiplicação por 10-n. 

a,b: Como na Tabela 2 2. 

1,38 9,64-l 

1,28 7,46-l 

1,21 6 09- 1 
• 

1,15 5 31-l • 

1,12 4 98-l • 

• 

c d . . d 1 . - 32 d . : Da os exper1menta1s e po ar1zaçao , nao mostra os aqu1, 

concordam com os dados de correlação angular68 • 

d: Calculas de FLANNERY e McCANN 47 , 
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TABELA 24. Parâmetros de STOKES para a excitação do estado 

31P do He por impacto com elêtrons de 80eV. 

, 
Presente cale. 

~ 

e (gr.) . Pl. P2 p3 

o . 1, 000 o o 

5 0,632 -o, 773 -o,o5o 

lO 0,080 -0,991 -o, 106 

15 0,274 -0~945 -0,177 

20 0,475 -0,.836 -0,274 

25 01 586 -0,699 -0,409 

30 0,626 -0,511 -0,5 89 

35 o,561 -0,228 -0,796 
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Seja: 

. APENDTCE 

AB-1 

CÁLCULO DA MATRIZ DENSIDADE DE TRANSIÇÃO 

PARA (EXCITAÇÃO DE) UMA CONFIGURAÇÃO EXCITADA 

1~ 0 >: estado fundamental de camada fechada 

Usando a convençao de ALTICK e GLASSGOLD~ 7 , 

-m a R.. m-19. 
1 1 a 

X (s \l S \l Is S S Ms) a t. a 1~ > a - a i i a i 1 a ~o 

onde o operador ctçc) cria (destrói) um par de partícula-h~ 

raco. 

Interessa-nos o caso Ct(ia) =a! a quedes-
1 a 

trôi um elétron no estado a e cria um elétron no estado i• 
pois vamos calcular a quantidade: 

Xon (r'r) 

que é a matriz densidade de transição. 
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-m a R.. m. I LM
1

) x 
1 1 

ond.e i e ::!. se referem a partícula e buraco, respectivamente; 

o elétron i com números quânticos (n. R.. s. ~-) e o buraco 
1 1 1 1 

a com números quânt.icos (n R. m sN ~N), sendo s. =s =1/2 a·aa ...... u. 1a' 

e (R- 1 m1 R- 2 m2 iR.3 m
3

) .é o conhecido coeficiente Clelsch-Gor 

don para composição de momento angular. 

Para os operadores de campo W e Wt, temos a 

expansao: 

<!>*(r) 
n'l'm*~'m' 

R.~ s 

eq, (~) 

Consideremos então um termo qualquer do lado 

direito da eq. (Al-3), apôs a substituição de (r') e (r) 
. 

pelas expansões (eq.(~)), onde (r) são spin-orbitais de um 

elétron: 
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O elemento de matriz neste termo é zero, ex-

<~ lat a
1
. a! a I~> = 1 o Cl 1 Cl o 

a ' Cl 
e, neste caso 

Então, no lado direito da eq. (~:]): 

e a equaçao toda se reduz a: 

onde: 

xCr'r) 
on 

4>~ (r) 

... 
= <~>n.J!..m.Cr) l1S·Jl·(cr) 

1 1 1 1 1 

-156-
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Separando na eq, (Al-4) a dependên-cia nos m2. 

mentos angulares orbital e de spin, temos: 

ou seja, 

onde 

. LML m 
Ct,Jiw I l!.ir') = ); ( -1) a (.I!. -m .1!.. m. I LML) Y* (r) y c r,) 

a a l. 
l. l!.ama J!..m. m 

a l. l. 

(Al-7) 

SM 11 
(s(tolw 

5
rsio') = ); (-1) a (sa -11 s . 11ilsM5 )n; (o)n (o') 

a l. a11a Sijli 
!la 
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.... 
A eq. (Al-6) mostra que a matriz densidade 

de transição é separável nas coordenadas radiais, angula­

res e de spin: 

x (r'r) = on 

(fr.§_) 

Particularizando para o caso do Hélio: 

a) Configuração singlete P: 

Estado fundamental: 1~ > = I (ls) 2: 1S> o 

Então: 

sa = 1/2 

s. = 1/2 
~ 

1 1 1 . 
= I (ls) (np) : PM1> 

+ 
L= 1, M

1 
=0,-1. 
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I 
ma 

X l:;. (-1) (O -m ma a X 

ma"O somente 

Desenvolvendo as somas sobre ma e ~a' tere­

mos os seguintes coeficientes Clebsch-Gordon: 

(1/2 -1/2 1/2 ~o I o O) .. - (1f,/2) ó 1/2 
l ~i' 

(1/2 1/2 1/2 ~l·IO O) " (1/12) ó I 
~i.-1 2 

e então, a matriz densidade de transição para a configura­

ção sing1ete P do átomo de He fica_:, 

x {(1/12) (a•(o)o.(o')•a•(a)S(a'))} (Al-9) 
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~ 

onde usamos, como e usual, 

rr (a) = a (a) 
1/2 1/2 

1\ (a) = S(a) 
1/2 -1/2 

Comparando eq. (Al-9) com eq. (Al·-8), obtemos 

que: 

00 
~ (aa') = 1//2 [a*(a)a(a')+fl''(a)S(a')] 
1/2 1/2 

b) Confi~uraçio triplete P: 

Agora temos o estado inicial (ls) 2 : 1s e o e~ 

tado final (ls) 1 (np) 1 : 3P, isto 5, S•l e M5•0,±l, e os demais 

números quânticos envolvidos são iguais aos do caso single-

te, já tratado. 

= eirr/Z R* (r' R ( '' ls 1 np r J x 

,~ m. 

X llfra·0(-1) a(O 

somente 

-m a Yr Cr'J] mi 

'1 -u .,.
2 

~~. 11 H
5

) n* (a) 
a . l . 1/2 lla 
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Explicitando os três possíveis valores de Ms 

obtemos, por cálculo direto: 

SM 
Y (r' H 5 

(ao') 
np 1 1 

(Al-11) 

22' 

com: 
1.1 

t (cro•) = B*(o)a(o') 
1/2 1/2 

1 -1 

~ (ao') = -a*(o)B(o') (Al-12) 

1/2 1/2 

1 ~ 

t (cro') = 1/12 ls*(o)B(o')-a(o)a(o')l 

1/2 1/2 
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. APENDICE AB-2 

. ANÁLISE DO SPIN NA ~1ATRIZ T 

E SECÇÃO DE CHOQUE DIFERENCIAL . 

A matriz TRPA para o espalhamento inelástico 
-onde o alvo ê excitado de um estado fundamental Q. para um 

estado excitado:!_ por impacto de elêtron, ê dada pela eq. 

(53) : 

presentam todos os números quânticos necessários ã especif! 

cação do estado do alvo antes e depois do choque, respecti­

vamente, e da mesma forma, E e S caracterizam o elêtron in 

cidente e espalh;tdo, respectivamente. 

Vamos deixar de escrever, por agora, os si­

nais RPA e HF, e vamos especificar os Índices que caracter! 

zam os estados quânticos das partículas envolvidas: 

a) elêtron incidente: momento linear + projeção de spin p e 

b) elêtron espalhado: momento linear + projeção de spin q e 

c) estado inicial do alvo: ê o estado fundamental do átomo 

de Hélio (1S) 2: 1S, isto ê, O=nLM1 ,SHs=lOO,OO. 
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"" 
d) estado final do alvo: é o estado excitado (ls)1 (np)1 • 

Esta configuração resulta num estado que pode ser um si~ 

glete P (L=l, S=O) ou um triplete P (L=l, S=l), conforme 

mostrado na tabela (A6-l). 

Esplicitaremos a dependência de spin da ma-

triz r, colocando: 

e 

Lembramos que integral em r significa inte­

graçao nas coordenadas espaciais e soma nas coordenadas de 

spin. Então: 

1 

X 
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ou: 

T -> -> = TD .. l: nm (ol) nm (o?") I;SM (o2o2) -nLMLSMsqm _, opm ,.._ s 
5 2 5 1 a1°2 5 1 5 2 1 

- TE l: nm (o1) nm (o2) I;SM ( 0 1°2) = a TD - b TE 

0102 s1 s2 s 

onde: 

TD = '+- -> ( +)-> H! 1 "' -> -> !dr1dr2 f_, (r 1) f_, (r 1) 
lr1-r2 1 XnLM (r2r2) 

p q L 

(,!!) 

TE -> -> ( +)-> H! 1 "' -> -> = fdr1dr2 f_, (r1) f_, (r 2) XnLM (r1r2) 
p q lr1-r2 1 L 

. 
a = l: nm (o1) nm (o1) çSM (0 2°2) 

o1o2 s 1 · s 2 s 

e onde, do apêndice AB-1: 

I; (o1oz) = (1/l2){cx (o1) ex (o 2) + ll(o 1)B(o 2)J eq, (Al-10) 
00 

I; (o1o2). = B(o
1

)cx*(o 2) 
11 

l; (olo2) = (1/12){ !3 (o1 ) B* (o2) - cx(o1)cx*(a 2)J eq. (Al-12) 
10 

l; (o1o2) 
1 -1 

= - cx(o1 )B*(o2) 
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a(a) se ms= 1/2 

tl(a) se ms=-1/2 

- 21 Usando as relaçoes : 

L a(a.)a(a.) = 
a. J. J. 

]. 

e L a(oi)tl(ai) = O 
ai 

obtemos os seguint·es resulta dos: 

Caso Singlete: S=O, M5=o. 

a = 2/..tz' ô m m 
51 52 

b = L nm (a 1) nm (a 2) 1/12' {q(a1)a(a2) + B(a 1)tl(a2)} = 
ala2 .sl . s2 

= 1/121 
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Então: 

SINGLETE 
T ..,. +. 

nLMLqms ,opms 
2 1 

= 1112' õm ,m (2TD-TE} 
sl s2 

Caso Triplete: S=l, M5=1,0,-1. 

Observa-se que, neste caso, o termo direto 

aTDdesaparece, pois a se anula sempre em virtude de que 

E c1M (o.o.) = o. Teremos então que considerar apenas o 
o. s ]. ]. 

]. 

termo ·ae troca - bTE. 

a) Ms = 1 

Então: 

b) M5 = o 

b = óms ,-1/2 
1 

TRIPLETE 
T ..,. ..,. (M -r) = nqm ,opm s-

s2 sl 
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-
= 1/lf [ôms ,-1/2 

1 

e 

TRIPLETE 
T + + (M8 =0) 

nqm
5 

·, opm
5 2 1 

c) M8 = -1 

Portanto: 

TRIPLETE. 

ô m
5 

,1/2 
2 

ôm ,-1/2 sz 

T _,. + (Ms=-1) =.,.ôm. 1/2 nqm
5 

,opm
5 5 

, ôm ,-1/2 
s2 2 1 1 
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Cálculo da Secção de Choque: 

A secçao de choque diferencial-é definida p~ 

ra cada caso por23 : 

Consideramos o feixe de elétrons incidentes 

nao polarizado, e não olhamos o spin do elétron espalhado." 

Devemos então fazer uma média sobre os possíveis valores de 

' spin do elétron incidente, e somar sobre os possíveis valo-

res de spin do elétron espalhado. Sabemos que o elétron 

sendo uma fermion, tem projeção·do spin ms=l/2 ou ms=-1/2. 

Então vamos fazer: 

lJ.ij_ 
a ; 4rr 2 IPI 

a) Caso Singlete: 

= 1/4 E 
m ,m 
sl s2 

SINGLETE 

1 -
2 

ôms ,ms 
1 2 

D 

= 1/4 (1+1) 

E 2 
e (j = ..1..,.. lêil l 

4rr~ lrl 2 
[ 2 TnLML - TnLM1! 
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b) Caso Trinlete: 

TRIPLETE 2 
ITnq,op I 

. e 

+ 1/2 

+ ITtriplete(M =l) 12 
nq,op S 

1/2 

2 
+ ''m -1/2 s • 

02 J m ,1/2 
s2 . 1 

+ 

+ 

Cada um dos termos da dupla soma dá 1, e r,!;_ 

sulta que a secçio de choque diferencial total, no caso de 

excitaçio do estado triplete, ;; 

TRIPLETE 
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· APENDTCE AB-3 

ANÁLISE DO MOMENTO ANGULAR 

. NOS ELEMENTOS DE MATRIZ TD E TE 

Para fins de cálculo, é conveniente expandir 

o integrando nos elementos de matriz TD e TE em esférico-

-harm5nicos. Escolhemos um sistema de coordenadas cartesia 

nas com o eixo polar coincidindo em direção e sentido com o· 

momento t do elétron incidente, com o alvo na origem. Faze 

mos, ainda, o plano em que se processa o espalhamento ser o 

plano xz (na verdade, apenas o semiplano~= 0), 

X 

y 
semiplano p = O 

e 
z 

centro 

espalhador 

Assim, a função de onda que representa o elé 

tron espalhado independe do ingulo ~. e a direção do elé-

tron espalhado fica caracterizada apenas pelo ângulo e, 

Nestas condições, as funções HF no contínuo 

sao expandidas como 23 : (ver detalhes no apêndice AB-4) 
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(+)HF 
f ... tr) 
p 

(-)HF* 
f+ (r) = 

q 

"" 411 E 

qr R.=O 

+R. 
E 
m=-R. 

(~) 

onde ôR.(k) é o deslocamento de fase elástico HF e Jlt(kr) 

tem comportamento assintÕtico. 

lim 
r+"' 

JlR.(kr) = sen(kr- R.ll/2) + tg ót(k) cos(kr- t11/Z) 

e q = (6,~=0) dá a direção do elétron espalhado em relação 

ao eixo polar z (direção do elétron incidente), 

A matriz densidade de transição fatora em: 

(apêndice AB-1) 

e, para o potencial de interação coulombiana, temos a expa!l 

sã.o multipolar: 

C.? .. Q) 

Substituímos estas expansões na fÕrmula pa-
D E ra o elemento de matriz T (termo direto) e para T (termo 

de troca) eqs. (44a,b). 
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a) Cálculo de TD 

C-.l.HF 1 
f+ (x) __,...::.__ 

q lx-Y:I 
eq,(44-,a) 

.,.D ./d+xd. +y ...!. 
'"nLML = 

px 

00 

E 
.t=O 

i 

x lzi:l: Y.toCx) 411 
qx 

ió.t(p) 
e cos 

00 +t' .-9,' iô.t' (q) 
L L 1 e X 
t'=O m~=-.t' 

. -
x cos ô.t' (q) ll,t• (qx) Y.t'm' (x) YR.'m' (êi) x 

co +.t··· 
X l: l: 

R.' '=O mi',=-~'' 
( 411 ) 
Z.t' '+1 

. -
Y.t"m"(x) yt"m"(y) x 

* -y LM (y) 
L 

1 -

Reagrupando os fatores temos: 

l: 
.t'm' 

pnL(y) pls(y) 

y y 
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Q; esfêrico-harmÕnicos são funções ortogonais: 

donde a soma ~ 

"' 
pode ser imediatamente efetuada. 

N mR." 

A integral radial fica, então: 

Lembrando que: 

Y* (-) (-l)m 
).!l r = 

p l (y) n. 

(A3-'S) -
A integral do produto dos três esfêrico-har­

mÔnicos se resolve pela fôrmula22 

fdx Y w cxJ yt' -m, Cx) YL -~c~PJ = 

(~) 

1/2 

(~ 
i' L) (t t' -~J = I ~H+l2 (U'+l) pL+IJj 

'41T o o \? -m 

onde os símbolos 3j devem satisfazer simultaneamente as con -
dições: 

1) lt'-LI < t < t'+L 

2) Jvl = L - m' 

3) Jl+t'+L = 2N (par) 
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Caso contrário, a integral ê nula. Da condi 

çao 3, temos que 2 - t' = 2N - L - 22', donde: 

mas 

N-l' = I+I'+L _ I' = &~&'+L 

Então: 

ângulo q 
Lembramos ainda que o esfêrico-harmônico~do 

22 
fica , pela condição 2: 

= I (21' +1) (9,' -MJ): 11/2 
47T (I' +MI): I 

que a soma em I' fica limitada por I'> IMLI e que, pelas CO!!, 

dições 1 e 3, a soma em I fica limitada aos valores 1&'-LI 

e &'+L. Colocando então na eq.Ú\3-Z)as eqs.(A3-3)a(A3-8)ju!l 

to com as condições 1, 2 e 3, obtemos: 

L -iML<P 00 I' +L 
TD = i! J:-i) e l: l: (-1)1/2(L+I-1') 

nLML pq /21+1' &'>IMLI x.=IL-&'1,2 

(U+l) (21'+1) c I' 

~) (: R.' L ). 
• exp {i I o I (p) +li 9, I ( q) I } 

o -ML Ml/ 

• . -··h· cos fi (p) cos ( 9 1 l' )t 11/2 
(I'+MJJ! I 

( ) ,fD Mt ô 
9
., q J 1 , 1 P 1 , C c os e) 
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Procedemos da mesma forma para obter a fôrmu­
E la para o elemento de matriz T de troca: 

(+)HF 
-> 

f.,. (x) 
p 

com o seguinte resultado: 

411 
= 

pq 

-iMr.1> L 
e - (-i) · 

onde 

1 

IZL+l l: 
~'>I M- I • L 

!ViL r p ~. ,c os o) 

PnL (x) 

-17S-

eq, (44-b) 

L+~' J/2 (L+,Q,j~,) 
E (-lJ • 
R-'=IL-R-'1 ,2 

I 
(t' -~q): 

(R.'rM,) ! 
u 

(A3-10) 

([\3-11) 

1/2 



. APflNDICE AB-4 

NllTODO DAS ONDAS PARCIAIS 

Precisamos encontrar a .forma das ondas inci-

dente e espalhada com as corretas condições de contorno. Em 

se tratando de um problema de espalhamento por um potencial 

central, podemos resolver a equação de Schroedinger em cooz:. 

denadas esféricas, com separação das variáveis radial e an­

gularei. A direção da onda incidente é tomada como sendo a 

do eixo polar z. As soluções com energia positiva devGrão 

ser regulares na origem e ter forma assintõtica: 

1jJ (r,e) 
eikr 

+ f(S) -­r 

podendo ser expandidas em polinÔmios de Legendre: 

ip (r,e) = l: 
.Q.=O r 

CM,:D 

A parte radial y.Q. da função, é solução da e­

quaçao de onda (eq. de Schroedinger) radial para cada valor 

&. do momento angular: 

[ 
d~ + E - U(r) - R-(9,+1)] Y9, = O 

dr r J 
yl!, tem comportamento assintótico 

lim 
r->oo 
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Todas as soluç5es regulares na origem dio o 

mesmo deslocamento de fase ar, (k), diferindo apenas pela 

constante de normalização ar,• Esta deve ser ajustada de 

mod~ que a eq.(!l seja satisfeita. Para tanto, expandimos 

em polinômios de Legendre também o lado direito da equação 

(!) , colocando 

·t + eikr "' el. • r = cos e = i =O 
(22+1) 

.R, 
j9. (kr) PR, (c os 8) 1 

"' 
(~) 

f(O) = E f Pr,(cose) 9,=0 R, 

onde jr,(kr) ê a função esférica de Besse] de ordem R, cujo 

comportamento assintótico é: 

lim 
r+"' 

j.v, (ler) = sen(kr-h/2)_ 

kr 

Substituindo as expansoes (A4-2) e (~) na 

eq. (A4-l) e comparando a forma assintótica dos dois rnem-

. bras da equação resultante, verifica-se que: 

e 
ió9,(k) 

f, = (29,+1) 
" k 

sen ó 9, (k) 

Cone lus ão; . A forma assintótica procurada da solução re-

gular na origem Yr,(r) ê: 
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lim 
r+oo 

y (r) 
t 

.t "(Zt+l) 
= 1. 

ou s:ej a 

. t (zt+l) 
Yt(r) = 1. 

k 

COI!\ 

k 

lim 
r+oo 

~t(kr) = sen(kr-tTI/2) + tg õt(k) cos(kr-tTI/2) 

Lembrando a eq. (A4-2) e o teorema da adição 

(Zt+l) 

4'1Í 

+t 
= l:: 

m=-t 

lo entre as direções n1 e n2, temos: 

1/J(r,G) = l: 
9,=0 

Jt(kr) 
r 

Pt(COS 8) 

~ -onde e e o ang!;!_ 

onde a t-êsima onda parcial wt(r) é dada por: 

-+- 4íT Wt (r) = 
kr 

+t 
l: 
m=-t 

(~.:1) 

e onde Pç_ (kr) satisfaz a eq. (A4-5). No caso da onda indden 

te paralela ao eixo z, 

(M-8) 
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AP!JNiiiCE J\B-5 _;:.::.;=-..:..:.:-.::. 

CÁLCULO DA SECÇÃO DE CIIOQUE DIFERENCIAL IN.ELÁSTICA 

PARA O ESPALI!Al!ENTO ELCTRON-He 

PRIMEIRA APROXIMACJ\0 DE BORN 

A amplitude de espalhamento inelâstica em 

unidades atômicas para a colisão elêtron··ií'tomo de hélio na 
• 58 

FBA, e dada por : 

(~) 

onde o potencial de iransiçio é dado por: 

(AS-la) 

a secçao de choque diferencial correspondente é: 

Cálculo do potencial de transi,io 

~o e ~n são as funçÕes que representam os e~ 

tados inicial e final dos átomos de He. Se estes estados 
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sao singletes, ~o e ~n simétricas, e em termos dos orbitais 

de mn elêtron, podem ser escritas como: 

Substituindo estas funções ~o e ~n na expre~ 

são para o potencial de transição, temos: 

= CINZ) J c -L + ..LJ r, cr1J P1s cr 2J P ci= )' x r 23 r 13 ~s ls 1 

Assumindo os orbitais de um elêtron ortonor-

malizados, duas das quatro integrais que compõem Vní!,,ls(r3) 

se anulam, e as outras duas, devido à simetria nas coorde-

d + + - • na as r 1 e r 2 , sao igua1s, Resulta: 

Cálculo da amplitude de espalhamento 

Colocando a expressao eq. (AS-3) na eq. (AS-1) - -
obtemos a amplitude de espalhamento: 
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f Ce J n 

7 +• 
K_ •. r 2 1 2 e 

= - - - J ,:::.___ 
2Tf n rl2 

onde 1< = p --q é o vetar transferência de momento, sendo o 

momento p do elêtron incidente paralelo ao eixo polar z. 

obtemos: 

integrando: 

Resulta: 

= -(i)R,' 

Usando a fórmula integral de Bethe58 : 

e 

oT + 
1K.r2 

Explicitamos agora a dependência angular do 

* Y;;, m, (K) 
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A integral nos esfirico-harm&nicos, que sio 

Ortogonais, dá ó 0 J!.J!.' mm,' e temos, finalmente: 

Em particular para a transiçio ls-> 1P, temos 

R,=l, e segue, imediatamente: 

onde 

= -i ~ (-l)m 
k 

· (A5-6a) 

(A5-6b), 

Conforme a Fig. 6 mostra, Íé = (k;ek,<tk= 11). 

Entio podemos explicitar as funções Yl,±l (ekq,k) e Y1 ,
0

(6k<f>k)­

e obtemos: 

m· = O 

m =±1 

fns (e) = -2/2'. !
115 

(k) 
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com 

(AS-8) 

onde P (r) deve ser ortogonal a P1 (r). ns s 

Da comparaçao das expressoes para a matriz 

TD (eq. (_62-a)) e da expressão (AS-4) para f (e), podemos, 
- n 

por analogia, definir o elemento de matriz de rFBA: 

FBA 
T (e). 
n~m 

= f e 

e 

equaçoes para 

·"" .... 1K.r1 

FBA 
TnR.m{e) = -n/2' f , (e) n>.m (~) 

Daqui seguem, imediatamente, as eq. CZZ)· As 
FDA ... fn(G) e Tn (e) espec1f1cas para o átomo de 

hidrogênio.são obtidas de modo paralelo, a Única diferença 

estando no potencial de transição; a fórmula(~), para H 

fica simplesmente: 

(AS-3a) 

e decorre daí que as fórmulas obtidas para Hélio ficam vá­

lidas para o Hidrogênio desde que multiplicadas por fi';z. 

Para o cálculo da amplitude de espalhamento para a excita­

ção dos estados 3s e 3P, o procedimento é paralelo; devemos 

apenas lembrar que neste caso <Pn (r1r 2) é assimétrica. 
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O elemento ·de matriz TD na primeira: aproximação de Born, 

analisado em ondas parciais 

-:~ D 
O elemento de matriz T definido na eq. 

nLML 

( + .l.flF (-,l_HF* 
dy f.,.(x) f_,.(x) 

p q 

analisado em ondas parciais, resulta (conforme Apêndice 

AB-3) na eq.(70-a), que pode ser reescrita, resumidamente, 

como: 

D· r. L,1ce ,<I>) n ,. L 

L -H!Lcf> 
= 411 (-'i) e 

lzL+l' 

a r x2 dx dy • LR.'R. 

lt'+LI 
l: 
t=lt'-LI 

[
coso Q. (ppx) 11 R. (px).J 

(AS-10) 

onde se usou, para representar o el;tron incidente (com di 

reçao paralela ao eixo polar ZÁ conforme eqs. (A4-6,8). 

(+) .... fp (x) = 

e, para o cl;tron espalhado, conforme eqs. (A4-6,7), 
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H.* 
f (x) = 41T E 

q qx l\'m' 

• .9,' i69,, (q) • 
1 e CDS 8.9, 1 (q) pi' (qx) Y (i) 

R.'m' 
y (q) 

R.' m' 

Na fÓrmula (~) temos ainda que 

lim 
r-•"' 

Na primeira aproximação de Born, as ondas que 

representam os el€trons incidente e espalhado f~±)(;) sere 

duzem simplesmente a ondas planas, isto é, os deslocamentos 

de fase são nulos, e u1 (kr) = kr j 1 (kr), isto é: 

(+).J;BA 
f..,. (x) 
p 

Assim sendo, a fórmula (AS-10), no caso da 

primeira aproximação de Born, se reduz a: 

lt'+LI 
E 
&=IR.'-LI 

r L 
< L+T PnL(y)Pls(y) 

r> 

No caso particular de transição s-+p, teremos 

L=l, e de (AS-ll), seguem, imediatamente, as eqs. CZ!) e(.z2) 

~ d . TFBA que empregamos para o calculo a matTJ.z analisada em 

ondas parciais (para as transições ls·•Zp e ls+3p do átomo 

de He). 
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APEND I CE AB·- 6 

OBTENÇÃO DOS DADOS DE ENTRADA PARA O PROGRAMA SCHF 

Vamos ilustrar o procedimento para o cálculo 

.de orbitais atômicos com o SCHF, comentando os dados de en­

trada para o átomo de He. 

A equação Hartree-Fock em unidades atômicas 

de Hartree em sua forma diferencial para o orbital Pn~(r), 

pode ser escrita como: 

1 d2 z 
{- 2 drz - r + 

+ E 
i 

(todas as camadas ) Ni 
ocupadas, n.Lfnt 

J J. r 
ry (n.Ln.L/r) + Lo 1111. 

+ E (k ,par) d. kYk(n. t.n. i. /r)l} P , (r) + 
J. 1 l 1 l ~ llk 
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onde: N. i o nGmero de elitrons na camada 1; 
1 

dik e fik especificam um particular multiplete da con 

figuração considerada; 

cnR. ê o parâmetro de energia HF; 

À sao os parâmetros nao diagonais que surgem 
nR.,niR.i 

do método dos multiplicadores de Lagrange indeter-

minados, que são usados para impor a ortogonalida-

de entre dois orbitais; 

ck(R.o,P-io) são definidos pela eq. (13-17) de SLATER25
• 

E, finalmente: 

-
Yk (n . R. • , n. R.. I r) 

J J 1 1 

"' k+l/ + r 
r 

1 
Pn.R.. (r')Pn.R.. (r') r'ktl 

J J 1 1 

dr' 

a eq. (A6-l) 

Se os coeficientes dik 

se reduz à eq.(l7-57) de 

e f.k sao ambos zero, 
1 2'{ 

SLATER · para a ener-

gia média de uma configuração. 

Note-se que (1/r)Yk(n.R..n.R../r) constitui a 
J J 1 1 

integral interna de uma integral radial de dois elêtrons .-

Segundo a notação de SLATER, o k-ésimo termo da expansao 

multipolar do potencial coulombiano dil origem às integrais 

de dois elétrons, indicadas por Rk(ab;cd): 

-:t87-
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e, então: 

Lembramos ainda que, em sua forma integral, 

a equaçao HF conterá as integrais: 

integrais diretas 

Rkc- ... ) GkC'J.) ".J ; J ~ - - ~ integrais de troca 

Então, na eq,(A6-l), na primeira chave está 

a parte direta do potencial e na segunda chave está a par­

te de troca do potencial. 

Para rodar o SCHF, é necessário montar um 

conjunto de dados de entrada, especificando todas as carac 

terísticas do caroço, bem como o multiplete desejado e os 

parâmetros de Lagrange, se necessários. 
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"' 
Dados de entrada para a configuração (ls)1 Çnp)1: 1 •3p 

Para uma.configur~ção excitada no átomo de 

He tipo P, o caroço é constituído apenas pela camada ls ha­

bitada por um elétron. O orbital a ser calculado ê o refe-

.rente à camada np, isto é, PnR. = Pnp' com R.=l e!!. 

quântico principal da camada. 

~ 

o numero 

Na eq.(A6-l), Z=2, N.=l, P , (r)=P 1 (r) ap_e 
l. n.,. s 

l. l. 
nas. Esta função é fornecida numericamente numa grade ra-

dial conveniente, como pode ser visto na folha de dados de 

entrada para o FCHF, reproduzida no apêndice P. 

método de 

Para a determinação de dik e fik' seguimos o 
2 ~ 

SLATER'5• Da composição dos spins dos dois elê-

trons da configuração, verificamos (Tabela A6-l), que dois. 

multipletes são possíveis: 

a) Singlete, com S=O e M5=o • 
... 

b) Triplete, com S=l e M5=0,- 1. 

TABELA A6-l. Composição dos spins de dois elêtrons. 

ms m 
.. 1 s2 Ms s 

1/2 1/2 1 1 

1/2 -1/2 o 1 

-1/2 -1/2 -1 1 

-1/2 1/2 o o 

Usamos, então, as tabelas 14.1 e 11.3 de 

SLATERB 5' e b o temos que: 
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a) A energia média dos multipletes ê: · 

onde I(n~) ê a integral de um elêtron, correspondente à pa~ 

te de um elétron do hamiltoniano HF (os três primeiros ter­

mos da eq. (A6-l): energia cinética, interação com o núcleo 

e potencial centrrfugo). 

b) Se os dois elétrons tem a mesma projeção de 

spin, a configuiação resultante é necessariamente triplete, 

então a energia do triplete ê: 

(~§) 

Se os dois ~lêtrons tem diferentes projeção 

de spin, a combinação resultante pode ser triplete ou sin­

glete, então: 

E · l + E . l = 2Eav + 2. (l/6)G1 (1S,Zp) tr1p ete s1ng ete 

ou seja: 

E . l =E + (l/2)G 1 (ls,np) · s1ng ete av 

Em conclusão: 

1) Para a configuração triplete P( 3P), devemos 

acrescentar à energia média nenhuma integral do tipo Fk(NF= 

=O) e apenas uma integral do tipo Gk(NG=l), com k=l e coefi 

ciente Tl=-1/6 (fik) • 
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2) Para a configuração singlete P(1P), devemos 

acrescentar ã energia média nenhuma integral do tipo Fk, e 

apenas uma integral do tipo Gk 
• com k=l e coeficiente fik= 

=l/2. Nos dados de entrada (apêndice P) temos então no 

cartão 12: NF=O, NG=l; e no cartão 14: Tl=O, 5 e k=l. 

3) Colocando d.k=f.k=O, o orbital P serâ ·cal 
1 1 np 

culado com a energia média dos multipletes (NF=NG=O). 

Com estes dados podemos escrever a eq.(A6-l) 

para a configuração excitada do hélio (1S) 1 (np) 1 :P. 

1) Com a energia média .dos multipletes: 

1 d 2 
{- -77 2 dr 

2 
- - + r ...!;. + l Y (lsls/r)} P (r) -

r~ r o np 
-. 

2) Para lp e 3 P: 

+ l 1 
3 -r 

~ + 1 + l Y (lsls/r) 
r rz r o 

P (r) + np 

Y
1

(nnls/r) P1 (r) = E P (r) 
~ s np np (A6-9) 

onde os sinais + e - referem-se ao singlete P e triplete P, 

respectivamente. 
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Lembramos que os orbitais P1s e P2p sao aut_2 

maticamente ortogonais, de modo que não & necessirio entrar 

com os multiplicadores de Lagrange, 

Quando se torna necessiria a ortogonalização 

dos orbitais Pn~ e· Pn·~· procedemos da seguinte maneira: 

multiplica-se a eq,(A6-l) para o orbital Pn~(r) por Pn'~(r); 

multiplica-se a eq.(~) para o orbital Pn'~(r) por Pn~(r). 

Sub~rai-se a segunda pela primeira e integra-se sobre r, ob-

tendo-se então o multiplicador 

combinação ,linear de. integrais 

de Lagrange À , ,, nx..,n N 

Rk, O valor de k e 

como uma 

o coefi-

ciente de cada dessas integrais devem cons~ar nos dados de 

entrada para o FCHF. 

Vejamos, como exemplo, a configuração 

(ls) 1 (ns) 1 : 1 • 3s, onde os orbitais P1s(r) e Pns(r) devem.ser 

ortogonalizados. 

Para esta configuração, seguindo o método aci 

ma exposto, obtemos: 

E ~ I(ls) + I(Zs) + F0 (ls2s) - (l/2)G 0 (ls2s) a v 

E . 1 = E - (1/2) G0 (ls2s) tr1p ete av (A6-10) 

E = Eav + (3/2) G0 (ls2s) singlete 

• 
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En_tão, para ambos os multipletes: 

NF=O· • NG=l; k = o 

e Tl = -1/2 para 1s 

Tl = 3/2 para 3s 

Podemos, então, escrever a eq.(A6-l) para os 

orbitais P e p · 
ls ns· 

Ilr c·)= ij 1s r 

2 . 1 
- + r r 

+ f [-(1/2)-(3/2)] r 15 (r) = 

Pns (r) + 

c ns pns (r) -

(~12) 

SINGLETE 

TRIPLETE (A6-13) 
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Multiplicando (A6-11) por P ns, nfl, e inte­

.grando, obtém-se: 

Multiplicando (A6-12) e (A6-13) por P1s(r), 

e integrando, obtêm-se. respectivamente: 

R
0 (lsls,lsn s) - 2 R

0 (lsls,lsn's) = Àns ls • 

o 
R (lsls,lsn s) = À . ns ,Is 

então: 

-1 para singlete S 

Àns,ls = 

+1 para triplete S 

e k = O para ambos. 
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·grais 

00 

· APflNDICE AB-7 

. APROXIMAÇÃO ANAL!TICA DO RABICHQ 

DAS INTEGRAIS DIRETAS DE DOIS EL!ÕTRONS 

Desejamos calcular analiticamente as inte-

onde as funções radiais u.t(pr) têm comportamento assintôti­

co dado pela eq. (~2) 

lim ll,t(kr) = sen(kr-.trr/2) + tg 8.t(k) cos (kr-.trr/2) 
r+oo 

ou seja 

lim 
r+oo 

+ sen 8.t(k) cos(kr-.trr/2) 

= sen (kr+ó.t(k)-.trr/2) (A7-2) 

Supondo então que R
0 

seja grande o bastante 

para que se possa aproximar uR.(pr) por sua forma assintôt,i 

ca, temos 

..rD = K 
ti R.' R. 
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00 sen ([lr+a2 sen (qr+b) 
= Kl dr 

r2 
= KZ 

R o 

onde a = o R. (p) R.rr/2 

b = o R.' (q) - R.'rr/2 (A 7-3) 

Usando a relação trigonométrica 

sen a. sen S = (1/2) [cos (a-S) - cos (a+S)j 

obtemos 

Z = (1/2) I dr 
R o 

cos[Cp-q)r +(a-b)l _ (l/ 2) 1"'dr 
r 2 I' 

'o 

cos [Cp+q) fl:<+b)t 
r 

cada um destes termos pode ser integrado por partes como 

segue: colocamos cos (mr+n) = u e 1/r2=v', donde v = - (1/r) 

·e u'=-m sen(mr+n~ 

00 

cos(mr+n) t cos (mr+n) .l/r J - ro 

IR dr = m I sen(mr+n)l dr 
~ R r o r R o o 

cos(mR
0

+n) 00 

= - m cos n I sen (mr) dr -
R o R o 

r 

"' cos (mr) - m sen n I dr 
R o r 
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"' 
Fazendo a mudança de variável mr=x 

dr/r = dx/x e R < r < oo +mR < x < w o o 

Então: 

sen(mr) dr = 
r 

cos(mr) dr = 
r 

COS X 
X 

e 

cos(mr+n) = cos(mRo+n) 

r 2 ----''--- + m cos n si (mR
0

) + m sen n Ci (ml\i) 
R o 

·c~J 

Co.locando o resultado (A7-5) na fÓrmula (A7-4) 

obtemos, finalmente 

+ (1/ 2)(p-q) c os (a-b) si Í(p-q) R 1 
~ o_, 

- (1/2) (p+q)cos(a+b)si(Cp+q)RcJ + 

+ (1/2) (p-q)sen(a-b)Cif(p-q)R -J 
' o 

- (1/2) (p+q)sen(a+b)Ci((p+q)RJ (A7-6) 
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· Observação: O programa FCHF calcula as ondas 

distorcidas Pk.g,Cr) para o elétron incidente (espalhado) no!. 

malü!adas em energia29 ; a forma assintótica de Pkg, (r) é: 

ou seja, no limite assintôtico 

(M..:]) 

pois os limites assintôticos das funções de Bessel jg, e de 

Neuman ng, sao 

lim krj g, (ki-) = sen(kr- T'i .Q./2) 
r+oo 

(A 7- 8) 

lim krng, (kr) = -cos (kr-Tr.Q./2) 
r+"' 

Ao calcular então o rabicho das integrais di 

retas, devemos ter o cuidado de multiplicá-lo pelo fator 

conveniente: 

K 
P q.Q., (r) ;z dr 

FBA 
Por outro lado, ao calcular o rabicho da i~ 

tegral I g,, g,, temos no integrando ó g, (k}=O e cos ó g, (k)>t R. (kr) = 

= krj~(kr); então 

(A7-10) 
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. C-1 -
. INTRODUÇ]\0 

'. 

A equaçao de Bethe-Goldstone71 representa um 

esquema de cálculo autoconsistente para as funções de Green 

de uma e duas particulas, incorporando os efeitos de corre­

lação de curto alcance entre duas particulas ou dois bura­

cos, bem como efeitos de renormalização. 

Originalmente, Bethe e Gcldstone 71 formula-
• 

ram sua equação para o problema de correlação entre dois 

fermions em um gás de fermions no caso de "matéria nuclear". 

Especificamente, eles definiram uma função de onda espacial 

para dois nÚcleotisem um nÚcleo "infinito" (incluindo o pri!!_ 

cfpio de. exclusão de Pauli), e derivaram uma equação inte-

gro-diferencial para uma tal função. O potencial inclui, 

além da energia de interação ÃV(x1-x2) do par em questão, 

um termo UE(x1), de uma partícula, efetivo, para represen­

tar a interação de um membro do par com todas as outras par. 

tícule.s. 

Esta função desconhecida UE deve, então, ser 

determinada autoconsistentcmente do potencial interpartícu-

las V(x1-x2) e da função de onda do par. A equação de Be­

the-Goldstone permite, portanto, incluir o efeito do poten­

cial efetivo UE na função de onda em todas as ordens (Na 

aproximação do par independente, coloca-se UE=O, e obtém-se 

o desvio de energia do sistema de fermions interagentes em 

2a. ordem no potencial). 
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Posteriormente, a equaçao de Bethe-Goldstone 

foi reapresentada no contexto da estatística quântica, den­

tro do formalismo de teoria de muitos corpos, com função de 

Green, por MARTIN e SCHWINGER1 e por BAYM e KADANOFF 72 , e 

tratada com o que se chamou de aproximação T. Esta aproxi-

mação é usada como um meio de descrever colisões interpartí 

culas, que não podem deixar de ser consideradas em certos 

processos de transporte ordinários como a condução de calor 

e de som. 

Por outro lado, várias "teo1·ias de pares" ·f.2, 

ram desenvolvidas para tratar de efeitos de correlação de 

curto alcance para sistema de elétrons em ãtomos e molécu­

las73-76, onde um núme.ro finito de fermions se move no cam­

po de um nÚcleo. Este problema é naturalmente diferente do 

proBlema com um número infinito de férmions. Uma das maio­

res diferenças é que a base para o estudo do problema nao 

é mais fornecida por ondas planas, mas sao as soluções das 

equações Hartree-Fock (HF) para o âtomo, e são auto-estados 

do momento angular orbital. 

Correções às funções de onda HF e à energia 

HF - . . . - HF c tornam-se necessar1as, po1s a aprox1maçao nao leva 

em conta apropriadamente a repulsão entre elêtrons. Esta de 

ficiência é corrigida pela adição da correlação na função 

de onda e na energia, sendo a energia de correlação negati-

va, uma vez que ela vem da repulsão entre elétrons. Esta 

repulsão é mais importante para elétrons com spins opostos, 

porque os elétrons com spins paralelos j ã nã.o se aproximam 

-200-



tanto um do outro devido ao princípio de exclusão de Pauli 

incorporado ã aproximação HF. 

SINANOGLU 75 mostrou que a principal contri­

buição ã energia de correlação do estado fundamental de um 

sistema de N-elétrons (camada. fechada) vem da correlação de 

pares de partículas. Cada uma das diversas teorias de par 

desenvolvidas a partir de 1960 tem uma Íntima relação com a 

equação de Bethe-Goldstone; que foi discutida por alguns a!:!_ 
-

1 74 75 75 
tores: SZÃSZ , SINANOGLU , SINANOGLU e TUAN • SINAN0-

75 GLU por exemplo, situa o nível de aproximação da equaçao 

de Bethe-Goldstone como estando entre a sua equação "exata" 

e a sua equaçao em primeira ordem para o par. 

Objetivos 

Equações para pares têm sido resolvidas pri~ 

cipalmente com o uso do principio variacional num conjunto 

h 80-82 ~ finito de funções de ase • Porem, como McKoy observou, 

tais equações podem também ser resolvidas numericamente pa­

ra sistemas atômicos 76 • 83 • 84 , 

O objetivo desta parte C do presente trabalho 

é derivar um sistema acoplado de equações integro-diferenci, 

ais, tratável por métodos numéricos, para a amplitude de 

par de buracos (partículas) em sistemas atômicos, Fazemos 

uma aproximação à equação de Bethe-Goldstone antissimetriz~ 

da, e por processo puramente analítico chegamos a um siste-

ma de duas equações com estrutura semelhante àquela das eq.I~ 

ções RPA em sua forma integro-diferencial. Estas equações 
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podem, portanto, ser resolvidas com as mesmas técnicas nu-

~ ~ - 85 86 mericas ja empregadas para resolver.as equaçoes RPA • • 

Em outras palavras, vamos por a eq.uação de Bethe-Goldstone 

em forma trativel por métods numéricos conhecidos e ji apl! 

cados a f0rmas semelhantes. 

Descrição deste Trabalho: 

Nõs vamos, como um primeiro passo, enquadrar 

formalmente a equação de Bethe-Goldstone com relação à equ~ 

ção de.Bethe-Salpeter, que representa o esquema auto-consi~ 

tente mais geral para o cilculo de funções de Green de uma 

e duas partículas. Na secção C-2.1 vamos mostrar que a equ~ 

çao de Bethe-Goldstone é a mais simples aproximação possí­

vel à equação de Bethe-Salpeter para as funções de Greem de 

uma e duas partículas· •. 

Propomo-nos considerar a equação de Bethe­

-Goldstone ~ntissimetrizada como a aproximação de mais bai 

- 77 xa ordem a equação de Bethe-Salpeter, que YOUNG chama de 

primeira ordem, mas que ainda não ê a primeira aproximação 
78 de KATO et al • --

Na secção C-2.2 apresentamos uma equaçao de 

Bethc-Goldstone antissimetrizada c aproximada em primeira 

ordem (B~l), onde pri~eira ordem agora quer dizer realmen-

te primeira iteração na autoconsistência cujo ponto de paE 

tida é a aproximação Hartree-Fock. 

-202-



Nas secçoes C-3.1 a C-3.5 vamos reduzir a so 

lução da equação de Bethe-Goldstone antissimetrizada, em 

primeira ordem, 'a solução de um sistema de equações integr~ 

-diferenciais que pode ser resolvida numericamente com mét~ 

dos convencionais. O nosso procedimento é puramente analí­

tico, consistindo basicamente em equacionar polos e resíduos 

da função amplitude de par exata, e aproximada em primeira 

ordem. 
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. C-2 -
. APROXH!ACOES À EOUACÃO DE BETHE-SALPETER 

. EQUAÇÃO DE BETHE-GOLDSTONE EM PRIMEIRA ORDEM 

C-2.1, As ~quaç5es de Bethe-Salpeter e Bcthe-Goldstone: 

Relações Formais 

A equaçao de Bethe-Salpeter (BS) foi apresen 
. -

tada na parte A deste trabalho (eq.(~)) como uma equa-

ção para a função resposta linear R(l2,1'2') em termos "de 

um potencial Óptico efetivo de partícula-buraco. De fato, 

esta não é a forma mais usual da equa.ção de BS, porém ~ 

e a 

mais conveniente para o estudo de processos de espalhamento 

elêtron-átomo. 

Podemos obte1· para G2 , a função de Grecn ele 

duas partículas, uma equação idêntica à ele KATO, KOBAYASHI 

e NAMIKI 78 , eliminando a função resposta linear R em favor 

de G2 (relação de Schwinger, eq. (ll)) no lado esquerdo da 

eq, (~); e introduzindo no seu lado direito um potencial 

Óptico efetivo W de duas partículas através da definição: 

/d3'd4d4' G(4,1') " (34' ,43') R(3'2,4'2') = 

= /d3'd4d4' G(2,4) W(34,3'4') G2 (3'4' ,1'2') 

A eq, (24) então se torna: 
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G2 (12,1'2') = G(l,l') G(2,2') - G(l,2') G(2,1') + 

+ ÍG(l,3)G(2,4)W(34,3'4') G2(3'4' ,1'2') d3d3'd4d4' (~) 
-3 

que é a forma mais usual da equaçao de BS. Esta é também a 

forma mais conveniente para o estudo de processos em que se 

considera a interação de partícula-partícula, ou buraco-bu-

raco. 

Vamos mostrar como se pode chegar à equaçao 

de Bethe-Goldstone (BG) partindo da eq. (86). Seguindo o 
~ 78 metodo de KATO ~ al , o potencial ·w pode ser escrito ex-

plicitamente em termos de G1 ,. G2 , de W mesmo e de deriva­

das funcionais de Gz e W, em relação a um pequeno potencial 

externo dependente do tempo. 

O primeiro 

wCl) (12,34) é7a,7a: 

termo de W(l2,34), representado 

por 

wCl)(12,34) =-i /dS V(3-5) {6(3-1) 

- ô (3-2) 

-1 6G1 (1,4) 

ôU (5) 
} 

U=O 

-1 
6G 1 (2,4)1 

W(S) U=O 

CiZ.J 

onde G~ 1 é o inverso da função de Green G1 , no sentido usual, .. 

e V(l-2) é a interação coulombiana definida por 

·c~J 
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Podemos eliminar oG;: 1;su em wCl) em função 

da resposta linear R do sistema e do potencial Óptico efet,i 

vo de partícula-buraco E. já defiíüdos na parte A deste tra 

balho (eq. CD) e eq. Cl.2.l). Isto 
~ e feito a partir da e-

- 77 quaçao de Dyson na presença de um potencial U: 

Gi 1 (l,l';U) = [G~(l,l')rl- U(l,l')- l:(l,l';U) (~) 

d o ~ - ~ on e Gl e a funçao de Green nao perturbada e l: e a auto e-

nergia exata da partícula (buraco). Fazendo a derivada fun 

cional da eq. (~§) em relação ao potencial U(2): U(Z+ ,2) o~ 

temos: 

oGi1 cn' ;U) 

óU (2) 

+ ol: (11 • ;U) 
= - 6(1-2) ó (1'-2 ) -

ou (2) 

. e colocamos, então, (das eqs. (Q) e (l2_)): 

ol:(ll';U) = f ól:(ll';U) 

oU(Z) oG1 C33') 

oG1 (33') 

óU (2) 
d3 d3' 

= f 3(13',1'3) R(32,3'2+) d3 d3' 

C§.2) 

Combinando (gQ) e (~) em (!I), resulta que: 

wCll (12,34) i v(l2,34) + i fd5d6d7 V(3-S)R(65,75+) x 

X [0(3-1) .. (27 ,46) - (3-2) _ (17 ,46)] (2.]) 
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onde 

v(l2,34) = jV(3-2)6(1-3)6(2-4)- V(3-1)6(1-4)6(2-3)j 

(21_) 

= V(l-2) [6 (1-3)6 (2-4) + 6 (1-4)6 (2-3)] 

Nota-se que iv é exatamente - 3RPA (eq. C!i)) 

isto é, é o potencial de interação coulombiano antissimetri · 

zado. 

Coloquemos na equação de Bethe-Salpeter, em 

lugar de W, a mais simples aproximação pa.ra wCl), que é ju;:_ 

tamente v: 

G2 (12,1'2') = G(l,l')G(2,2') - G(l,2')G(2,1) + 

+ i /G(l,l)G(Z,'!)V(I-2)G 2 (T 2,1'2')dT dZ-

-i /G(l,'Z)G(2,T)V(T-7)G 2 (T "2",1'2')d! d"Z (2.2) 

Comparemos, agora, esta equaçao com a equa-

ção de Bethe-Goldstone, tal como apresentada por BAYM e 

· KADANOFF72 : 

G2 (12,1'2') = G(l,l')G(2,2') - G(l,2')G(2,1') + 

+i /G(!,l')G(':i",2')V(T-2)G 2 (12,T 'Z)dld'Z (2J_) 
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Vemos que ambas diferem apenas pelo terceiro 

termo na direi ta da eq. (2J.) que está ausente na eq. (~). 

Ele representa o fato do potenciar coulombiano ser antisime 

trizado na eq.(93), mas não na eq.(2i)· 

Assim, vemos que a eq. de BG representa o ca 

so simples da eq. de BS onde o potencial efetivo de duas 

partículas é substituído pela interação coulombiana, o efei 

to de troca estando incluído apenas na parte de uma partíc~ 

la. 

NÔs vamos considerar nesta parte C do pre~e~ 

te trabalho a equaçao de BG antissimetrizada eq;(2J.) ao in­

vés da eq.(2!), e nos referiremos a ela como eq. de BG sim-

plesmente. Diagramaticamente, ela pode ser expressa como 

mostra as figuras abaixo. 

~--· 
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C-2,2, Aproximação à equação de Bethe-'Goldstone em primeira 

· ordem 

A diferença mais importante a ser notada com 

relação à equaçao de BG quando aplicada à física nuclear e 

quando aplicada à física atômica, é que, para sistemas de 

elétrons em átomos, o requisito de autoconsistência entre 

as quantidades (funções de Green) de uma e de duas partícu-

las pode ser dispensado, pois para estes sistemas a aproxi­

mação Hartree-Fock é um excelente ponto de partida. 

- ·~ Tomando pois a funçao de Grcen de uma part1-
HF cu la na aproximação HF (G 1 ~G ) , e dispensando a autoconsis 

tência na equação de BG, espera-se obter resultados bem prf 

ximos aos das outras teorias de par74 •75 • 

Portanto; no que segue, a eq. de BG será dis 

cutida no sentido de se calcular a função de Green de duas 

partículas,.e a função de Green de uma partícula será usada 

na aproximação HF. A teoria será chamada de Bethe-Goldsto-

-ne em primeira ordem (BGl) e sua equação fundamental 

então: 

ser a 

onde os números se referem às coordenadas de espaço, spin 

HF - f - ~ 2 e tempo, G e a .unçao de Green de uma part1cula na apr2_ 

ximação HF, e G~Gl é a função de Green na aproximação BGl; 
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y é o potencial coulombiano antissimctrizado definido na 

eq. (2l_) • 

A eq.(22_) refere-se, naturalmente, à parte 

PP ~ bb G2 , ou a parte G2 de G2 , como definidas nas eq. (!i) e 

eq.(~) da parte A. Ela será usada nas secções subsequen-
. 
tes para a derivação de um sistema tratavel de equações p~ 

ra as amplitudes de par de partículas ou buracos que, uma 

vez resolvidas nos dão a função de Green de duas partículas 

G~bou G~p via eqs.(~). 
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. C-3 

. APROXIllACÃO ANAL!TICA ii. EQUAÇÃO DE 

. ·BETHE-GOLDSTONE E~1 · PRIMEIRA ORDEM 

C-3 .1. In troducão 

Para resolver a equaçao BGl (eq. (2.2_)) vamos 

proceder analiticamente; partimos do fato de que conhecer 

as amplitudes de par Xn equivale a conhecer a função de 

Grcen de duas partículas, conforme eqs. Clll· Nesta secção 

C-3 vamos portanto procurar equações para as amplitudes de 

par. · Primeiramente colocamos a amplitude de par exata em 
,' 

forma espectral (C3-2) e deduzimos a partir da eq. de BS 

uma equação homogênea exata para Xn (C-3,3). Esta equaçao 

é então colocada na aproximação BGl e em forma espectral. 

Da comparação dos palas e resÍduos de Xn exata e de Xn apr~ 

ximada resulta um par de equações integrais acopladas (C-3. 

4), que são finalmente transformadas no desejado sistema de 

equações integro-diferenciais (C-3.5,6). Faremos os câlcu 

los em detalhes para a amplitude de par de buracos. Para 

o par de partícu.las o procedimento ê completamente análogo. 

C-3. 2. Forma espectral exata das amnli tudes de pa_r de bura-

cos e de ·nartfculas 

As amplitudes de par de buracos e par de par 

tículas sao definidas e relacionadas à função de Green G2 

pelas eqs. (,!l). 
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Consideremos a amplitude de par de buracos 

onde chamamos T= t 1 - t 2 

bb 
Xn (1,2) = 

Explicitação da dependência temporal da amplitude de par 

Explicitaremos a dependência temporal na eq. 

(~) com a ajuda da eq. (!?), e lembramos c,ue /N> o e /N-2> 
n sao . 

autofunções do hamiltoniano H (independente do tempo) do 

sistema. Obtemos: 

N N-2 /N /N-2 onde E0 e En sao as energias dos estados o> e n > res 

pectivamente. 

Usando para as exponenciais em t 1 e t 2 da 

eq. CQ.Z) a identidade 

ab - cd (Ca+b) (c-d) + (a-b) (c+d~ /2 

podemos por em evidência a parte da exponencial que depende 
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(97-a) 

onde 

Do mesmo modo, podemos especificar e guardar 

para uso futuro, a dependincia temporal de xbb*(l'2') 

resultando 

bb* ( . N-2 xn ( 1' 2') = exp - ~ (En . N o bb* E') (t' + t
2
')/2 x (r'r'T') O 1 n 1 2 

• 

onde T' = t' - t' 1 2 

Usamos, agora, na eq. (2.2.::!?.) a relação de com · 

pleteza 
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(2.§_) 

e definimos 

<N-21 I ( ') iHT,N-1> n w r 2 e g . 

(99) 

Recordamos que gk(r) ê a amplitude de uma par_ 

tícula, ou orbital de Dyson, j ã encontradas na parte A (eq. 

(Q)). 

Pondo as definições das eqs,(99) na eq.(9~), 

obtemos: 

(.!Q.Q) 
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Estamos, agora, em condições .de fazer a trans­

formada de Fourier no tempo relativo T: 

i(z-1'1 )T 
• /dT e ng 0(-T) (lal) 

d ' (1/2) E(Z) E(l) (ENn-2- ENa)!'" - (ENk-1- ENa)· on e "nk = n -.k = " 
(la l-a) 

Mas 

/

00

dt(BC±t)e-iet.tj eiwt = lim ±i,(w-et.±in) 
-oo · n+O 

e chegamos então à forma espectral para a amplitude de par 

> bb(l 2)• 
Xn ' • 

onde 

i lim 
n+a 
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e 

ônk = (1/2) E~Z) - E~l) = (E~- 2 - E~)/2 

A eq.(l03) é exata, e procedendo de forma 

idêntica chegamos a uma expressão semelhante para a ampli­

tude de par de partículas x~P(l,2). 

C··3. 3. Dedução de uma equaçao honogênea para a amplitude de 

par de partículas ou de buracos 

Com o objetivo de extrair uma cquaçao nara a . . 
amplitude de par x~b (ou xRP) vamos considerar a equação de 

BS (eq. (~)) para G2: 

Gz(l2,1'2') = G(l,l')G(2,2') - G(l,Z')G(Z,l') + 

+ !d3d3'd4d4'G(l,3)G(2,4)!V(34,3'4')G2 (3'4',1'2') 

·onde G2 ~ G~b + G~b + G~P, sendo que cada parte de G2 con­

t:ém uma função degrau de Heaviside para .. especificar a orde 

naçã.o temporal conveniente das variáveis t 1 , t 2 , ti e t2, 
como definido na Secção A-2. 

bb Da definição de G2 (eq. (l~)), juntei com as 

eqs.(~) e (97-c) podemos escrever: 

:: - 'E(Z)(T -T') 
~ el. n 12 12 
n 
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onde 

T!.=t~-t! 
1J 1 J 

T!. = (1/Z)(t!+t!) 
1J 1 J 

Assim, G~b (e da mesma forma G~p) depende a­

penas parametricamente sobre as coordenadas temporais. Va-
.· 

mos buscar então a transformada de Fourier de G~b na variá-

vel Tizo (omitiremos os Índices bb das amplitudes de par, 

ficando elas subentendidas, a menos que se diga em contrâ-

rio). 

Usando a representação integral 

0(t) = - (1/Zni) lim ! dwe-ii~J'(w+in) 
n+O 

onde 

Mudando w = w' + EJ2): 
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X fdw 

Comparando com 

concluimos que 

e 

(1/21Ti) lim l: x (l2)x* (r'r'T' ) 
n+O n n n 1 2 12 

. i (w-rY))r -iwTiz . ~ . . n . 

. T' -J.W 12 
= (1/2Tr) /d11 e G(w) 

X 

C!Q2.J 

-i lim 
n+O 

i (w-E (Z)) T 
n e 

Substituindo a eq.(107) em ambos os 

da equaçao de BS para G~b (eq. (104)), e comparando 

duos de cada t.;rmo no polo w = E(Z), obtemos: 
n 

(107) -
membros 

~ 

os resJ.-

Res. 29 membro: -i (!d3d3'd4d4'G(1,3)G(2,4)W(34,3'4')Xn(3'4'))x 

X x*Cr'r' T' ) n 1 2' 12 

Aqui nõs assumimos que G(1,2')G(2,1') e 

C (2 ) - - (2) p G l,l')G ,2' nao tem polo em w = En • ortanto: 

Xn(12) = /d3d3'd4d4'G(1,3)G(2,4)W(34,3'4')a (!.2.§) 
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· . BGl 
Equação .homogênea para Xn .. em forma espectTal 

A eq.(l08) é uma equaçao homogênea para a a!!!_ 

plitude de par de.buracos, e é exata. Na aproximação BGl 

ela se torna 

ou 

(109-a) 

Vamos explicitar a dependência temporal no 

segundo membro da equação (109-a) para a amplitude de par. 

Lembramos que: 

V(i-j) = 

Xn (ij) 

V(r.-r.)o (t.•t.) 
1 J 1 . J 

G(i,j) = G(r.r·T· .) 
l J l.J 

eq. (2_) 

eq. (87-a) 

eq. (97) -

e, deixando de escrever, por ora, os Índices BGl e HF, a 

eq.(~) se torna: 
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Xn(l2) =i /dr3dr 4dt 4G(r1r 3, 13)G(r2r 4, 24 )V(r3-r4)ô(t 3-t4) x 

iE (Z) t 
· - n 4 x XnC,r3r 4o )e - i X 

onde 

Usando 
·· in .. 

G(r.r.T .. ) • !(dE/2rr)G(r.r.,E) c lJ 
1 J 1J 1 J 

X 

x [G(r1r 3 ,c)G(r2r 4 ,e•) - G(r1r 4 ,c)G(r2r 3 ,E•)J x 

-i(ct1-E'tz) i(c+c'+B~Z))t 
x e /dt e C.!.!.Q) 

mas 

r'? 'I 

então, na eq. (110)., devemos ter E • = -c-E~"J: 

Xn (12) = (i/Zrr) 

Colocamos agora t 2= r12 -T 12;z de modo que 

a exponencial na eq. (111) fica expressa apenas nas coorde­

nadas paramétricas T 12 e T 12 : 
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~ e 
.E ( 2)1, . 
2 ··n 12 

e fazemos ainda uma mudança na variável de integração E: 

de sorte que a eq.(lll) torna-se 

Xn (12) 

Fourier, 

buracos BGl Xn 

X 

Então, pela definição de t·ransformada de 

(112-a) 

Esta ê a equação para a amplitude de par de 

em forma espectral.GHF(r1r 2 ,w) ê dado pela eq. 

Q2) onde os orbitais de Dyson são substituídos por orbitais 
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HF e os polos de energia sao os parâmetros HF de energia 

HF HF ~ E e E de buraco e p~rt1culas, respectivamente: 

HF ~F (ri) g~F(rj) llF(r.)fHF(r.) 
G (r.r.w) = lim l: + g 1 g J 

1 J • n+O g w - EHF - in w - EHF + in g -g 

onde. ~HF (E~ EN-1) HF ~ 

energia de um buraco " = - e a g g . 

EHF (EN EN+l)HF ~ 

energia de uma partícula = - e a -g . o g e 

A eq. (112) pode ser reescrita de forma mais 

compacta com- o uso do potencial coulombiano antissimetriza-

do v: 

C-3. 4. Comparação das formas espectrais da _amplitude de par 

. d ( BGl) exata e aprox1ma a x n 

Dispomos agora de duas equaçoes espectrais 

para a amplitude de par Xn (r1r 2z): a eq. (103), oriunda ex-

clusivamente da 

CQ2) , der i v ada 

definição de x , e portanto exata, e a eq. n 

via eq. (108), dentro da aproximação llGl. 

-222-



BGl Assumindo então Xn = Xn , vamos comparar os 

pelos c resíduos de ambas as equações para a amplitude de 

par. 

Consideremos os pelos e resÍduos no semipla-

no complexo superior, isto ê, levemos em conta ap<?nas os 

termos 

EJCATO + + X (r.r. z) = 
n 1 J 

i lim l: 
1]+0 g 

h~(r;)gg(ri) 

z - 6 - ÍTJ ng 
da eq. (!92), 

Igualando, portanto, a eq. (]03) com a eq. (112) 

Cl:ll.l 

e chamando de ~:, 1 o primeiro tipo de polo resultante, temos: ng 

temos: 

HF + e: 
g (114-a) 

O. ~d d t - hni ( ) I C ) rcs1 uo correspon en e e r g r e g 2 g 1 • 

(114-b) 

(114-c) 
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C.!.!2) : 

Um segundo tipo de polo 611 resulta da eq. ng 

(115-a) 

(115-b) 

-· - f GHF (rlr3 '- En(2) - ~~F) llF(r ) 
1; g 4· X 

(115-c) 

As eqs. (114) e (115) determinam completamo~ 

BGl te a amplitude de par de buracos Xn Cr1r 2,z). 

/ C-3.5. Amplitude de par contra1da no tempo 

Recordando as eqs.(97a,b), podemos escrever 

a amplitude de par contra{da no tempo, isto é: 

lim 
T+Ü 
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Isto significa que, uma vez conhecida a ampl.!:_ 

tude de par Xn(r1r 2 ,z), Xn(r1r 2) fica determinada pela inte­

gràl de linha de Xn(r1r 2 ,z) sobre um caminho semicircular no 

plano complexo z, indo ao longo do eixo real de -• a +•, e 

voltando pelo semiplano superior no sentido anti-horârio. 

(117) 

O caminho ; fechado no semiplano superior po~ 

que se T ; sempre negativo, e-izT só se anula ao longo do 

semicírculo se Imz ; positivo. Apôs fixar o caminho de inte 

graçao, podemos tomar o limite dentro da integral e a expo-

nencial fica igual a 1. 

Novamente usando da eq. l.!Qi) apenas a parte 

com polos no semiplano superior, obtemos, então: 

= (i/2~) lim J dz E 
·n+O k z - llnk - in 

onde hfc(+fr) e h~C-{r) satisfazem as equaçoes integrais 

(114-c) e (llS-c). 
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C-3.6. Um sistema de equações integr<idifcrenciais ac<ipladas 

para a amplitude de par ria BGI 

Para se obter um tipo de equaçao de autova­

lor que permita calcular numericamente Xn na aproximação 

BG1, aplicamos o operador HF 

à esquerda das eqs. (114-c e 115-c) para h~(+~r) e h~(-~r). 

Aplicando 

vem: 

X 

Integrando em r 2 e usando a eq.-(118), obte-

mos: 
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·)' (119-a) 

(hn C , ) HF ( ') fHF ( , ) n C , )) d d , d , x r4 g r3 +. r4 gk r3. r3 r3 r4 g . g g 

Da mesma forma, aplicando (GHF(rr
1

,§))-l em: 

No 

obtemos 

= l: ffHF*cr ) v( 'r') g k 4 rr4,r3 4 x (119-b) 

l x (hnC+{r')gHF(r')+fHF(r')hnC-{r~))dr'dr dr! I 
g 4 g 3 g 4 g . ~ 3 4 ~ 

sistema de equaçoes (119). temos: 

E (2) E~-2 N = E o n 

E = HF E (2) - E:k n 

E = - HF E (2) 
h n 
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onde EN N-1 ~ 

a energia de um buraco F-g = E e o g 

N+l EN - a energia de uma partícula c = cg e -g o 

h(r) = c-v 2/z) + (z/jrj) 

.EHF é o potencial HF já definido na eq.(~). 

O sistema de eqs.(ll9) constitui, então, um 

par de equações acopladas para h~(r) e g~(r) que junto com 

os orbitais HF ~F (r) e g~F (r) determinam a amplitude de 

par de buracos na aproximação BGl, via eq. (118). 

Como se pode observar, as eqs.(l19) sao seme 

lhantes em estrutura às equações integrodiferenciais que d~ 

terminam a amplitude de par de buraco e 

mação da fase aleatória x~bRPA(r 1 r 2 ) 19 

partícula na aproxi 

Assim s~ndo, as 

técnicas numéricas empregadas nos cálculos RPA podem ser 

imediatamente adaptadas ao cálculo das eqs.(ll9a,b) 85 • 6 

·Estas equações podem também ser resolvidas através do méto­

do de diagonalização de matriz. 
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