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A leondia de multos conpos em phimelra onrdew,

em forma simplifienda, foi aplinada ac estuds da exeilccac
- - . T 1
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per esie metodo extiaimos de matrdz vemplexa T a dijenrenca

e fase enine as ampliicdes de Lrorsicaoo para os sub-

- A - .o !
niveds magretices dos estades excdiados Po ¥
' 4

dot sap comparades o necentes dados expeadimentais e calou-

;e 04 keéuﬁiq

fos anlenicres,

A equagdoe de Bethe-Gefdstone, porx metodes a-

nelliicos, {o0d colocada em foama de um sisiema de cquacocs
acopladas indegrodiberencladls que possibilidia wma  dolucao

numerice aliernotiva para sisiemas de elétmonst ert afomes,
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 INTRODUCXO

A técnica de funcio de Green, foi original-
mente definida e aplicada en ltepria quanticé de  campo
(FEYNMAM, 1948; SCHWINGER, 1951). Foi 1logo extensivanente
usada em fisica de muitos corposqs, mecinica estatistica e
fisica nuclear*., Outra forma de teoria de campo para pro-
blemas de_muitosICOrpqs, a teoria de perturbaciao com dia-
gramas fol largamente usada para sistemas atomicos né cal-

- culo de energias do estado fundamental, e para polarizabi=-
1idédés dependenté da frequénéia-respostas lineares. O for
malismo de fungio de Green foi também usado em quimica quan
tica onde recentemente foi revisado no trabalho de CEDER-
BAUMBD_(1977)@ Ao esPaIﬁamento elistico de el&trons por
atomos (moléculés) foi aplicado por SCHNEIDER® et al (1970)
e ao espalhamento inelastico elétron-itomo (Ton) por CSANAK

t al (1971).

Uma grande variedade de quantidades fisicas

poedem ser obt{da§ com o formalisme de fun@ﬁo de Green com
substanciais vantagens sobre os métodos convencionais que
empregam fungdes de onda? Por exemplo, quase todas as pro
priedadcs fisicas de um sistema de N particulas, peodem ser
expressas €m termos de operadores de uma ¢ de duas particg

las, ou.em termos de fungdes de Grecen de uma e de duas

*Reforoncias sao dadas, por exemplo, no artigo de CSANAK,
TAYLOR, YANS (1971},



particulas. Ora, o formalismo de funcgio de Green concen-
tra-se exatamente na determinacdo do movimento efetivo de

uma e duas particulas (fungbes de Green de uma e duas par- .

o

_;Q .
ticulas) no meio das demais. O problema complexc de N-cor

pos fica eﬁtﬁo reduzido ao problema de uma ou de duas par-
ticulas; embora 3s custas da introdugio de potencial efeti
vo‘nﬁo local, nio hermitiano erdependente da energia. Pelo
_ﬁéb da segunda quantizacdo, a antisimetria fica automatica
mente incorporada ao formalismo. Ainda, a relagao entre
certas quantidades fisicas & mais transparente no contexto

da fungao de Green,

0 objetivo desta parte A da tese & situar o

trabalho que fizemos dentro do contexto geral da teoria de

‘muitos corpos com a técnica de fungdo de Green, e  mostrar

o nivel de aproximacdo usado. Nio pretendemos, portanto,

apresentar um resumo completo e autoconsistente da teoria,

o que pode ser encontradc em textos ja considerados "clas-

1-6,17,61

sicos' no assunto . Na Secgdo A-2, apresentaremos

- os conceitos e as equacoes fundamentaig da teoria, definin
do e detendo-nos, de 1eve; em algumas propriedades das fun
gaes de Green-de uma e duas particulas, que ciamamos G1 e
Gy, respcctivaménte. As amp}itudes de uma particula (ow
orbitais de Dyson)} e as amplitudgs.de par (amplitudes de
Bethe-Salpeter) serdo definidas e relacionadas a G, e G,.
A formulacio de MARTIN e SCHWINGER'seri entZo usada -para
se obter a equagio de movimento de uma particula (de Gl)
na forma da equagao de Dyson, de onde o operador dc autg-
-energia &, que se sabe desde BELL e SQUIRES7 e NAMIKI’B-

ser o0 potencial dptico efetiveo de uma particula, ¢ extraido.
. : p p ’

.“2'.



Esta secgao representa o ponto de partida
desta Tese. As definigoes e-a teoria nela resumida serao

usadas no restante desta parte A e nas partes B e C.
= . '

Na Secgdo A-3, o potencial optico & aproxi-
mado, em primeira ordem, na forma proposta por SCHNEIDERS_
et al (1970). Esta & uma aproximagéb nao “pefturbativé",
qu'resulta ser um esquena Hartree-Fock dependente do tem-
po, ou comoc € usualmente chamada,RPA (Random Phase Approxi

mation - aproximagado da fase aleatoria).

PR

Na Secgao A-4, a teoria de muitos corpos em

primeira ordem & aplicada’ ao problema do espalhamento ine
lastico de elétrons por ﬁtomoé (e moléculas), A firmula
de CSANAK et gl? para a matriz S, em termos do potencial
doptico efetivo na aproximagio RPA, serd empregada na parte
B deste trabalho, para o estudo do espalhamento de elée-
trons pér étoﬁos de H&lio, porém com uma modificagdo adi-

cional,



A-2
DEFINICOLES GERAIS

EQUACOES FUNDAMENTAIS

. HIERARQUIA DE EQUACDES

OPERADORES DE CRIACAO E DESTRUICAO

‘No estudo de sistemas de muitas particulas
idénticas, & conveniente trabalhar com os operadores cria- -
- - - . ~ 3
gao e. destruigao em segunda quantizacgao '4, € na represen-
Iy .
tacao de Heisenberg. .0 operador de criagio w+(i), quando
~atuando pela direita sobre um estado do sistema, cria uma
P . . .
particula na posigio r;, com spin s. no instante t,. 0 ope
rador de destruigio y(i) € adjunto de w*(i) e_destr5i uma
- ’ -+ )
particula no ponto com coordenadas T.,S; €ty (usaremos uma
’ -~ + 2 e e -
notagao abreviada, onde 1 significa ri‘si'ti e tambem usa-
> . - e
remos-ri F Y545 uma interacao em r inclui, portantec, so-
"ma no espaco de spin; i = 1,2...N, onde N & o nimero de
. . +
particulas do sistema. Os operadores de campo ¢(i) e ¢ (i)

" satisfazem as relagdes de anti-comutagio

(00,0 wir,) = Graynaten] =o
. + +
- w

_[W(rlt),w*(rzt)]% = B(rl-rz)'"“w

e, como gqualquer operador na representacgizo de Heisenberg,

evoluem no tempo de acordo com:



jult) o (v(t) . H(e)] | (2)
at . S
onde # = 1, e.H € o hamiltoniano total do sistema. Em se-
gunda quantizagdo, operadores | simetricos F e U, res-
“,pectifamenté,_de uma e duas part{culas.‘sﬁo represenfados
por:
F = 7y (r)F(r)y(r)ar
(3)
JU = 23yt T e U ) e e (r) A dr,

onde w(ri) e ¢f(ri) sao os operadores de campo na repreéen-.

tacao de Schroedinger, de modo que o hamiltoniano total pa-
ra um sistema de particulas que interagem através de um po-

. . - e > -
tencial instantaneo Vﬁrl-rzl) e
H=h+V

H o= T e +
v (/2 rararut e T VAT E, Do e i)

No problema de espalkamento de elétrons por

,ﬁfomcs] h representa a energia cinética mais a interacao

com o ﬁﬁcleo, e V(|?1;?Z|) = l?l-?z]-l‘uéﬁa'interagio cou=
lombiana entre os elétrons. Scndo o hamiltoniano H inde-

pendente do tempo, a eq.(2) pode ser integrada para dar a
relagio entre os operadores nas representagoes de Hedsen-

berg e Schroedinger:



-

iHt, -iHt, . T
v (i) =e  yirye | (s
E conveniente, 3s %ezes, expandir os opera-

dores de campo em termos de um conjunto completo de fun-

¢oes de um elétron {¢n}:

virt) = za_(t)¢_(r)
T
(6)

GCOREOING

~onde a, e a sdo, respectivamente, os operadores destrui~-

o] e B

cdo e criagdo, dependentes do tempo, para uma  particula

no estado quantico_n no instante_t.

FUNCOES DE GREEN'

A fungio de Green de N particulas & defini-
“da por:
| Gy(1,2...n51",2"...n") =
(7)

= CONNITl@ . et mr LT )

onde |§> representa o eéstado fundamental exatc normalizado

(<§l§> = 1) do sistema de N particulas, com energia Eg;

o simbolo T ¢ o conhecido operador de Wick, de ordenagao

¢

no tempo.



Uma vez que Os operadoresr hacroséSpicos de
interesse fisico direto podem todos ser expreséos em ter-
mos dé produto de uns péucbs Y e ¢*, as fungaes.de Green,
que s3o médias no estado fundamental de tais produtos, con-

tém muitas informagdes sobre o sistema de N particulas.

Consideremos, por exemplo, a funcao de Green

de uma particula:

6,(1:1) = -s<gl (e et an) g
= -ife (t,- 1)<”|w(1)w ( g> - o ®

IR T EN TN I T e DTS

onde 0{r,) € a fﬁngﬁo degrau de Heaviside.

Explicitando a dependéncia temporal dos ope~-

radores de campo, eq. (5), obtemos a seguinte f£dérmula para

Gl:
1B _(t,-t}) - =iH(t,
6 (131 = - (-1)06 (t -tl)el or'l 1)<§|¢(r1)e ey, *(r1)|”> -
, B _(t,-t!) Hees-ty) |
- 8 (t]-t e ot <Dl (rye Y V(x> (@

Dela emerge uma interpretagao simples para
' Gl‘ Quando ti<t1, Gl(l;l’) ¢ a amplitude de probabilidade

de que uma particula extra, criada no instante ti. - com

-



L

-coordenadas r) seja cncontrada no instante ty com coordena

1
das Ty, ou seja, Gl(l;l') descrefe a prbpagagﬁo de uma par
ticula extra no campo do estado fundamenfal de um sistemé
de N particulas;. portanto, Gl(l;l')-é-chamada também de
propagador real ou renormalizado de uma particula. Quando

t1<ti, Gl(i;l') representa, equivalentemente, a propagagao

~de um buraco.

A fungio de Green de uma particula se rela-

‘ciona com a matriz densidade p(rlri)_pela formula:

£ - .

'Y = g ; C1tYy = .3 - vty
p(rlrl) i ifﬁt+ Gl(l.l ) 1Gl[l,1 )]
171

e, a densidade p(r), pof:

p(rl) = -i l%m . Gl(rltl‘rlti)
ti+t
171
. + '
= -i6y(1;17) | (20)
A matriz densidade pode ser usada para 0

cilculo da ene'rgia do estado fundamental e do valor medio
de qualquer operador de uma particula no estado fundamen-
talz.

Usando a relagao de completeza e tomando a
transformada de Fourier no tempo relativo (pois G1 depende

de Ty = ty~t; apenasj:

171



4+

Glw) = f deG(r)ye™™T
- 00
obteiros uma representacdo espectral para Gyt

GI(T.T';N)-=

(1D
£ (") g, (rygn{r?)
R B 5 (3 9 X e+ Z ' =
WO My (BN EAEDy ein Pae (EN-I‘\ 1y-in
onde fn[l) e gm(l) sao 0s orbitais cu amplitudes de
Fefnman-nyson?: - -
N+l
£,0) = Olw(l)l
N, ., N+1 _h+1 N
fn(l) =.<0[W(r1)ln >exp[ ( O)tlJ
» L N+l N _
£,1) = £ (rpyexp(-i(e " t-Ep)t,) (12)
N=- N
g, (1) = <My (]

N-ll N-I

, N . N
gm(l) <p  1v (rl}|0>exp[1(Lm »Le)t1}

g, (1) = ¢ (r )exm (1“4 -1 “33)1:1)



N+l
|

n > refere-se a um estado arbitririoc do sistema de Nzl

particulas. A eq.(1l) mostra claramente que as energias de
ligagdo e ionizagdo do elétron aos virios estados do siste-
ma de N+1 e N-1 elétrons sdo os.polos, e os orbitais de Dy-

son s3ao os residuos de Gy (r,r'50).

A fuﬂgao de Green de uma particﬁla forneée,
#lém dessas, outras informagces: orbitais naturais, ener-
gia de correlagao do alvoz, e a matriz S para o espalhameg'
to ?1§stico, como veremos adiante {(A-4}. Gl naoc fornece,'
entretanto, informagao para o éspalhamento inel&s;icb, nem

tampouco sobre correlacgao de pares.

Voltaremes, porém, a atencdo para G,, a fun

¢do de Grecn de duas particulas:

G,(1,2;1%,2") =

%

! L

= ColgiTlrav@eT e an) iy

Nela aparecem quatro coordenadas temporais,
e cada cspecifica ordenagido cronoldgica contém diferentc
informagio. Considerando as possiveis combinagoes dessas
coordenadas tomadas duas a d&as. vemos facilmente que padg'
mos agrupar os operadpres de campo em pares do tipo:l ¢+$,

¢¢+- by e W%W+' isto. &, G, pode ser separado da seguinte
forma:

G2 = ng + Ggp + Ggh onde ng vale:

=10~



6B 1,2:102v) = @iNT(vvta rwarvien) i

t ] . .
se tl,t1>t2,t2 caso I, e vale:

- w2t en)Travtan) it

' k]
se t;,t,>t],t; caso II..

coP(1,2;10,27) =
= @it et an)tvwe@] il

se t! té>t1,t2 caso 111,

1!

GDP(1,2;1',2") =
= AN rvav@)rlteovtan
se t1't2>ti'té caso IV,

Aqui os indices p e b referem-se a particula e
buraco, respectivamente. Cada parte de G, pode, entao, com
¢ uso da rolagio de completeza, ser escrito em termos de anm

plitudes Xy de duas particulas, como segue.

“lle



" Casos I e II: apenas estados intermediarios
de N particulas devem ser introduzidos:

2

) Gfbilrz;}-‘lz') = —B(T 'ZlTlI z'lrzi}Em“b(lpl')xgb(zsz') -
"pb pb

- 8(~t-gl7,| -z-l‘rzl)ix (2,25, (1,14

onde T = (1/2) (e *t])=(1/2) (t,+t8) 5 74 = ty~tis i = 1,2 e

ondée xﬁb sdo as amplitudes de par buraco-particula, ou am-

plitudes de Bethe-Salpeter, definidés por:

(I

221,19 = <Nir(pawtan) i

(14

Slrfrayw’an)i¥s = L ary

¥PP(1,1%)

Casos IIT e IV: estados intermedidrios de

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

630 (1,2:1%,21) = -5 (17,2007 (1,2)

GEP(1,2:1",2") = -5xPP (1, 2)xPP (1,2
Z an n

As amplitudes de par pp ¢ bb sio definidas

COMmo

=12-
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Xgp(l'z) = <i+?ITE§+(2']¢+(1'))J§>
(1)

P (1,2) = <STHThae@] 1y

As amplitudes de par pp e bb serao objeto de
atengiao na ?arte C deste trabalho, onde uma aproximagao ang'
1itica & proposta para a solugdo da equagio de Bethe-Gold
.stone para ng. G e ng(ou equivalentemente Glexgb) forng.'
cem todas as informagaes.concernentes ac espalhamento elés—_

tico e inelastico de elétrons por atomos, como veremos logo

mais (secgoes A~3 e A-4).

Precisamos, portanto, buscar as equagdes pa-

ra as fungoes de Green G; e G,.

Para obter uma equagao de movimento para a
'fungﬁo de Green de uma partfcula, precisamos derivar G,(1,1"}
em relagio a t;; para tanto, lembramos que ¥(i) € um cpera-

dor de Heisemberg e satisfaz a eq.(2).
. a¥ N
igr (r,0) = (v(r,t) 1)

Escrevendo H em segunda quantizagao na repre
sentagiao de Heiscmberg (eq.(4)), obtém-se, com a ajuda das
relagdes de comutagao {cq{(l}), a equacdaoc de movimento para

os operadores de campo Y{(i):

(i»;—%«l-_--hl)asil) o rdav(i-2y¢T (2)ut1y

o] e



onde hy = (p,°/2m) = (2/7))

' -)-*-b. .
e o V(a-2) = V(i mT,)e(t -ty
Derivando, entao, Gl(l,l') em relagﬁola-tl,
‘obtém~-se, apds alguma manipulacio:
(i_i_ - hy)G, (1,1') + ideV(i-Z]G (1,2;1',2+) = §(1-1') (16)
Ity 1771 2 _ —
onde 2" significa que t; = t2-+ é¢, sendo 8§ um infinitesimal

positivo,.

A eguacio para G, &, entio, dada em termos
e

de G,. De modo anilogo, derivando-se G, em relagao a T
obtém-se a equaggo de movimento para GZ’ que depende de Gl

e GB'

A equacgao para G, & entdo_a primeira de uma

s€rie de equagdes acopladas relacionando Gy com Gy ; € Gy.4
(as demais equagGes sao obtidas de mﬁdo analogo, derivando
Gy com relagao a tl); Esta hierarqpia de equagoes acopla-
das & a "versdo" da equagio de Schroedinger na teoria de
funcao de Green. Nesta forma, estas equagaes-tém a mesna
estrutura matematica que a equagdo de Bogoliubov-Born-~Green
-Kirkwbed—Yvon; para mecanica estatisticas A solugao exa-
ta éﬁuifale a resclver exatamente a equacac de Séhroedingcr

para um sistema de N particulas,

Na pratica, ¢ necessario cortar a hierarquia

em algum ponto, o que exige que So tenha alguma COMpPreensao

w14



Ou 20 menos intuigﬁd sobre o efeito de tal corte. MARTIN ¢
SCHWINGER' recolocaram o problema de forma igualmente exata
pdr%p muito mais conveniente para a compreensdo fisica de

aproximagaes'que venham a ser feitas, usando a técnica da

diferengiaééo funcional com respeito a um pequeno e arbitré
rio potencial externo dependente do tempo. Nio hi necessi-
dade de especificar a forma do potencial porque depois qﬁe
todas as derivadas sdo feitas, o potencial € colocado igual

d ZeTro.

A equacgao fundamental derivada por MARTIN e

SCHWINGER '*2 &:

GGl(l,l';U)

= -Gz(lnz;l'I '2') +_ Gl(le]-')Gl(zvzv)

SU(2',2)  |yag

. ¢ para o caso de um potencial leocal:

6G, (1,1'31)

. s = -Gz(l,.Z'.l',?f) + G1(1'1')61(2‘2+) (1)
sU(2",2) {0 |

onde U & o potencial externo, U(2,2'} = U[rété,rztz)e(téwtz)
e-Gl(l,l‘;U) € a fungio de Green de uma particula na presen

¢a. do potencial externo U,

Usando esta equagdo para eliminar G, em fa-
vor de G, e sua derivada em relaciao ao potencial externc U,

ELequagﬁo de movimento para G, (eq.(15)}, torna-se:




.03 ' i
[1§¥; - h(l)]G (1,1 )+1fd2V(1 2)[? (2, 2* )-5 ]Gl{l 1') =

=501 - 17) (18)

Esta equacdo € formalmente idéntica a conhe-

cida equacao de Dyson em sua forma diferencial:

; (;3%; ¢'hcl)]gl(l,1')-fdzz(1,2)G1(z,1')

n

=01 - 1Y) - ' (19)

onde £(1,1'} depende de G1 autoconsistentemente.e ¢ chamada
auto-energia irredutivel. BELL e SQUIRES? em conhecido ar-
tigo publicado em 1959, mostraram, matematicamente, a iden-

- tidade entre o operador auto-energia I e o potencial Sptico
cfetivo da tcoria de espalhamento. .A comparagéo da eq. (18)

com a eq.(18) fornece uma relagio exata entrec I e %%

U=0

como segue

£(1,1%) = -16(1-1f)fd2V(1-2)Gl(2,z*) *
(20}

T 11
+ iV(l—l')Gl(l.1'+)+ifd2d3V(1-2)G}(l,S)E%éJ 1

Assim, %%-'precisa ser conhecido para se ter
L e Gy. Naturalmente, entao, a equagdo acima pode ser usa-

da para gerar uma série infinita para T como nestrou
. D t

-16-



BAYM e KADANOFF®, Ela constitui a primeira equagdao de uma

~hierarquia de equag'ées2 que, para uma dada Gl,‘ relacionam

L a ﬁE‘ LR é segundas derivadas de I, etc. Esta € a hie-
U 68U :
rarquia de equagoes acopladas proposta por MARTIN e SCHWIN
1

_GER .

Outra forma da teoria pode ser conseguida

com a introdug¢ao da funcido resposta linear generalizada, ou

exata, definida por:

§G,(1,1';0)

L2

(21)

R(12,1'2') =

8U(2',2)  |yag

A ‘fungao resposta linear usual & um caso par

ticular de (21):

L+
§G, (1,17 :U) )
R(12,10 %2y QRS L1:1€ 7 S0 R TP
su2t,2y [, §8(2)

que € o termo linear da expansao da matriz densidade num

potencial local.

Recordando a relagdo de Schwinger (eq. (17},

verificamos que:

R(12,1'2')==G,(1,2;1",2')+6, (1,1')G,(2,2')  (23)

“lfe



Uma equacio para a fungdo resposta  linear
{ou equivalente para G,) que ressalta o potencial optico,
, 2 P . OP
foi dada por BAYM e KADANOFE'S+75+%7 on 1961, e & conheci-

da por equacio de Bethe-Salpeter:

CR(12,1°2°) = 6;(1,2")6,(2,1") +

(24)

+ /d3d3,d4d4,G,(1,3)G,(3",1')E(34,3'4')R(4'2,42")

onde .

o x(1,3) '
2(12,34) = ——— (25
5G1(4,2)

€ o potencial optico efetivo de buraco-~particula. O conhe
cimento de 68/661 Tequer O conhecimentb de G, ou de deriva
das de ordem mais alta de Z. Assim como a equagao de Dy~
son para Gl requer o conheéiménto de um potencial optico
“efetivo T, a equagdo dg Bethe-Salpeter para G2 ou R requer
o conhecimento do potencial efetivo Z, e outra hierarquia

de -equagdes pode ser construlda.

Cono veremos_ﬁa secgio A-4, pdra fins de eg
tudo de problemas de espalhamento inelastico elétron-idtomo
(molécula), apenas a parte ng de‘G2 precisa ser considera
da, ¢ convém lembrar aqui que as amplitudes de buraco-e par

ticulas xgb e %gb se relacionam a R(12,1'2') da mesma forma

que se relacionam a G,(1,2:1",2*) como & obvio da eq.(23).

“]Be
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Uma equagdo para xgb'segue da equacio de
Bethe~Salpeter (eq.(24}) para a resposta linear, que sera
usada adiante na obtengdo da £ormula para a matriz S para o

espalhamento inelistico em termos de potencial Optico Z.



CA-3

e Vanty

 APROXIMACAO AO POTENCIAL OPTICO

SCHNEIDER et 538 propuseram, CoOmo primeira
aproximagao ao potencial optico, colocar no lado direito da
formula (20) um potencial I da forma de um potencial Har-

tree-Fock:

. ' +
Lyp(l,1'30) = -i8(1~-1")/d2v(1-2)6,p(2,2 3U) + |

+ AV(1-1")6,(1,151) (26)
0 potencial dptico fica, entao, dado pela

forma aproximada ZA:

2,(1,1') = ~1§(1-17)£d2V(1-2)G,(2,27) +
€ 1V(1-1")G,(1,1'") -
- 17a2d3v(1-2)RN 32,372V (3-11)6,(1,17) +

» i7dza3v(a-2)RFA 2,1 2y V(-1 6, (1,3) =

w20
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EA(1,10) = Typ(1,1)+5di TPl 1oy apexehepolg 4y

RPA

onde a funga hresposta linear R € introduzida pela defi-

nigao:

I+-
86, (1,1'7;0)

RRPA (12 10%2%) = 4 (28)

sU(2)

Esta € uma aproximagZo & fungdo resposta li-

near correspondente exata, definida como (eq. (22)):

.
56.(1,1'")
R(12,1°%2%) = i —2 (29)
| SU(2)  |yeg

a o cialculo da resposta linear na RPA bus
Par c p \,bus

ca-se a equag.o de Bethe-Salpeter com o potencial optico &

’ . - - RPA - : . Yo
substituido por = = GZHF/éGl e GHF enm lugar de Gl' Che
8.

ga-se a equagao

LRPA + 4. +
R (12,1*727) = GHFcl,z)GHF(2,1' ) +

o+ 1/d3daG, L (1,3)6,,:(3,1 V(-4 R A (42,472") «

RPA

+ 17d3446G, (1,36, (4,1 7V (324)R (32,472 (30

w2y o



que € equivalentca’m’19 as equégaes Hartree-Fock dependen
tes do tempo (RPA). Sabe-se que a RPA di excelentes resul

tadgs para propriedades de resposta linear do sistema 0’ "]

A equacdo de Dyson para Gy junto com as eqs.
{(27) e (30) formam um conjunto suficiente de equacgoes para

montar um esquema de cilculo de I, Re Gy

32w



A-4

———

FORMULA RPA PARA O ESPALHAMENTO INELASTICO

4 _ ELETRON-ATOMO
0 espalhamento no formalismo da'fungﬁo - de
Green, foi.ﬁrimeiramente abordado por BELL e SQUIRES7 em

1959 e NAMIKI'® em 1960, Para o caso eldstico os calculos
ficam formalmente mais simples usando o métcdo no qual o de

£, - - - - - . 2
sacoplamento adiabatico € aplicado aos operadores®,

Seja &(r,t) o operador de caﬁpo para o elé-
tron e |m§> o estado fundamental do alvo atomico., Pode ser
mostradq.que, quando t+t» com desacoplamento adiabatico si
multaneo da interacio eldtron-atomo, o operador de campé do
elétron converge para uma forma assintﬁtica que cbedece a
equagao de ﬁovimento de_uma_particula livre'(ROMAst,lgésj.

Pbrtanto:

. in Ca .
lim w(rt) = lim $OUt(rt) = 1im  p!3VTe(re) (31)
Trdes T+t - gt .

onu - . . -,
t(rt) ¢ a forma assintotica do operador

i _
onde ¥ n(rt) ¢ Y
de campo no passado e futuro distantes. £ preciso ressal-
tar que o desacoplamento adiabatico se¢ refere apenas a in-
e - - in, . out
teragao elcetron-atomo. ¥ (rt) e ¢ {rt), podem ser ex-
pandidos em termos de ondas planas ¢, (rt) que se¢ propaganm
-b . -

Lom momento ki

-2



in in, h _
yout (re) = & 220t o ey - (32)
: _ kK k _
onde k representa ¢ momento e o spin do elétron.
: 50t -
Isto define a .- A fungao de onda do espa-
K
ihamento correspondente a um eléetron incidente {espalhado}

- s .
de momento k pode ser escrita como

in _ '
> = 2 out|yls (33

+
fy™
0k k

e entﬁo, das eqs. (31} e (32), temos que:

t = 1in a' (1) | - (34)
kK . trse k —

onde a (t) & o coeficiente da expansao do operador de cam-

po de um conjunto de fungdes de um clétron, eq.(6).

As funcgoes do espalhaménto Iwi > sdao, por-
tanto, aquelas fungoes que, frente a um acoplémento (desa-
coplamento)} adiabitico, sdo associadas ao estado em que um
elétron iivre aproximando-se {afastando-se) do alvo € cria
do no campo do estado fundamental do referido alvo. Estas
fungdes i¢ik> satisfazem a equaglo de Lipman-Schwinger pa-

ra o espalhamento eldtron-itomo’’ !5,

Consideremos agora o espalhamento inelasti-

co ¢Com o alvo no estado inicial wo ¢ estado finalt ¥ MmO~

n'
’ <> - . . > -
mento p do eletron incidente ¢ q «do eletron espalhado,



w

Estendendo, de forma analoga, o conceitoc de

i .
+ #in oy |
v > = a %Wt s o (35)

onde [wﬂ> ) n-ésimo_est&do excitado do alvo, e usando P
€ q para representar abreviadamente; o momento € o spin de

elétrons inCidente_e espalhado, respectivamente, podemos es
crever o elemento de matriz § para o Processo de esﬁalhameg

to inelastico:

«IN+1], (+IN+1 '
S = <pl) > | 6
nq,op 1pnq ' Ii}cp,_ (é_)
_ - N! out _fin! N+1
®nqsop T ¥nl?q  %p [VYop 7
. N + N.
S = lim <y _|a (t*') a’ {(t}|uw,>
ng,op t'++cown| q( ) p( ) l‘r’o
t- 0o

nas, da eq.{6), tiramos que:

aq{t) =-Idr¢a(rt)¢(rt)



Entao, a matriz S pode ser colocada na for-

ma:

= : t N T + .. N «
HQ.OP—. %irilwfdrdr <l})n|Tl_ﬂJ(I‘t)1p (r't')]f‘i’0>¢p(r't‘3¢'q(rt)

t 4=
= 14 vpb ' 1ty ak : |
nq,op %iTmfdrdr‘xn {rt,r t')¢P(r't )¢q(rt)r (37)
t!>mos

-

A amplitude de Bethe-Salpeter ygb(l,l') e,

entdo, necessaria ao cialculo do espalhamento ineldastico. A

expressio da matriz S para o espalhamento ineldstico & se-

melhante 3quela para o espalhamento elistico:

out T1n

RO TGN
Sa,p” ¥q N'p ? w(‘laﬂ *p Hog

= 13 gt t g0 . L P '
Sq,p %iTgfdrdr ¢q(r t }Gl(r t ,rt)¢p(rt) (38)

t'rre

exceto, como se observa, no primeiro caso aparece a amplitu
dé %n._uma "funcao de Green nao diagonal"., (Deixoc de escre~
ver os indices pb, ficando eles suhenteﬁdidos sempre que sc
tratar do problema de espalhamento clétron-atomo). Para cal
cular os limites na eq.(37), usamos a equagio de Bethe-Sal-
peter para a amplitude de particula-buraco, que segue da cq.

(3§)15 dé'Bethe«Salpcter:

wzﬁf.'



X, (1,17)=rd2d2"d3d3'6,(1,2')6, (2,105 (2"3",23)%, (3,3')  (39)

onde ¥ € o peotencial efetivo de duas particulas:

BN > ¢ ¥ 1) N |
8(12,1°2") = gapgis | (40
. ( SR ) v 2.52‘? : (*m-)

Obtemos, para a matriz 5, @ seguinte formula:

=(1/1)2ra1azazdes e (e @z 4,208 5,6 (4D

8
79,98 q P

onde se usou a identidade:

(/£ (1) = 1in f6(ryt,,rt)0. (rt)ds
p - Tt 0 . p

f§+)(1] ¢ uma amplitude de Feymann-Dyon dependente do tem=-

po, com condigio de contornmo de onda espalhada.

Em termos de um potencial de transiczo defi

nide por:

_ Vﬁ(1=2}=(i[ijf63d4§(14,33)§n(334) (42)

e

a matriz S pode ser reescrita como:

-&27%
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Snq,eprSaIRZETD MgV @V, a0 | ()

Esta formula enfatiza a estrutura da matriz

Seu calculo envolve duas partes distintas:
primeiro, o calculo das amplitudes de Feymann-Dyson, o que
cquxvale essencialmente a solugao do espalhamento elastlco
'corrpspondente, segundo, © calculo do potencial de tran51-
¢ao, que envolve apenas o estado fundameptal e o estado ex

citado n do alvo.

Na apfoximagﬁo citada no item anterior, (RPA),
6L € substituido por §Typ, € usando (26) e (40), obtém-se:
=RPa vat . ' ' 2y
g (34,3'4') = i6(3-4")8(3'~4}V(3=-3") -

- 16(3-3')8(4-41)V(3-4) (44)

RPA(: 1) = -6(1-1")/d3V(1-5)¥ M (3,3%) +

+ V(-1 KPR 1 10 - (45)
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Este potencial de transigab € andlogo ao po-
teﬁcial ZHF|U=0 (ver eq.(26)), portanto, a RPA introduz nas
fafmylas para o éspélhamento inelﬁgtico, os cfeitos de um
potencial estatico e de um potencial de troca, mas nenhuma

polarizacdc,

RPA

Pode ser mostrado que & € o termo de pri-

meira ordem na expansao de = como funcioc de G, na teoria de

- 2 . . - .
perturbacao”; por 1sso esta teoria e usualmente conhecida

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

Order Many Body Theory).

Para fins praticos, a dependéncia temporal

PA

da matriz S (eq.(43)) com o potencial de transigio Vi subs

tituido da eq. (45) deve ser explicitada, e através de uma

-8

transformagao de Fourier, convertida numa dependéncia - em
energia:
JRPA - ) _(~).HF, _ . RPA {+}HE, .
nq . op" —2“16(E§~€E en)fdrldrzfq | (11)Vn (rlrz)fp . (rz)
(46-2)
onde: | o o
' RPA RPA

RPA ; 1 n .
Vnp (rlrz)'a 5(r1*r2)deT:“"$“Xn (y.yl)- Xn '(r11r2)

(-7,
-yl =Ty

(46+5)
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Esta formula foi empregada por THOMAS et §i13
pafa'obtengﬁo'das sec¢oes de choque diferencial e integral,

'parg as excitagBes por impacto de elétrons do atomo de Hé-

1 lP. 238, 23P, com bons resultados.

1io aos estados 2 S, 2
Ele resolveu o sistema de equacdes RPA para

obter a matriz densidade de transigﬁo %EPA(rlrz) € usou o0s

orbitais HF no continuo, com condigdes de contorno de onda
f£+) e f£-).
P q

incidente e espalhada para

Seus resultados para a transigao 21p {opti~
camente permitida) foram excelentes; para a transicao 215
o resultado fol ainda muito bom; porém, para as excitagdes
dos tripletes 23P e 238 a teoria reproduz razoavelmente a=-
penas o aspecto quélitativo das curvas de secgao de choque,
sendo, em geral, maior por um fator de ~2 que oS resuitados
eXperimentais. Un esquema de aproximagﬁo em 22 ordem para
o espalhamento ineladstico, foi proposto por CSANAK et 3&q4
- que introduz efeitos de polarizagidao no potencial de transi

" ¢ao, ndo tendo sido ainda publicado nenhum calculo nele

baseado.
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B~1

INTRODUCAO

ASPECTOS GERAIS DA EXCITACAO DE ATCOMOS DE HELIO
POR IMPACTO ELETRONICO

JUSTIFICACRO E OBJETIVOS DO _TRABALHO

B-1.1. Importancia dos processos de colisio elétron-atomo

A excitacio de itomos por impacto eletroni-
. ¢co & um processo de espalhamento mecﬁnicé quantico funda-

mental, de grande interesse na compreensic. de Processos
atdmicos em virios ramos da Fisica, A excitacio por impac
to de elétrons-é‘apenés uma pequena fragizo da  totalidade
dos fenomenos que ocorrem, por exemplo, em gases ionizados

e que governam a fisicd de plasma e de muitos processos as

trofisicos. Porém, no estado de equilibrio de tais proces
sos, colisbes atomicas tem papel decisivo. Somente uma
completa investigacdo dos processos de excitacgdo eletroni-

co sera, no fim, de utilidade em outros ramos da fisica.

De fato, a importancia dos processos de co-

lisio com elétrons em astrofisica ¢ fisica solar & que deu

a motivagdo para o trabalho tedrico inicial no espalhamen-

to de elétrons por atomos.

0 espalhanente &, usualmente, caracterizadoe
por uma grandeza chamada "scegldo de choque diferencial

{bCS: differential cross section}, que é definida como o



nimero de particulas espalhadas na direcg3o (6,¢) por uhidg
- de de Angulo solido e por unidade de fluxo incidente rela-

tiva a um alvo*.

Um esquema dos elementos basicos de uma ex--
Eperiéncia dé espalhamento € mostrada né Figura 1. 0 papel
do colimador & estreitar a feixe incidente de particulas,

de modo que o detector receba apenas as particulas espalha
| das. O detector estid colocado ao longo de um raio especi-
ficado pelos angulos (0,9) e subentende um angulo solido
df = dA/rz, onde dA & a area da abertura do detector nor-

mal ao raio e r & a distiancia do detector ao alve, confor-

me mostra a Figura 2,

Seja dN niimero de particulas contadas por
unidade de tempo no angulo sdlido d2 centrado na diregdo’

(6,¢), dN serd dado por:

AN = J0(0,0)d0

onde J; & a densidade de fluxo de particulas incidentes,
d? = sen 0d8d¢, ¢ 0(0,4) € a secgao de choque diferencial

para o processo de espalhamento que esti sendo estudado*,

- - 3] ' :
* A UCS & representada por dcé 83 por alguns autoras
. I
toavicov?®, Brausoen®?) e por 0(0,4) por outros (RODSERG

C
a THALERBJJ. J0AcHAIND® ysa indtferentements ambas as
notagdes. Angulos polares (9,¢) sac comumente usados,

embors outras coerdenadas possam ser usadas.
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. Detetor

- Bire¢do do

felxe incidente Feixe transmitido

RS Feixe 1r

FIGURA 1.
Feixe incidente Colimador | Detector
de particulas | :§>
N/
wr — —— — ——— -

- Direg¢Go do

| / alvo\\ feixe incidente

I
k| Jv vhr‘ %

FIGURA 2,
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Por segundo, Jrrzdﬂ particulas passam pelo

2

elemento de area dA = r ds, eonde J. & a densidade de fluxo

radial de particulas espalhadas, Entio:

aN = J rag

-

e a seccao_de choque diferencial fica definida por:
(0,8 = J_r2/J. | S
4 T i _ ' : ' —_

A_seccio de chogue total, ou seccdo de cho-

que integral Q, & obtida integrando a DCS sobre todos 0s

angulos de espalhamento:
Q = Jfo(o,¢)dn (48)

A sccgdo de éhoque integral Q tem unidade
de drea, ¢ em fisica atdmica, onde os centros espalhadores
t3m dimensio linear da ordem de 1% =.10'8cm, usualménte o
“raio da primeira orbita de Bohr" do itomo de hidrogenio a,
& usado como unidade de comprimento (2, = 5,29 x lougcm).

Usando esta unidade atomica de comprimento, as secgdes de

2 2

choque sio expressas em unidades de a_.

-1

=-2,80 x 107 cn

: ? .
as » M unlgaces de a  sT .

(as DCS idades de a_ sr™1)

Convém notar que em muitas aplicagdes, inte

ressam as secgoes de choque diferenciais, e néio integrais.

wdd-



Isto 6corre, por exemplo, quando o movimento e a distribui-
¢3o de elétrons nuﬁ gds & qu2 € importante, e a anisotropia
dos processos de espalhamento tEm‘um efeito consideravel na-
distribuic¢do dos .el€trons. Assim, para que uma teoria de
espalhamento de elétrons seja til, ela deve ser capaz de
‘produzir secgdes de choque integrais e diferenciais confi-

- .
avels.

"Por outre lado, as técnicas experimentais pa
Ta %nvestigagﬁo dos processos de colisdo elétron-atomo de-
senvolveram-se nuito na iltima década, permitindo.o estudo
detalhado, em preofundidade, de tais processos. Assim, ’por
~exemplo, os observaveis nas experiencias de coincidéncia e-
Ie¢tron~foton, se relacionam com os parametros de  colis3o-
~amplitudes de espalhamento e suas fases relativas - ou pa-

rametros de alinhamento e orientagdao do alvo (ver seccio

B-1.4).

B-1.2. Aspectos tedricos

Em 1971, o artigo de MACEK e JAECKS3? chamou
a atengio para o fato de que os tedricos normalmente calcu-
lavam estas quantidades, baseados em dg;q?minados,modclos
teariqos, e eatac "escondiam’” toda a detalhada informagﬁo

contida nas amplitudes de transicio complexas, publicando

apenas as sccgoes de choques diferenciais e integrais. Des
de entiio, diversos resultados dos métodos tedricos mais re-

levantes s¢ juntaram aos resultados experimentais. As com-



paracdes feitas entre cles, mos traram que apenas as teorias
'que_egtéo no nivel de teorizs de ondas distorcidas ou mais
sofisticadas, sdo capazes de produzir resultados aceitaveis
na faixa de energias_intermediﬁrias. Por energiais interme
didrias entendemos a regiﬁé que vai desde energiais acima
?do limiar ineldstico até as energias onde os metodos com
ondas planas podem ser considerados bons para angulos pequg
nos. Mesmo na regido de altas energias, porém, teorias co-
mo a de Born em primeira ordem, e a de Ochkuf—Rudge, falham
no caso de secgGes de choque diferenciais inelidsticas para
angulos grandes, e no caso de secgdes de choque difcrenciais
elisticas para angulos pequenos. As aproximagdes eikonais,
que sdo generalizagdes da aproximacio de GLAUBER*? s3o um
pouco melhor, pois podem ser estendidas com confianga para
elétron com baixa energia. No entanto, para a excitagio

do hélio, os métodos eikonais nio predizem os profundos mi

nimos obse-rimd0541

1

na seccao de choque diferencial para a
excitagdo 2'S @ 40eV, e nem prodizem o aumento observado

para angulos grandes. Além disso, é.incapaz de tratar as
trocas de eldtrons. Consequentemente, embora as aproxima-
¢Oes eikonais sejam um avango em relagdo as teorias de pri
meira ordem, elas nao servem péra prodizer as secgbes de

choque de espalhamento de elétrons na regido de energias

medias,

Dentre as teorias consideradas validas, va-

mos citar:
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Modelo de ondas distorcidas pela polarizaé

cao do alvo (DWPO): como o nbme dii, este modeloc leva em
consideracdo ‘a distorgﬁa do alvo ﬁela presenga do elétron
incidente. Esta'distorgﬁo a grandes distancias toma a for
ma (aproximada) de uma polarizagdao que teria, presumivel-
mente, um efeito dominante quando o elétron incide com ener
gias baixas. Assim, o elétron inci&ente nesta aproximﬁgao
¢ tratado como uma onda distorcida, interagindo com o po-
tencial'estﬁtico e o . potencial de polarizagao adiabdtico’>,
A mé1or1a dos cidiculos para espalhamento 1nelast1co foi fei
ta numa aproximacgao chamada de troca-adiabdtica (adzabatlc
exchange - DWPOI). Para energias altas, este meétodo € ben
melhor que os métodos de primeira ordem (ondas planas).
porém, piores resultados que os modelos de onda distorcida
que incluem distorgZo em ambos os canais, inicial e final.
Para energias médias, as secgSes de chogue diferenciais,

4% s3o compariveis Aquelas calcula

- calculadas neste modelo
das por outros modelos DW, apenas para angulos menores que

_m40 .

- Modelo do acoplamento forte (CC - close cou

pling). Neste modelo.'é funcio de onda do sistema elétron
incidente e alvo, € expandida num conjunto completo de fun
coes de ohda do alvo atonmico, que.const;tuem a base  mais
natural para a expressio das condig¢Bes de contorno do pro-
blema., Este modelo foi aplicade com sucesso na descrigio
das estruturas ressonantes presentes nas vizinhangas dos

44

llmldres :neldstlLos mais baixos Porém, acima do 1i-

miar de ionizagao, a aproximacdc do acoplamento forte, ecm

37w



virtude do niimero infinito de canais abertos, ou converge

lentamente ou representa de forma inadequada termos fisica
mente importantes, como por exemplo a pelarizagdo. A in-
clusac de pscudo-estados pode corrigir estes defeitos,mas
-provoda'o aparecimento de falsas ressonancias perto dos 1i
-miares dos pseudo-estados. Estes problemés podem, em pfig
cipio, ser resolvidos, e o método ser bom também para ener
gias médias, mas ele torna-se inconveniente por ser éxtreﬂ

mamente oneroso do ponto~de-vista computacional,

4

Método das ondas distorcidas {(DW). Embora
esta aproximagao seja conhecida desde 1933, quando MASSEY
e MOHR*S trataram dq pfoblema de espalhamento de elétrons,
apenas recentemente ela foi aplicada apropriadamente28 éo
espalhamento elétron-itomo. Como a teoria de muitos corpos
em primeira ordem FOMBT, este método inclui efeitos de dis-
tbrgﬁo, acoplando apenas os estados inicial e final do—al;
ve; as ondas distorcidas do espalhamento sio calculadas sob
um potencial que inclui a interagao COm o niicleo, a intérg
¢do direta ¢, as vezes, a interaglio de troca com os elé-
trons atomicos. Basicamente, a aproximagio DW & equivalen
te 4 teoria de muitos corpos em primeira ordem para o espa
lhamento inelastico; esta Ultima, porém, remove a ambigui-
dade nas condigoes de ortogonalidade, que existe na teoria
das ondas distorcidas, ¢ que foi enfrentada de forma empi-

rica por MADISON e SHELTON?®,



B-1.3. Aspectos experimentais
& Do ponto-de-vista experimental, o tipo mais
tra&icional de experiéncia dc excitagido atomica por impacw
to de elétrons, segue os moldes das primeiras medidas, fei
tas por volta de 1930. Nestas experidncias, un feixe cbli
mado de elétrons monoenerg€ticos intersepta um alvo tal co
mo um feixe de dtomos ou um vapor atﬁmico (Fig.1). SecQSes_
de choque totais e diferenciais sio entio obtidés, usando-~
H : .
-se elétrons e atomos inicialmente n3o polarizados. Nestas
condiéﬁes, todas as quahtidades caracteristicas do proces~
so de excitagao que sao medidas, tais como intensidade de
elétrons ou de fotons espalhados, sfo cilindricamente simé
tricas em torno da diregao do feixe incidente de el&trons.
Esta situacio & ilustrada pela conhecida férmula que rela-
ciona a secgiao de choque difervencial NDCS o(E,8,¢) com . a

seccao de choque total Q(E) (eq.(iﬁ))}

w27 ’ o
Q(E) = f o(E,6,6)sendded¢ = 2n/" o(E,0)senede
) 00 0 .

Devido a essa simetria axia;, apenas uma mé
dia sobre a dependdncia no §ngﬁlo aZimufél € obtida, e in-
formagao mais detalhada sobre o processo de excitagao. co=
mo, por exemplo, a probabilidade de excitagao-e z fase re-
lativa das amplitudes de excitagfo de cada subnivel mapgné-

tico, e perdida,
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A recente técnica de coincidencia elétron-fé
.322; desenvolvida principalmente por KLEINpOPPENS T+ 32 né'
Universidade de Stirling, tornou possivel a medida destes
dados. Um arranjo esquemﬁtico para uma medida de coinci-
dencia elétron-fﬁfon, ¢ mostrada na.Figura 3. Neste - tipo
de experiencia os elétrons inelasticamente espalhados, ten

do excitado os itomos, sdo detectados em coincidéncia Tetar

"

dada com os fotons emitidos no processo de-excitacio. O pla
no de espalhamento selecionado, contém as diregdes dos clé~-
tron; incidente é espalhade, e com respeito a este plano &
que € especificada a direcdo do foton detectado enm coinci-

déncia retardada com o elCtron espalhado.

Numa experiéncia de coincidéncia, para obter

31,33 elétron-foton, o detetor

a fungao correlacie angular
de elétrons ¢ mantido fixo (Bé fixo), enquanto o angulo 8y
de observacao do f0ton & variado no plano de espalhamento.
Ja para se estudar a polarizacio da radiagdo emitida, 05
fotons sio observadbs na direcdo perpendicular ao piano

de espalhamentoaz’sg.

Os aspectos tedricos destas experiencias ja

33—38’ Eles

foram suficientemente tratados na literatura
mestram como estudar a coeréncia do processc de excitagio,
através da medida da polarizagio da radiééﬁo emitidd no
processo de &e-excitagio_dos dtomos; também, pelo estudo da
fungio correlagdo angular, fornecem um conjunto de parame-~
tros que, como verembs adiante, caracterizam completamente

o processo de colisio, para cada energia e dngule de aspa-

lhamento.

i
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- FIGURA 3, Esquema da experiéncia de elétron-fdton coinci-
&Entia, inclﬁindo a oneracgao de simetria especular. Po-
sicoes I e II indicam, respectivamente, detecc¢ido do £5-
ton no ﬁlano, ou perpendicular ao plano de espalhamento
definido pelos vetores p e q. Luz circularmente polari
zada direita muda para luz circularmente poclarizada es-
querda, sob reflexao especular. Invariancia da parida-

_de requer que o pseudo-escalar AIi,E seja nulo (ALi ¢ é
~componente do momento angular o;bita;nﬁo itomg ne esta-

-do excitado).
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B~1.4. 0s parametros de colisio

As transicdes P do itomo de hélio, vem sen-

. ) . 31,32,39
do intensamente estudadas experimental

813’4.4’48'4_7

e teoricamen

t nos Ultimos anos por sua conveniente simplici

dade {spin ¢ efeitos spin-orbital sdo negligencidveis).

O vetor de estado que representa o estado ex

1.,1p.1

citado no processe da colisdo ~S» P+°S no dtomo de hélio po

de ser descrito como a superposiciao coerente dos tres subni
; 7 23

veis magneticos:

|¢(1P)> = ay10> + a [11> + a“1}1-1> (49)

1

com ag, a8, € a_y sendo as amplitudes de excitagao para oS

particulares subniveis magnéticos |LM> do estado 1? com L=1,

M
incidente E. e do angulo 6, do elétron espalhado, medido em

= + n el - » el
M=0,-1. Estas amplitudes 2y Sao fungao da energia do cletron

relacao ao feixe incidente. Simetria especular no processo
de espalhamento implica que a, = - oay (ver Fig.3}. O ve-
tor de estado Y pode ser normalizado de modo que as ampli-
tudes podem ser relacionadas #s secgdes de choque diferen-

cial, como segue:

la 1 =9y | . - (50)

la 12
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aqui ¢ & a secgio de choque diferencial para a excitacgio

1

do estado P e Ty g a sécgﬁq de choque diferencial para a

excitagdo do subnivel magnético M. As amplitudes a, e a

¢ 1
sao, em geral, nimeros complexos definidos a menos de uma
fase. a5 €, entdao, escolhido real e positivo,'e'a fase
: . wd - - - i X

relativa entre a, e ag e definida por a; = |a1|e . com

-TEYLT,

Os parametros A = og/0 (Q<k<l), X e o deter
minéﬁi portanto, -completamente o espalhamento em questao:
o & a medida da probabilidade do eletron ser espalhédo nas
'diferentes diregoes, e os parametros sem dimensio A ¢ X

descrevem o estado do alvo apds a colisio,

Convém ressaltar aqui que a superposicgido 1i

near eq. (48}, s6 & valida sob a hipGtese de o processo de
excitacio do Ftomo ser completamente coerente, o que, em
‘verdade, foi demonstradc experimentalmente por STANDAGE e

lP do atomo de

KLEINPOPPEN"Z para a excitagao do estado 3
hélio por impacto eletronico. [ sob essa hipotese também,
que a expfeSsEb analitica da fungdo correlagao angular N
_ entre fétons emitidos e elétrons espalhados, € obtida®" em

funcio de A e cos X.

2 2

N = Asen 8Y+(1—k)cos 87—2{l{I-A}/zcosxseneYcoseY

(51

wi 3.



Das recentes medidas de STANDAGE e KLEINPOP-
PEN 2 0o sinal da diferenga de fase y pode ser_ extraido dos
parametros de polarizagdo P;, P, e Py, parametros de Stokes,
que sac medidos diretamente. No.caso de excitacdo coerente

1P,do He,

dos subniveis magnéticos degenerados. dos estudos n
estes parametros sao relacionados, de acordo com  BLUM e

KLEINPOPPENBg_ a X ex pelas seguintes formulas,

P, = 2) - 1

o]
]s

, ™ -[i(l-k)]lfzcosx (52)

o
i

5 = 2[A(1-1)]Y Zseny

Estas quantidades caracterizam completamen-

te o estado mecanico quantico da luz emitida.

B-1.5, Motivacido e proposicao de trabalho

Nesta parte do presente trabalho, estudamos

1 1

a exc1ta§ao do dtomo de hello aos estados 2°P e 37P por im

pacto de elétrons com energ1a< 1ntermed1ar1as (40~ SDeV)

-4 f-



Transicao 21p do e

A téoria de muitos corpos em primeira ordem
(FOMBT) para espalhamento ineldstico de eldtrons per dto-
mosg  que resumimés_na parte A deste trabalho, ja foi apli-
~cada ao calculc de secgdes de choque diferenciais e inte-

‘grais para os niveis n = 2 do atomo de hdlio?’

, para ener-
gias de 30-80eV, e também para os niveis n = 3, para as e~
nergias 30 e 40ev*® | Um cdlculo muito semelhante, nc mode=-
lo de ondas *distorcidas (DW) foi feito para os niveis n =2
pof MADISON e SHELTONZS; Em ambos os calculos, junto com
as secgoes de choque diferenciais e totais, para algumas

energias, foi também obtido o parametreo A referente .3 exﬁi

tacdo dos subniveis magnéticos do estado 21P Este pa

0,x1°
rametro A, bem como o modulo da fase relativa x| foram ob
tidos experimentalmente por EMYNIAN et g£?1 em 1974, Um
fato intrigante surgiu entdo: na energia de impacto de 80
._eV, 0 resultado DW de MADISON e SHELTON?B_para 0 parametro
A difere bastante dos resultados da FOMBT de THOMAS et 3327

e concordam com os resultados experimentais. A Gnica di-

ferenca essencial entre os calculos DW e FOMBT foi que a

troca como um efeito de distorcio nio foi incluida no pri-

meiro. Desdc entao, outros grupos experimentais realizaram

; . c am s . -~ 49,50,5
estudos de coincidencia para esta transigao _1

confir
mando os resultados de EMYNIAN para angulos de espalhamen-
to 6,<40°; SUTCLIFFE er al®’ inclusive, em 1877, estenden

de os resultados para A de 5° até 155°.

e
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 Por outro lado, a fase relativa y ndo  foi
“ainda obtida na FOMBT para transicio alguma.

Em consequéncia, neste trabalho nos propomos

a reexaminar a FOMBT numericamente em sua aplicagao a exci-

1

tacdo do estado 2°P; para a analise dos méritos de cada mo-

delo, deveremos nos basear no conjunto de parametros DCS, A

e x. Pretendemos, portanto, confirmar e extender os resul-.
tados da FOMBET para a excifagﬁo 21p do Ftomo de He por impac

1o c¢om elétrons de 80eV de energia, recalculando a DCS e i,

e calculando a fase relativa y pela primeira vez,

0 c3lculo sera estendido a outras energias,
nas quais os resultados experimentais e de outros modelos
‘tedricos sao disponiveis.

1

Transicio 3P do lie

Reésultados experimentais sdo tamﬁém disponi -
veis, a varias energias; para o caso da transicio 33p,  Em
particular, para a energia de 80eV, STANDACE e KLEINPOPPENS?
mediram diretamente os paramctros de polarizagio Pl’ P2 e P3
e puderam extrair deles o sinal da fase relativa x. = Até
" entdo, pelo ajuste da fungdoc correlaglo angular nas experi
encias de coincidéncia elétron-foton, apcnas o mddulo de X
era obtido para comparacio com os resultados teééricos. Por
outro lado, nas expericncias tradicionais de espalhamento
de elétrons, mesmo com o espectro de perda de energia de-

tectado com vesolucio da ordem de C,038-0,055eV, como rela

tado por A, CHUTJIAN e THOMAS®® & impeossivel separar  as

=46~



1P, 115*31D € 113+33D. aS‘duﬁs'ﬁltimas es-

transicoes 11543
tdo a 0,013 e 0,014eV, respectivamente, da primeira. En-
tao, a DCS 0(31P) s6 € conseguida experimentalmente a cus=-

}) - . - + - - v
ta de uma série de procedimentos e artificios para eliminar

a contribuigio dos estados 1,3

D. Isto vem realgar a impor
tincia do parimetro A na comparacio de dados tedricos e ex-
perimentais para a transigao SIP. Pelo lado tedrico, fo-
fam publicados os parametros de colisdo X e |x| apenas pe
los modelos_DWPSqé ME§7(mu1tichanel eikonal theory). Es-
tes modelos dao resultados inferiores aos da FOMBT para as
DCS, em todos os estados até agora publicados, na regiao
de energias médias. Por tudo isso,'julgamos interessante

o calculo na FOMBT dos parametros A, X e DCS para a tran-
sigﬁo 31P do He, 50-80eV, que fizemos e passamos a felatar.

1

Descricao das transigaes-i,S P do He

Neste trabalho, portanto, nés estudamos a
excitacio do itomo de hélio aos estados 2,31P por impacto
- de elétrons com energias intermediirias (40-80eV). Nesse
processo de colisio ineldstica, o dtomo de h€lio estd ini-
cialmente em seu estado fundamental (15)2:15, com um inico
subnivel magnético; apds a excitagdo, o atomo estd cm  um
estado P com trés subniveis magndticos. O eldtron inci-
dente tem energia Ei 2 p2/2 em unidades atomicas {1 a.u.
= 27.2eV);.apds a colisdo o elétron sai com energia ﬁf =
= q2/2 onde Ei-Ef = mnip & a energia de excitagﬁd do 5t9
mo.‘ou seja, a diferenca de energia entre os estados exci-

tado ¢ fundamental do Atomo de hélio.
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%
| 0s estados 2P assim produzidos decaem péfa

o estado fundamental com um tempo de vida de 0.58%0,04ns?’

emitindo fdtons UV de 58.4nm; uma pequena parte deles de-

cac .para o estado 218} com emissio de fdtons IR de 2058.1nm.

Da mesma forma, os estados 31P decaem®® pof

emissio de fotons de 501.6nm para o estado 215 ¢ de fdtons

de 53.7nm para o estado fundamental.

<
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B-2

APLICACAO DA TEORIA DE MUITOS CORPOS EM PRIMEIRA ORDEM,

AQ ESPALHAMENTO INELASTICO DE ELETRONS POR ATOMOS DE HELIO,

-A ENERGIAS INTERMEDIARIAS

Na parte A deste trabalho, revisamos um con-
junto de publicagOes recentes onde a teoria de muitos cor-
pos de MARTIN e SCHWINGER' foi usada para derivar uma teo-
fia adequada ao calculo de espalhamento ineldstico elétron
-atomo. Esta teoria em primeira ordem foi chamada RPA~ (de
Randon Phase Approximation) e produziu a seguinte £6rmula®

para a matriz S:

RPA ==-27iéd(e, -, v ) X
ngq,op P q n

5

x fdxdy fé-)*HF(x) vRPA (x 1y fé*J”F(y) (46-2)
. com © potencial de transigdo dado por:
VRPA .y i

nPA Xn (y',y")
V, T(xuy) o= 8(x=y) fdy -

1 - -*>

Ix - y'i
-t PPy - | (46-b)
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L2
onde p ¢ q referem-se aos niimeros quanticos dos elétrons in
cidente ¢ espalhado, respectivamentec com energias 55 e ea;
-~ K P -+ - o -
Ty,T, referem~se as coordenadas de posigao T;.T, € de spin
'61,02 dos el&trons; os estados fundamental e excitado do al
- . -~ .

vo, representados pelos indices o ¢ n, tem energias €, € €4
€ W, TE, - E € a energia de excitacgio, absorvida no pro-
cesso de espalbamento inelistico.

‘A matriz T &€ assecciada a matriz S, pela for-

mnula:

Entfio, a matriz T para o espalhamento inelis

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

(-) HF (+)HF 1

RPA _ A “RPA -
an.Op = Idrldrzfq(rl) fp(ll) Tg;jgf Xn (rzrz)
- jdrldrz fq(rll fP{I‘Z_) -i—_i_:—:_l?—!- Xn (1’21'1) (E_g‘_)
. - 172 '
)}

onde as integrais incluem scma sobre os spins, & —mp—
= ~ . RENESY
e a interagao coulombiana.

Os elétrons incidente e espalhado sdo descri

tos pelas fungdes fg%) ¢ fé_), respectivamente.



(£)HF _
fk[r] sio os orbitais continucs liartree-Fock

do dtomo neutro de Hélio em seu estado fundamental, com con
digots de contorno de onda incidente (+) e espalhada (ﬂ).

“RPA

Alnda, na eq. (53), temos X (rz, 1), que € a matriz den51

dade de transic¢do ma aproximagao da fase aleatqua (RPA).

B-2.1. Forma simplificada da matriz densidade de transicao

A matriz densidade de transicao pode ser ex.
-fpandida em uma base de amplitudes de uma particula que na

RPA serdo orbitais Hartree-Fock:

(54

YRPA JHE .\ HE JHE
(ryrgd = & [sz gy (rpf (r) g B (r gy (r3)]

onde k refere-se a orbitais no continuo, e o a orbitais ocu

"pados no estado fundamental.

. Os elementos de matriz de transigﬁb ng e
XEG sdo algumas vezes referidos por Y e X na literatura (ve
jé-se THOULESS1?) e satisfazem ao sistcma acoplado de equa
goes reA%:

L {[<kBiv]am>~<kB|v]mu>];gm +

B

+ [<kmiv]mﬁ>-<km|v|ﬁa>]¥;31“(5a"5k*wn)¥2y

i53e



L {[<aB]v]|km>-<aB|vimk >]¥gm +
Bm

+ [<am|v|k3> <am]vf8k>]xn }- (e~ £, = mn)¥§a

" onde:

e HF  HF
<kglviam> = fdr,dr, f* (rl}gs (rz)—:——:__grrl}fm(rz)
X

; /rl"rzf

-

e Indices latinos e gregos referem-se a orbitais desocupa-

dos e ocupados, respectivamente,

Para o atomo de Hélio (configuracio (15)2),
esta expansiao da matriz densidade de transigdao do estado fun

damental ao estado excitado n se reduz a:

wRPA

| n o HE HF
e 1

1s,xfx (rpleyg (ry) +

¢+HE

+ Xy g (rp)

“k,1s HF J

815 () (56)

: : 0
A experiencia tem mostrado que, para lle, Kis K
*

- n ' -
¢ bem menor queo Xk 1s (ou Y<<X}; ecntao desprezamos a sua
g

contribuicgio e resulta que:

Sy



n HF

HF
k. 1s Tk (T3 85

e,y X oo tx D 815 (ry)

X

(57

Noé vamos mostrar que o mesmo tipo de expres
sdo pode ser obtida se ¢ (x] & um orbital HF calculado com
" 0 potencial Vh 1. De fato, {(veja-se DALGARNC e VICTOR? ),
escrevendo a eq. RPA na forma diferencial para o atomo de
Hélio e tirando o termo acima mencionado, cobtemos a equacaoc
HartreQ—Fbck sem fator 2 do térmo direto do potencial (cor-
respondente aos 2 elétrons do orbital ocupade g15)+ isto e,

N"% onde um elétron de um

exatamente o caso do potencial V
dtomo de N elétrons."vé" o potencial de N-1 elétrons, ou se
~ja, . considera-se apenas a interacdo de um elétron com ﬁm'bg
raco (no caso do hélio ndo ha o problema de interacgao inter

camadas) .

Esta aproximagdo & tambem chamada de  1VO
{Improved Virtual Orbitals). Em nosso calculo, usamos esta

forma modificada da matriz densidade de transigao.

B-2.2, Andlise do spin da matriz T e Seccdo de Choque Dife-

'renciqi

Numa experieéncia de espalhamento de clétron=
~atomo, & razoiavel desprezar a interagio spin-orbita entre
o alvo ¢ o elCtron incidente, ¢ cntre o alvo e o elétron

¢spathado., Entao, na eq. (53}, para a matriz T, podemos

~§3-



explicitar a dependeéncia nas coordenadas de posigio e de

spin do seguinte modo. Colocamos

(+)HF (£JHE
£y | {r) = fi (r) nmsic)i
onde:
@ (o) para m_ = 1/2
nmg(c) =

B(o)‘para mg = -1/2

para os elétrons incidente e espalhado. Quanto ac alvo, seu

estadc quantico é caracterizado pelos nimeros nLM; SMg, e,

conforme mostramos no apéndice AB-1, a amplitude de buraco

e particula pode ser separada em uma parte espacial e uma

~ parte de spin: -

i n ++‘
X-VO (ryr,) = xxvé (ryry,)
_nLMLSMS nLML

" Em nosso cialculo, os es
siderados, s@io os estades p, ou seja,

2%l e projegdo ao longo do eixo z m,

tsug (9192) (59

tados excitados con-
de momento angular

= 1,0,-1. Usamos pa

-

ra os clétrons do alve o csquema de acoplamento LS, e & fi

cil ver que na configuragao (ls)l(np)1

multipletes {tabela AG6-1):

podem resultar dois



a) Singlete P (an)-com L=1, S=0

b} Triplete P (n°P) com L=1, S=1

A parte de spin da amplitude de particula-bu

' raco CSMS(oioz)_é simétrica para o caso de configuracdo Sig

© glete,
s 500(0102) =(1/J§){a(01]a(02)+8(01)8(02)} . {60-a)
Para o caso de configuracgaoc triplete, ela &
dada por:

t33(0105) = a{9})8(oy) - (60-1)
Lyplay9,) = (1/Y2){B{o)B(0,)-alo))a(o,)}
51—1(0102) = - 8(0'1)0"(0'2)

Istas expressfes sao deduzidas no apendice
AB=1, Colocando entiio as eq.{58), ¢q.(59) e eq.(60) na eq,
- (53), obtemoes a formula para a matriz T, especifica para os

casos de transicdo siaglete-singlete e singlete-triplete.



L]

Usando a notagio:

T = T oy +
ng,op nLM, SM.qm_ ,opm
‘ L5 S, 51

temos os .seguintes resultados, obtidos no apéndice AB-2:

.

(61) -

SINGLETE 75 . n ' E
T t = (1 8 27 - T
nq,op (1742} msl,msz[ nLML nLM;]
TRIPLETE ;, _,y . | E
ng,op (Mg=1) Sm ,~1/2 S ,1/2 Thim
51 D) S L
TRIPLETE _ ' -
an,op' (MS=Q) = (1//2) ams ,-1/25ms 127"
- 1 2
E
" Sm ,1/2%n. ,-172] T,
sy S, . L
TRIPLETE . -
Tnquop  Wls™13 = = & 12 %m_ 172 Triyy
. . sy 52 .



onde:

(+)HE (-jnp IVO

T

D -+ ? 1 e > .
Topy, = fdvpdry 5 (0)) fa(F)) Xy, (Fp7p). (82-3)
| (+JHF (=), UF IVO > > |
E + A 1 N (r,r,) (62-b) - -
= fdr.,dr, £f>(F,) £2({r,) e——————— x ., 1°2 —
nLML 172 "pM1 q 2 ;1_;2| nLML

sao as contribuigdes dos termos direto e de troca do poten-

cial, respectivamente, a matriz T.

A secgio de choque diferencial é obtida para cada

caso por:

5

| 1 .2
0(0,¢4) = g= —=iT|
Ip| 4

Nio estamos, entretanto, interessados na po-’
larizagio de spin dos feixes de el@trons incidentes ¢ espa-
lhados. Fazemos, entdo, a média sobre os estados iniciais

(% E ) e somamos sobre os estados finais de spin (i ),
* s s
1 _ o 2

isto e:

o
o

% ' 2 |
n m Ian.opI (63)

Q

-]
A
;1JH
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Obtemos, no apéndice AB-2, nara o caso de ex

citagio de 1s » 1P, que:

H

SINGLETE + 1 . '
o S T K1 12T - T 15 (64)
4T |p| Ny, _ nLdy T
' e del 3o
e, para o caso de excitagao S+ P, que:
TRIPLETE -+ '
1 lql 3 4.E 2
o = - | T i (65)
| P K 4 "PnlMp %

B-2.3., Anilisc dos eclementos de Matriz TD e TE em ondas.

parciais

D e TE, eqs. (62-a,b)

0s elementos de matriz T
_envolven dupla integragao, nas coordenadas espaciais (esfé
. - ~ - ~ -
ricas) ry = (rl,ri) e r, = (rq,rz). Para o calculo dessas.
L 4 -

integrais, € conveniente analisar o integrando em ondas par
ciais, separando entlo cada termo em uma parte radial ¢ uma
parte angular que pode ser imediatamente integrada com o

us¢ de teoria do momento angularzz'za. Os detalhes desta

decomposicio, estio no apéndice AB-3,

Escolhemos um sistema de coordenadas carte-
sianas direito de tal modo que o cixo z coincide com a di-
regiio dos clfétrons incidentes, ¢ o momento do clctron espa

lhado fica no plano xz{na fig.Z, $=0).

“Hfw



Nestcas condigGes, para as ondas 1nc1dente e

' (+ (=)
espalhada f (rj e f (¥ podemos usar a conhec1da decomposi
¢ao em ondas parc1a15 ?3_ método dos deslocamentos de fase~

(vejd-se apendice AB-3). Resulta que:

(+JUF 1 ° g 38, (p) S .
f (r) -= 7E izol % CD% §,{p) u,(pr) TET Yao(r)  (080-2)
(11{1* © o+ s, (q) | | -
' f+(r) = 4 z i* ¢ % cos 8 (q} u, {qr) Yg (r)’l’P )
qr 2*0 m=-% _ m H
(66-b)

onde q =-{q,q), sendo § = (8,4) a diregio do eldtron espa~
' lhado; &, (k) & o deslocamento de fase para a onda parcial
de momento angular % e cnergia k2/2; Ylm(?) € uma fungido do

22

tipo harmonico esférico““, ¢ onde a parte radial uk(kr) tem

0 comportamento assintdtico?’ (apendice AB-3).

'11m o (kr) = sen(kr-2m/2) + tg 8, (k) cos(kr"iﬂJZ) (67)

r-b-m

Para a interagao coulombiana, usamos a expan

sao multipolar:
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® 2 r . '
1 - v < e oy :
TEE] T feo peog TR IT Tim(TD Yon(¥a) (88)
T-T,| =0 m==2 T
1 72 >
onde r_ (r,) representa o menor (maior) dentre Ty e ;.

A matriz densidade de transigao, fatora-se

(conforme apendice AB-1), em:

IVO
n, r 9 * - -
XnLMI(flrz) = ¢na(r1)¢1s{Tz)YLML(rl)Yno(rz3 (69)
Pnér) . _ :
onde ¢ngr) = = .e normalizada a 1.

Substituindo as expangoes (66) a (69) nas eX
pressoes para o$ elencntos de matriz TD e TE, eqs. (62-a, b)

ocbtemos o ééguinte resultado (apendice AB-3):

ik exp(-iM, &) 2t +L 1/2(L+g~%")
TELM (B -¢) = ﬂ—“' " 2 pX b ("‘} o
L. rq /2L + 1 pt> M| oa=er-L],2
_ g oe'L\fe 2 L
x exp{iiég(p)*éi,(q)[}(2£+1)(2£‘+1) . X
- - ¢ 0 of\0 M, M
- Y T X L_ L
- 5 .
St g0 oM (70-4)
X e P cos 0) -4
(11 +M, ) ! T T )
w distorcida

=L T,
AL

T



Tog (8,8) = 28 (<001 exp (-iM; ) VA1 :xT

nkMy rq . _ ‘ £!>IMLI g=|et-L],2
1/2(L+%=-2") ‘ ‘

S expli]o, (p)+4,, (@) [} (2e+1)f * * L)(’« 2L

o 0 0 0/\o My -Mf/

] 1/2 .

(a7-np) - . |
Y T g pf'(‘“"’s 0) (70~h)

onde:

w

o : T
T grg = £ ] dxdy cos 6, (0ug (px) cos dylay, (ax) ;ﬁ—r x

-]
x Py () Pyg(y) | | (Z1-2)
- - 2"
Lo -] r
:rﬁ'z = é 6 dxdy cosé, (pJu, (px) cosé,, (q)u,, (qy) ;Iéy X
. >
X Py () Py (¥) | | (71-b)

‘ Com estas expressocs para ™ e T podemos en
tao calcular as secgoes de choque difeféﬁciais, dadas peclas
éqs. (64) e (65), Observa-se que, com a geometria escolhi-
da para a experiencia de cspalhamento, ¢=0, e a matriziTD'E
depende apenas do ﬁngulo 9 que caracteriza entdo a diregio

do elétron espalhade, Note-se ainda que ne caso especifico

de transigdes s+p, obtemos L=} € M, = 0,21,

Gl



B-2,4, 0 problema do nimero infinito de ondas parciais

ohi
i

Nas expressoes para os elementos de matriz T
direto e de troca, qsS. (70-3IB], devemos somar infinitas
ondas parciais. Na pratica, observamos quc os deslocamen-
tos de fa.se Gl{k) para dado molm-cnto k (ou energia I.i=k_2/2),

tornam-se cada vez menores a medida quc o momento angular £

aumenta. ILntdo, apenas um nimero limitado £, de ondas par-

cidis,distorcidas precisam ser considerados, Isto nao sig-
nifica entretanto que a convergéncia ja tenha sido alcanga-
da. As demais ondas parciais, com £$£d, se aproximam a fun
gocs esferlcas de Bessil, e, para clas, a aproximagao de

Born, en prlmelra ordem (FBA) € entao usada.

A FBA & a mais simples de todas as aproxima=-
¢ées. Ela se baseia na'hiﬁﬁtcsc de que a interacgio entre o
elétron incidente é o alve atdmice € raito fraca, de modo
que a fungao de onda do elétron incidente (espalhado) pode
péra efeitos praticos ser considerada uma onda plana exp(iﬁ,?),
que seria a funglo correta na auscncia total de intcrégio.
A formula (°q°(22i£)) para a matriz 0 na FOMBT se reduz 3
eXpressao paré a matriz TD na FBA desde que se coleque
62(k)§0 e se¢ substitua pg(kr} pela fungio esférica de Bessel
J,(kr}, pois nesse caso as eqs. (66-a,b b) para fci)(;J se re
duzem i conhecida expansiao de uma onda plana em ondas par-

ciais {ver apcndice AB-5 para detalhes}.

Ja tinhamos conhecimento do fato que um niime

* - - ! . - - )
ro muito grande de ondas parciais deveria ser incluido para



o

obter a convergeéncia da matriz T, MADISON e SHELTON?® ci—
tam Que usaram de 17 a 200 ondas parciais para energias in
cidentes entre 30eV e 300eV. THOMAS?’ gg-gi,.por outro la
do,'uSaram um esﬁuema-empirico para extrapoiar o compoTrta=
mento dos termos das somas envolvidas, NOs calculamos GQ§:
tudamos a contribuigfo a amplitude direta de transigio de
aproximadanmente 65 ondas parciails para energia de impacto
de éUéV. 0 grafico (4a) nao nos deu qualquer esperancga de 
conyerﬁéngig.. Por outro lado, limitagoes caracteristicas
do coﬁputador da’ UNICAMP, tornavam cada vez mais dificil a

adigdo de novas ondas parciais,

Usamos , ¢nt§o,'um recurso ja empregado por
SAWADAzggE al, que explora o fato de que a secgao de choque

na FBA pode ser calculada sem ser necessaria a expansido em.

ondas parciais {Apéndice AB-5).

Separamos, entdo, a soma nas ondas parciais

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

w 24 . . ©
T = T T = lestorC1da . T

. FBA
2> M| 5 2> M} . Ld+1

L (72)

onde L4 & o maior valor de 2 para o qual o deslocamento de
fase §, ¢ considerado nio nulo (>107°). 0 valor de 24 @€

maior para maior cnergia do elétron incidente (espalhado}.

Por outro lado, compreende-se que cste valor
~deve depender também do alvo considerado. Pensando classi-

camente no cspalhamento de uma particula no momento t ‘por
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colisao com uma esfera dura de raio efetivo r,, temos qué
2>&drsignifica parﬁmetro‘de impacto b & maior que r, isto
é, para adtomos maiores, esperamos ter quec acrescentar mais
ondas distdrcidaé. Com efeito, para o atomo de Heélio, en-
tre 40 elSOcV, tivemos que usar £g = 7 (veja-se tabela 7).

Calculo similar feito para o arg6n1048 mostrou que 24 = 12,

— T T T

b= parametro
de impacto

X

A=kb

FIGURA 6. Isquema de uma colisio "clissica" com uma esfe-
_ q

ra dura.

67~



e

As figs. (4a,b) c(5a,b) mostram o'cbmportaé
mento tipico do termo direto ™ ¢ do termo de troca TE com
o niimero dec ondas parciais incilufdas. Este dltimo conver-
ge rapidamente, bastando somar V10 ondas parciais, enquan=
- to que a parte imaginiria do primeiro pcrmanece_oscilando,
de modo imprevisfvel, mesmo com 60 ondas parciais. Para o
terme direto, usamos entao a facilidade oferecida pela pri

meira aproximagao de Born:. ela pode ser calculada com e senm

anilise em ondas parciais, e na eq.(72) colocamos:

1

® FBA f4 - L4 n
B =5 T, =151 T, -po rTEBA o pFBA - o¢ (TBA (73)
2 - L _ £ _ '3 i
Pael g=0% =0 2=0

Deixamos para o apéndice AB-5 o cidlculo de-
talhado da matriz T na primeira aproximag3o de Born, c¢ da-
mos aqui apenas o resultado para o espalhamento ineldstico

de elétrons pelo Ztomo de llelio:

! 1. (k)
FBA _ L nL
Tarny (00 = ~2/8m i YLML(K) T (1
oﬁde}
I (k) = 6 ¢or (F1o4 ., {r) 3 (krddr (75)

e -+ - .
onde k = p -~ q, conforme esquema anexo (Fig. 7).
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k 3

FIGURA 7. Ilustragdo do vetor momento transferide % usado

no cilculo de TFBA.

. ' R _
0 momento transferido k, tem coordenadas

(k, IV ¢k), sendo:
k = [p? + q* - 2 pq cose]/?

sen 8, = (q/p) sen 8 ' (76)

4‘};““

No caso de transicio s-p, L=1, MLaO,tl e

» £y =+ .. . = 5
tl't1(8k¢kj t/z= sen Gk ¢ : Yl,0(8k¢k) Ygm €O X

. . - -
¢ a matriz T na aproximagaoc Born ¢:

~G9=



FBA . 2 1/2 I (X)
. 2
T(6) = 4/3 ni|l- g7 sen“o]| -ﬂﬁf-—, M, =0
(77)
FBA I__(K)
= i 4 I :
T(B) 2/6' wi 5 sen 8 _—ﬁffwf ML
Analisada em ondas parciais, esta mesma ma-
triz T tem a forma (ver apéndice AB-5):
FBA : o FBA R
T(0,L=1,1;) = 2 T
ARSI

FBA 4y L't 1/2(1+2-2")

T = (~i)=— T (=) (22+1) x

. Y3 gxlar-1],2
| 1/2
7 {R;"'}‘j )1 [

(22 +1) L et 1l Y feet 1)

(21+M )2 0 M;-M; [AO O O
FBA M
IR.Q' pg‘t (cos 8) (Z_Ei)
onde

FBA == 2. ' T,

Loy = é é dxdy x Jgtpx)ag.(qx)zz by ey, O (29)
) ' >

e ji(p} ¢ a fungio esférica de Bessel,

=7 Qn



B-2.5, As integrais de dois elé€trons - aproximacio analiti=-

"ca do rabicho

Nas intcgrais de dois elétrons, eqs. (71-a,b)
e eq.(79), temos que considerar o problema do limite. supe-

rior de integragio infinito.

Na dupla integral de troca :f a onda dis~-

L'e

torcida incidente & integrada com a fungio do estado lipado
excitado, e a onda distorcida‘cspalhada é integrada com a
fungao do estado fundamental; entiao, a integragao radial po
de ser terminada no valor de r onde a fungio de onda do es
tado ligade cai efetivamente a zero, Isto ocorre, como po

de ser visto, nas listagens de fungfes apresentadas no apéen

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

1

Pls e aproximadamente a 40 u.a. para o estado excitado 2P,

E
0!!2'
quanto ao alcance da grade radial de integracgio.

Entao, as integrais de troca'T nio ofereceram problemas

D
Nas integrais dirctasCfgfg , porém, as ondas

distorcidas sao integradas com um potencial de transigao

ls+np(r)
D ] : i . .
= 7 ~
g é wp {prdugalar) v, o, (0) - (89)
, _ o T, .
ondc Vls+np(r) ® é dr! :?‘?np(r')?ls(r')
>
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“Vamos mostrar que, para valores grandes de r,

15+np(r) e, aproximadamente,

digamos r>R., o0 potencial V
~igual a K/rz, onde K & uma constante proporcional ao elemen
to de matriz de dipolo elétrico tomado entre as funcgOes dos

~estados ligados, inicial e final,

T
— 1 1 ] L
V15+np(r) A é dr'r Pnp(r )Pls(rf) *

oD

1 ’ |
+ v f dr! ;TT Pnp(r’)Pls(r‘) .
T

Quando .r > R (R =40u.a. € suficiente para n=

'2) o termo

= 1 o .
i.dr ;—? Pnp(r JPls(r )

. pode ser désPrezado, enquanto que o termo
T
t L} t 1
: 6 dr'r Pnp(r )Pls(r )
¢ substituido por:
: - Tt ' '
K - 6 dr'r Pnp(r )Pls(r } : (81)

Entao, para r > R, . podemos usar:

cd

2 -
Visanp(¥) ™ K/r \ - (82)
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0 fato de que o potencial V.5+np(r) decai tao

lentamente, requer que cadaéf seja integrada até grandes

L's
valores de 1r; de fato, dever-se-ia proceder a integracao

atc o ponto onde V (r) fosse considerado efetivamente

is»np
aulo. Na pratica, separamos a integral direta, eq. (71-a),

do seguinte modo:

D Ry _
éf = f cos_aép)uz(pr)cos ag.(q)ug,(qr)vls+np(r)dr +

[+
; r =
+ ﬁo cog dg(p)uz(pr)cos GR.(q)ug,(qr)\ls+nP(r)dr
éfD(numérica) D(analitica) :
Ty *d gy | (83)
Ro
0 primeiro termo (f ) foi integrado numerica
H -]
mente (conforme secgido B-3.4); o segundo termo {/ )}, que cha
R .
“manos "rabicho" da integral dlretanD(gnalltlco) foi cal

culado analitica e aproximadamente.

- A aproximacao consistiu en considerar, como

ja mostramos, (r) = K/r e eim tomar a forma assintad

ls+np
tica das ondas disteorcidas ug(kr). Os detalhes do calculo
estao no apEndice AB-6, Damos aqui apenas a expressiao fi-

ll.

nal para o "rabicho

=73
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D(analitico) fcos[ {p=-q)R _+({a-b) ( + R _+(a+b
Cfgai T (K/pq){[*o ['p el ’J - COS[’p Vot (2 )JJ+
: L Re ' ' R0

o+ % (p-q)cns(a—b)si[&p—q)Ré}— %(p+q)cos(a+b)si[kp+q)R;] +
+ 3 (p-)sen(a-b)Ci((p-a)Ry) = 7 (p*rq)sen(a+b)Ci((p+aIR )
(84)
onde a=8,(p) - (1/2)2n

b = §,.(q) - (1/2)2'

e onde

si(x) = - s 222t ae
X
o0

Ci(x) = - s £ toae
X
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" PROCEDIMENTO NUMERICO E RESULTADGS PARCIAIS

B-3.1. Introducio

+

0 calculo dos elementos de matriz T comple-
X0S$, €eqsS. (?Oézb), direto e dc troca respectivamente para
0 espalhamento de el@trons por atomos de Hélio, foi feito

em cinco passos basicos:

1) O primeiro passo foi no sentido de obter os
estados fundamental (HF) e excitado ligado (FCHF) do tipo

np, para o atomo de Hélio,

2} O segundo passo foi obter os orbitais vir-
tuais do atomo de Hélio em seu estado fundamental, repre-
. sentando o elétrbn espalhado,e os correspondentes desloca-
mentos de fase para.tantas ondas parciais'quantas fossem

necessarias.

3) De posse das fungGes de onda, o terceiro pas
so fol calcular as integrais de dois elEtrons diretas e de

tfoca. eqs. {(71a,b) e eq.(zgj.

4) 0 quarto passo foi obter as secgdes de cho-

que diferencial na FBA com ¢ sem andlise em ondas parciais,

5} 0 quinto ¢ Gltimo passo consistiu en cole-
tar todos os resultados anteriores e calcular a matriz T

complexa conforme as formulas (70a,b) com eqs.(72) ¢ (12).
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| Todos os calculos deste trabalho foram fei-
'tés'no.computador da UNICAMP - um sistema PDP-10, Adapta-
mos o0 programa "FIXED CORE IIARTREE-FOCK" de G.N. BATES?Y
para o cidlculo dos orbitais atomices ao PDP-10. Os demais
programas, incluindo um programa numérico para as integrais
 ‘de dois eléfrons, foram feitos e testédos por nos, Os de-
" talhes dé cada um deles, bem como a bateria de testes a que
foram submetidos, serac dados nas proximas secgoes, onde
desérevereﬁos o procedimento numérico que.usémos a cada pass
50 ;itado, necessario a obtengéo da amplitude complexa de

transigao, matriz T.

B-3.2, Estado fundamentél do Atomo de hélio

+

0 atomo de hélio em seu estado fundamental,
na ap;pximaggo.de Haftfee-Fock, tem a configuragao (15)2:18.
A fungao de onda correspondente que escolhemos foi aquela.
Calcﬁlada.autoconsistentemente na aproximagac de Hartree-
-Fock e publicada por ROOTHAN et glzq em 1960. ROOTHAN for
nece a fungao de onda analiticamente, com a parte radial ex
pandida num conjunto de base finito de fungoes de SLATER do
tipo:
.|-1/2 nA+1/_2 n,=1 =g

N [ S R R r P2 TP (g5

Os parametros otimizados n e cpk' bem como

PA
- 4

os coeficientes da expansao de ROOTHAM et giz_ sao reprodu-

zidos na tabela (1). DPara obter a fungdo P (r) numerica-

“mente, isto &, ponto a ponto, fizemos um programa chamado
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TABELA 1. Coeficientes e parametros para a expansio da fun

¢ao de onda Pls(SCHF) em base de fungtes de SLATER??,

7=2 Configuracgiao 152:15

Orbital 1s

© 0,457418

0,244272
0,136571
0,094513
0,008192
0,027670

s N O

1,40 0,000000
0,129851
0,113403

-0,086860
0,025460

-0,002674

th & 1 o =~ O

- £ (a.u, 0,917956

I (a.u.) o '0,917956

Cusp 7 2,0019

~E (a.u.) - 2,861680
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1,0

0.8

is (SCHF)

2p (ECHF)

- Atomo de Hélio -
func¢des de ondg
cstados singiefe

3p {FCHF1
I l

20 , 25
r{u.a.}




ROOTH (apendice P). A funcgdo que obtivemos esta represen-
tada na figura (8). E normalizada, tem seu maximo valor
em rm5x=0'44444 u.a., onde vale 0,9307005, decaindo a

1,223952 x 10°°

para r = 12,84028 u.a. A representagdo de
Rootham foi cortada neste ponto, pois a partir dal a fun-
¢ao de onda torna-se cada vez menor, adquirindc inclusive,
valores negativos para r > 21 u.,a, A energia calculada do
orbital Pls 5‘0,9179460 u,a,, em excelente concordancia com
os outros calculos HF,

H

B~3.3. Estados excitados do Atomo de He °

Para o calculoc dos estados excitados, usamos
a aproximacao Hartree-Fock. Esta aproximagao assume que as
fungdes de onda atomicas podem ser construidas a partir de

orbitais de um elétron, cuja forma geral é&:

-+ '_'P.ng'(r) Y ' .
¢(_T,5) = —T‘*‘“ E,mz(e(b) X(l/Z,ms)‘ (§§_)

onde x & uma fung@o do spin apenas e Y, (*) & um esfeérico-
L

calculada na

(1]

-harmonice. A parte radial da funcao Png(r)
aproximagﬁq do carogo congelado, isto &, a fungao Pni(r)'
corresﬁonde a um elétron fora de um carogo fixo de camadas
com eletrons cujos orbitais saoc conhecidos a priori, e per-
manecem inalterados pela presenga do eletron externo 2o ca-

TOGO.

Tanto para o c@lculo dos estados excitados,

do dtomo de He do tipo np (ligados) camb para o5 estados



o
no continuo k& usémos um programa ja publicado por C.N..B&:
TES?S: "FIXED CORE HARTREE FOCK PROGRAM". ~Este programa,
que chamamos. de FCHF'péf brevidade, fora originalmente es-
crito para o computador IBM 360/65, na linguagem FORTRAN 1IV.
Nos o adaptamos ao computador PDP-10, da UNICAMP, e o subme
temos a uma série de testes para verificar a cbnfiabilidade
das fuhgﬁes por ele calculadas,

L]

B-3.3-a, Rapida descriciao do programa FCHF

1

0 programa FCHF usa um procedimento numérico
para obter os orbitais de um Atomo: a equacdo diferencial
Hartree~Fock para um dado orbital & convertida numa equagio
integral; esta & integrada numericamente, ponto por ponto,
pelo uso de uma coﬁbinagﬁo de regras de integragao de Simp-
son e Cotes. Para as integrais de troca que tem o limite
superior infinitb, o FCHF usa o método de integragio de
: MARRIOTBS. No éentido de incluir uma maior densidade de
pontos perto da origem, a grade radial para a integragao &
construida com uma mudanca de variavel: r =-ux2, 0<x<1, sen

do yu o alcance efetivo do orbital.

_ O programa FCHF normaliza a 1 os orbitais 1ji
gados; as solucoes no continuc sioc normalizadas em energia.
Se o carogo & um jon, emprega o matodo de BATES e SEATON®?
para nofmalizagﬁo a fungbes de onda coulombianas. Se o i~
tomo € neutro, isto & feito através de um ajuste 1 soiugﬁo

da equagao de BESSEL:

P, (r) = YZ/7K kr[cos 8,(k)j, (kr) - sen &,(K)n (kr)] (86)
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Este ajuste, aldm de normalizar a onda P, (1),
fornece o deslocamento de fase 6£(k), devendo ser executado

além do alcance do potencial de troca.

O programa FCHF oferece varias opgoes de cal
culo, das quais duas merecem ser citadas mesmo nesta ripida

-~

descrigéao:

a) O orbital sendo calculado pode ser feito or-
togonal a outros ou ndo. Parametros de Lagrange necessarios

sao discriminados nos dados de entrada;

'b) Para uma dada configuragao, podemos especifi
car o multiplete desejado nos dados de entrada (por exe;plo
o orbital 2p para o estado 21p e difefente de o de ZSP), ou
entao deixar que o programa calcule automaticamente ohofbi-

tal com a energia média dos multipletes®>.

A principal limitacdao deste programa &, na-
Vturalmente, a aproximégﬁo do caroco congelado, que nﬁd per-
mite as fungoes de onda do cardgo se ajustarem a presencga
do eletron externo ac caro¢oe, cuja funcio de onda esta sen=
do calculada. Isto nao constituiu um problema para nos,uma
vez que os orbitais excitados Que precisamos, conforme a
teoria ja exposta no inicio deste capitulo, devem realmente

N-1

ser calculados com o potencial V , Ou seja, na aproxima-

¢ao do carogo congelado.

Outra limitagdo refere-se a energia das solu
¢oes no continuo., O aumento da encrgia (ou do alcance u da

grade) aumenta o nGmero de nodos da funcio de onda, ¢ ¢ ne=-



cessario cuidar que um niimero suficicnte de pontos existﬁ
entre dois nodes consecutivos pafa representar acuradamente
o?og?ital. Pode-se sémpre aumentar ¢ nimero de pontos da
grade NO; isso, porém; aumenta muito a memdria e o tempo de

computagio requeridos.

B-3.3-b. Estados ligados 2'P € 3'P do He

A descrigdo dos dados de entrada para calcu-
lar os orbitais excitados Zp(lP) e Sp(lp) com o FCHF esta

-

no apéndice AB-6.

Calculamos estes orbitais infimeras vezes, tes
tando a estabilidade da soluéﬁo frente a mudangas da grade
numérica (alcance u e nimero de pontos NO) e da estimativa
inicial da energia do estado, bem como das variaveis asso-

ciadas a obtengdo de convergéncia: percentagem na mudanca

" . de energia de uma iteragdo a outra e critério de convergén-

cia, que foi da ordem de 10'6. Um conjunto de dados de en~
. trada para o FCHF e a correspondente saida sfioc mostrados no
apendice P, A Fig.8 mostra os orbitais 1s, 2p e 3p dos es-

tados 11

S, 21p ¢ 31P. respectivamente, Observamos que para
olorbital Zp,'éﬂsuficiente tomar p = 35 u.a. € NO = 15G0 em
bora até p ~ 100 u.a. e NO = 2000 a energia, 05 zeros, os
miaximos e os minimos permanecam inalterados até o 5° alga-
rismo significativo, Para o orbital 3p, consideramosn boa
a grade.radial com u = 55 u.,a. e NO = 2000, A variacgaoc da

energia calculada dos orbitais 2p e 3p com u e NO esti mos

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

-dos estados 2

1

Peld

1

P em fungdo da grade radial

v N -E@p)  K@'") -E(GD) k(3'p)
1500 0,1207493 0,4948458 0,05426265
35 E
2000 - - 0,4948389
. 1500 0,4948449
40 - ,
2000 - 0,05427269
1500 0,4948442 |
50 | ‘
2000 0,1207470 0,05427386  0,2520877
60 2000 0,1207470 -
1500 0,4948433
70
2000 0,1207471 0,4948393 0,05427385
1500 0,4948422
90 -
2000 0,1207472 0,4948393 0,05427388
100 2000 0,1207471 0,4948390 -
- 120 2000 0,1207472

- Observagido: Na configuracdo media dos multipletes,

E v (2p)

Bav(Sp) = -0,0576979

= «0,131956
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TABELA 3. Energia de Excitagdo dos primeirbs estados exci-

tados do atomo de HElio em unidades atdomicas,

4

Excitagao _Ekatoafb Presente Calculo 'Yarlaggadg
1154235 0,72841 0,727994 00,7236
11s+21s 0,7577 0,776442 0,7756
1's+2p 0,7703 - |
115+21p 0,77988 ' 0,797198 0,7970
15*3?8. 0,83498 - 0,8541
115315 0,842 - 0,8754
115+3%p - - 0,8632
115+3°p 80,8647 - - 0,8647
11s+3%p - - 0,8647
115+31p 0,84858 0,86378 0,87498
115+43s” . " 0,880548
11s+415 f-  0,884769
1lgasls - 0,89697

4: MOORE C., Natl, Bur. Std. (EUA) Circ. 467 V.1 (1949).

. MARTIN W.C., J. Res. NBSA 64, 19 (1960,

Nota: As energias de excitagio de Yarlagada foram obtidas

de um cdlculo RPA analitico; as do presente cialculo
sao definidas como a diferenga de energia dos orbi-

tais excitade (FCHF) ¢ fundamental (SCHP)24;
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Para verificar a qualidade dos orbitais 2p
e 3p fornecidos pelo FCHF, comparamos na tabela 3 as ener-
gias de excitacio obtidas por YARLAGADDA'? com as que nds

calculamos e com o0s valores exatos.

Ainda, comparamos o fator de forma K - que
‘calculamos numericamente com as nossas fungoes Pls(r) e
Pzp(r), com o valor de f(21P)=0, 27616 publicado por INO-
KuT1>? » sendo f(fPJproporcional ao momento de dipolo e
. ,
K = 6 Pls(r).Pzp(r) r dr | (87

L

Para fazer a comparagiao, relacionamos f(ZIP)

e K; em unidades atomicas, o momento de dipolo M & deéfini-

do por
M—f-mfww (??)12:'(1— cos 6.) ¢ , (r.r,) dr, dr, (88)
o0 2lp 12 et it Tlgtlia 172 =

T - . ) ->
onde T, cos ei e a componente 25 de-ri,

¢21P(?;;2) = (1//53 (Pls(;l)pzp(;z)'+ P15(¥2)P2p(¥1)) €

- - - - (82)
V1 (T172) = Pys(ry) Pop (1)

Substituindo (88) em (gg}, obtemos; usando

a orto-normalidade deos orbitais pls e Pzp:

*® -+ - ->
M= 2//2 é dr Pzp(r) Z Pls(r)l
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mas, pondo =0 (e m=0} na formula (11.28) de Bethe-Jackiw® '

L] .
(2+1) .
fdx ¢zz+1(r) 2 6y, () = \<u+3)(21+1) [T 00 (1) 0, (1)

resu}talque:
{ = 2K/V6 | - | | (90)
.Inpkgtisz publicou o valor por ele calculado de
f(z;P)z(wzlP/R) MZ =:0,27616 | | (91)

sendo w , a energia do estado excitado 21P medida a partir
' 27P . '
do estado fundamental, w ; = 0,7971978 u.a. e R = me4/2n?=
2°P
13,606ev = 1/2 u,a., o fator de forma deINOKUTI

il

K = 06,5097,

Nosso calculo produziu os valores de K em
funcdo do alcance py e do numero de pontos NO mostrados na
Tabela 3; isto €, o fator de forma por nos calculado & de

0,49484,

Pelos resultados mostrados, consideramos

boas as nossas funcoes de ondas P2 {r) e P (r)

B~3,3-c, Estados no continuo. Grade Radial e deslocamento

de fase

A versio original do FCHF permitia o cdlcu-

lo de ondas com momento angular 2<3 {ondas £, no maximo).
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Em vista da expansao em ondas parciais_feita no ifem B-2.3,
tivemos necessidade de modificar o programa para incluir on .
das com £>3.- Esta modificagﬁo foi feita por N, WINTER, do
Lawrernce Livermore Laboratory (EUA), que nos retornou o
FCHF com capacidade de calcular ohdas de momento angular
qualqugf; a Unica limitag3o nesse aspecto, passou a ser de
ordem numerica, inerente ao PDP-10 da UNICAMP, qﬁe nao tra-

balha com nimeros fora do intervalo (10_38, 10+38).

Obtivemos o comportamento qualitativo esperg'
do pafa as solugées no continuo, isto €, ondas que né re-
giﬁd assintOtica se comportam como sencides do tipo
A sen(kr - %; + 6,(k})}, onde §,(k) & o deslocamento de fase

para a onda com energia k2/2 e momento angular £,

No apéndicé P mostramos para ilustracio uma
saida tipica de onda Pkg(r) no continuo. A grade foi esco-
Alhida suficientemente fina para que a fungao Pké(r) ficasse
definida num nﬁmero grande de pontos (& 40) entre dois nodos-
consecutivos. A Tabela 4 mostra os deslocamentos de fase
para o atomo de He para ondas com momento angular £=0-8, na
regiao de energias que vai de 18,4eV a 80eV. Estes ~ foranm
05 valores que usamos €m Nosso cidlculo. Eles se mostraram
estaveis frente a variagles da grade radial, ﬁestada eiaus-
tivamente; porque encontramos publicados'para comparagao
apenas 0s deslocamentos de fase das ondas'i, p e d. A Tabe
la5 mostra a estabilidade de &, (k) para a grade radial, e
na Tabela 6 comparamos nossos Gl(k) com os de YARLAGADDA'Z

e consideramos satisfatorios nossos resultados.
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TABELA 4, Deslocamentos de fase HF para o atomo de HElio para ondas com momento angular £=0-8.

40,000

56,463

g eV 18,416 26,506 38,316 50,000 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
0 1,75479  1,58635  1,42380  1,40544  1,31273  1,26390 1,25160 1,24qs§ 1,13140

1 0,22377 0,26921 0,30425 0,30757 0,32221 0,32850 0,32998  0,33123 0,34036
2 0,02158 0,03537 0,05338 0,05572 0,06843 0,07570 0,07765 0,07939 ~’b,09714
3 0,00262 0,00558 0,01078 0,01158 ©0,01627  0,01931 6,02018 o,ozbgo 0,02987
'11 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 ‘-0,00053 0,00104 0,60140 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 ©,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

i



TABELA 5, Variagao de 6£(k)

gia de 40eV,

com a grade radial, para ener-

g 5£: RA = 35 u.a. o RA = 70 u,a.
NO = 1500 NO = 2000
0 1,40544 '1,40544
0,30757 0,30757
2 0,05572 - 0,05572
3 0,01158 0,01157
4 0,00255 0,00254
5 0,00058 0,00058
6 0,00014 0,00014
7 0,00003 0,00003

~80w
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TABELA 6. Deslocamentps de fase para as ondas s - p - 4 comparadas a outros resultados

teoricos HF.

. Presente 12 12
Energia Calculo Yarlagggda Pu e Chang
(eV)
s o p. .. . d .. S5 e p. o d S . p d
2,0 2,5896 0,02104 0,00028 2,5945 (,02358 0,00118 - - -
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 11,8944 0,i835 0,0142 1,890 0,1831 -




Para o calculo numérico das integrais de 2
elétrons diretas e de troca, eqs. (7la,b) e eq.{79) monta-
mos um programa chamado NNINT, descrito com mais detalhes
‘no apéndice P. Ele aceita como dados de entrada as quatro
fung5e§ de onda.a serem integradas, e uma vafiﬁvel 16gica
que informa se a integral desejada é direta ou de troca,
Usa a regra de integracgao de Simpson, no mesmo tipo de gra

de radial que o FCHF, isto'é; r = uxz, fazendo, entzo:

u 1 ' .
fdr -+ 2p s dx
0 0 :

- . - .1
Lembramos que, como ja foi explicado no item

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

na forma:
. «© R o
;o % g
0 0 Ry
Com o programa NNINT fizemos a integragao nu
R
mérica f ©, onde R, ¢ o valor de r a partir do qual a inte-
0 ' .
gral K ~

u
K (np) = é T Pnp(r)_Pls(r) dr _ eq. (81)

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

a partir do qual o potencial de transicao V (r) assume

1s+np
-0 comportamento aproximado de K/rz, K constante. Montamos
entao uma rotina de integragao {regra de Simpson) chamada

AN, que recebe como dados de entrada as fungoes Pls(r),

“9l<



(r) e o alcance p, e calcula a integral K(np) A Tabela
3 mostra que desde u— 35u, a.-ate p = 100 u.a., K(2 P) apre=
senta—se estavel até€ a 4— casa decimal, de modo que tomamos
RO > 35 u.a. no calculo da DCS para a excitagao do estado
2%p, A mesma tabela 3 mostra K(3 1py em fungao da grade ra-
dial e observamos que K(31P) & constante até a 42 casa deci

mal para 50<u<100. A Tabela7 especifica a grade radial de

integrac¢doc numerica usada para cada caso calculado,

A integracio de R, até infinito (rabicho) foi
feita segundo a formula analitica aproximada eq.(ﬁj); A £6£
-mula.é banal, exceto pélas fungoes ‘seno-integral si(x), cos
~seno-integral Ci(x). O valor destas fungoes foi obtido por
interpolacio dos valores publicados nas tabelas YAHNKE e
EMDE®® e ABRAMOWIT6H57 para os argumentos Xx = (p-q)RG;e foi

obtido pelas férmulas assintdticas ®

si(x) ==-(cos x)/x .
x>>1
| Cl(x) (sen x)/x

quando o argumento x = (p+q)Ro.

Fizemos um pequeno programa chamado TAIL pa
ra calcular o rabicho das integraisffg.g(eq;'(zi;g) com on
das distorcidas, e também o rabicho das integrais diretas
IEBi, eq. (?9) Neste idiltimo caso basta colocar na eq.(84)
todos os deslocamentos de fase nulos. A contribuigﬁo do
rabicho ao valor das integrais revelou-se completamente des

- prezivel; afetanrdo a integral numérica em valores da ordem

de 0,1%, tipicamente.
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TABELA 7. Grade radial da integragdo numérica para as inte

grais de dois elétrons usadas nos viarios cilculos de

- DCs.
Estado Energia de . : :
, ‘ Ro(u.a. . NO
Excitado Impacto (eV) :
80 : 35 1500
21p - 60 50 2000
40 | - 35 1500
31p 80 ' 50 2000

. 50 : 55 2000

0 Fm
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B-3,4-a, Testes do programa de integracaoc NNINT

0 progrdma NNINT foi submétido a uma série
de testes pa;a verificar a confiabilidade dos valores cal-
culédos para as integrais‘de dois elétrons., Entre outros,
vamos citar os testes que foram feitos no atomo de hidrog§

nio, na primeira aproximagao de Born.

Intégrais diretas

Com o objetivo de testar as integraié dire~
tas;.reproduzimds as seccoes de choque total, analisédas en
ondés parciais, péra a transig50'118+zls do atomo de H, pu
blicadas por MOISEIWITSCH’® e por OMIDVAR®® | na primeira

~aproximagio de Born (Apendice AB-5).

Na Figura 9-a, mostramos o grafico que obti
vemos copm 0S8 nossos calculos, e para efeito de comparagao,

. na Figura 9-b reproduzimos o grafico apresentadb por MOISEI

WITSCH S, A secgao de choque integral le € mostrada .
. 278
em unidades de nag, para o estado 215, sendo:
w 4
L
Q=x . p=31 QY
2=0 278 4 =0 27§
5 ¥ - 2
¢ QY =16 (a/p) (21 (I,)
_ 21lg _ L%
onde
' =7 2 1 -
= —— 4 -~ 4 t
Lo = L F 0 radrydry Py (rdPps(ry) 57 3, (orpddp(aisy)
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TABELA 8. Seccao de Choque QQ para a transi§50'115+2

1

S do

‘Atomo de Hidrogénio na FBA, Comparacio de resultados.

0,00123

P -
g e L gy e 5 4 o 6
0,16376 0,00981 0,00021 0,00000 0,00000 0,00000 0,00000
0,9
' 0 0,16376 0,00981 0,00021 0,00000 0,00000 0,00000 0,00000
G 0,19578 0,04795 0,00428 D,00026 0,00001 0,00000 0,00000
1,0 ‘ 3
" 0.,0,19578 0,04795 0,00428 0,00026 0,00000 0,00000 0,00000
0,16271 0,07073 0,01141 0,00125 0,00011 0,00001 0,00000
1,1 _
0,16272 0,07073 0,01141 0,00125 0,00011 0,00001 0,00000
0,12704 0,07896 0,01858 0,00299 0,00039 0,00004 0,00000
1,2 |
"0 0,12704 0,07896 0,01858 0,00299 0,00039 0,00004 0,00000
0,00388 0,00909 0,01019 0,00865 0,00627 0,00408 0,00246
3,0 -
" 0 0,00388 0,00909 0,01019 0,008566 0,00628 0,00394 0,00226
| 0,00123 0,00320 0,00420 0,00431 0,00384 0,00305 0,00247
4,0
0,00320 0,00420 0,00431 0,00385 0,00304

0,00246

-

Nosso calculo.

Resultado de Kazem Omidvar, NASA (1964) “Theory of the

2s and 2p excitation of the Hidrogen atom induced by

electron impact",
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Na_Tabela 8§ comparamos Nossos resulﬁadoén
com os de OMIDVAR 39, As pequenas diferencas que se notam
no canto esquerdo infefior da Tabela devem-se ao fato de
que a subrotina que usamos para o calculec das fungoes de
Bessel perdia em precisao quando se aumentava o valor do
momento angular ¢ . Posteriormente, esta subrofina foi subs
tituida por outra melhor, gentilmente cedida pelo Dr. D.

Cartwright (Los Alamos Scientific Lab,, EUA).

“Integrais de troca

Consideramos aqui o caso.simplés: o  efeito
de troca no espalhamento elétron~atomo de hidrogeénio. Este
prbcesso & observivel porque ele muda o valor do spin total
do sistema de duas particulas ligadas proton-el&tron. 0
processo de troca de spin pode causar a transigio hiperfiﬁa
{21 cm), importante em radioastronomiaf®. A separacao  de
-energia dos niveis hiperfinos do H sio um milhio de  vezes
menocr que a energia cin€tica dos elé&trons de modo que a co- .

1is3o envolvendo apenas uma troca de spin & considerada e-

lastica.

Na aproximagao de Born-Oppenheimer Menos o

" Carogo (BOMC) a amplitude de espalhamento para este proces-

so & dada por®d:
BOMC |
e 2,0,20 T
Gg 15(0) = (me“/2na") I°(0)
onde:
BOMC i(PeT,=G.Tq)
17(e) = srdfjat, b Gp P GH YV e 21

-G7m



TABELA 9, Amplitﬁde de espélhamento de troca ls-1s do itg

mo de Hidrogénioc na aproximagio BOMC.

E(ev)  e(grau)  g(BOMC)? g (BomC) P
500 15 0,021 0,021
300 15 0,052 0,050
11 . 18 2,754 2,754

2 nosso cialculo.
b TRUHLAR, D.G.; CARTWRIGHT, D.C., KUPPERMANN, A.
Phys.Rev. 175, 113 (1968).
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ondé'VBOMC

= 1/:12. Pls(r) & a fungdo de onda para o ele=-
"tron no estado fundamental (exato) do Atomo de H, 6 & o @n
gulo de espalhamento, isto &, 8 = arc cos (5.3) e os outros
simbolos tem o significado usual. Usando as expansoes em
termos de fungaes de Bessel e esférico-harmanicos para as

BOMC

“ondas planas, e a eq. (68) para V , € colocando Pis(?)=

= Pis(;)(l/f4w) obtemos, por calculo direto

17(6) = = (4m) P,(cos 0) I}
. €

cnde .
} ¥ |
T : S < . .
9, = fdrydryP, (T3)P; (r;) T Jolpry) Jy(ary)

>

A amplitude do espalhamento €lastico com tro

ca, €, pois:

BOMC
- G

| 15’13(6) = Z(mﬁz/hz) i Pg(cos 8) jz _

Com o programa NNINT calculamos as integrais

?g¥gs que obtivemos es-
66

t3o comparadas aquelas publicadas por TRUHLAR DG et al” ",

jz(£<10). As amplitudes de troca G

na Tabhela 9.

‘B=3.5, 0 calculo da matriz T complexa direta e de troca -

" Testes

-99-‘.-
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Para o cidlculo dos elementos de matrié_TD'e
TE, eqs. {70a,b}, fizemos um. programa chamado FINALE, que
recebe como dados de entrada os momentos dos el&trons inci
dente e espalhade, os deslocamentos de fase, as intégrais
diretas e de troca fornecidas por NNINT, o niimero de ondas
_distorcidas £d; ¢ a quantidade que chamamos de TDB(M),

M = 0,1, definida pelas eqs. (Zé),(ll) e (Zﬁ) e que para

traisigoes s-p € imagindrio puro.

| A saida do programa FINALE (Lisfagem L5, a-
péndiée P), traz; para cada angulo de espalhamento qﬁe se
deseje, primeiro para M=0 ¢ depois para-M=1, os elementos
de matriz T diretos ¢ de troca, e entio a matriz T=27"- TE,
seguida da secgao de choque difereﬁcial correspondente, em
2 1 '

“unidades de aosr" .

Para verificar o bom funcionamento do progra
“ma, calculamos com ele a secgao de choque diferencial pafa
o espalhamentc elétron-atomo de Hélio analisado em ondas
parciais, eq.(79), pondo nos dados de ent;ada de FINALE to
dos os TDB's nulos, junto com 24 negativo (significando ng

nhuma onda distorcida) e as integrais Ii?g calculadas com

NNINT; usamos 60 ondas parciais (1Z1 integrais Iﬁ?ﬁ).

Compafamos a matriz T assim obtida com aque
ia que calculamos pelas formulas (77), com os resultados
mostrados parcialmente na Tabela 10. Verificamos.que para
. angulos 8550?, cbtemos o mesmo valor para imTD com dois al
garismos significativos. Este resultado nos garante que

FINALE estl correto do ponto-de-vista de programacdo. Para

=100



'TABELA 1¢. Comparacoes dos resultados obtidos com 60 ondas
parciais (Parcial) e sem andlise enm ondas parciais (To-

tal) para a matriz T na FBA.

-fﬁngulo CinT? (M=0) | o imT? (M=1)

“(graus),...Parcial Total . Parcial - Total
20 1,3752 1,371¢ 1,4397l 1?4329
50 0,1372 0,1381 0,1349 ,1&16

80 0,02570 0,02896 0,02203 0,02022

101~



angulos 6>50°, 60 ondas parciais sao insuficientes para a

obtengao de seccao de choque diferencial total FBA.

Testes de convergencia para a DCS

Calculamos as DCS com o programa FINALE para

diversas energias de impacto para excitacgao dos estados 21P

1P do atomo de He. Para cada calculo testamos a conver-

e 3
géncia das DCS obtidas em fungao do aumento do nilmero de

ondas parciais distorcidas incluidas ().

No apéndice P mostramos uma salda tipica-do
programa FINALE (listagem L5). Nesta listagem, pode-se
verificar a rapida convergéncia de ReTD(M=O) ReTD(M=l).. e
das-partes real e imaginérias de TEnpara'M=0 e.para M=1, A
parte ImTD(M=0,1) nao converge com as 24 ondas parciais dis
torcidas incluidas e, como ja explicamos na secgao B-2.4,
as ondas parciéis de (£d+1) ate o sio.acrescentadas ﬁa FBA
(ondas planas). Diremos que o calculo convergiu quanda o
aumento do nlimero de ondas distorcidas incluidas ndo afeta
o resultado {DCS) em pelo.menos dois algarismos significa=~

tivos.

A priori, podemos ter uma idéia de quantas
ondasiparciais distorcidas s3ao necessarias analisando a Ta
bela 4 dos deslocamentos de fase GQ(E)'em funcac do momen-
-to angular 2. Vimos que Gz(E) decresce com o aumento dé 2
o que significa que para % suficientemente grande.(£=dd),
dentro da limitada precisdo que se tem na pratica, a dis-

torcao nas ondas parciais (com £>£d) dos elétrons inciden-

«102~
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dente e espalhado & desprezivel. A veracidade desta afir-
magdo € comprovada na Fig.10, que mostra o modulo da dife-

renca entre as integrais de dois elétrons ﬂg,z(eq. (71a})

ﬁ?i {eq. (79)), usadas no cilculo das DCS para a excita

1

6 I
gao do estado 3°P-por impacto com el&trons de 80eV de ener
gia. Este € o cialculo em que.esperamos fer a pior conver-
g@ﬁcia (maior niimero quantico principal n, e maior energia
considerada; para energias menores, GR(E) decresce mais ra.
pidamente com o aumento de %), Neste caso, as integrais di
.retas'para a2 oitava onda parcial (2'=7)} szo da ordem de
-10-3, e como vemos na Fig.10, a diferenca entre as inte-

grgis calculadas com ondas distorcidas Ug.g e as integrais
calculadas com ondas planas & da ordem de 1077, Isto e,pa
ra &4 oitava onda pércial, a distorgdo esta afetando o va-

lor da integral de dois elé€trons no seu quarto algarismo

significativo {(0,01%)*.

Quanto as seccgies de choque propriamente di
. tas, as Tabelas 11 a 13 mdstram a variagao das DCS com o
niimero de ondas parciais distorcidas incluldas g%, para di
versos sngulos, De um modo geral, a convergéncid piora pa
ra angulos gran&es, porem podemos considera: que as nossas

DCS apresentam dois algarismos significatives confiaveis, o

*NDbserva-se ainda na Fig,10 gue o efeitc da distorgao nes
integrais ds dois elétrons tende a diminuir com o aumento

de L's de fato, nota-se um cemportemento linear decrescen

Eg'daﬂde 2'=3 .até L'=7, Este comportamento possivelmentg
8

@ origem do ssquema de extrapolagaoc usado por THOMAS et

3513 no calculo das sscgoes de cheque totais (RQE)).

104



que & suficiente, pois a precisio dos demais cialculos, bem
como dos resultados experimentais publicados, nio vai além

disso.
&

=105~
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TABELA 11. Estudo da convergeéncia das DCS, para os Ehgulos

150, 60° e 1200, com o aumento do nimero (Qd) de ondas

parciais distorcidas incluidas, para o estado 21p do He.
Energia de impacto: 80eV,
*q
2 3 4 5 6 7

0, (15°) 0,1533 0,1566 ©0,1574 0,1577 0,1577 0,1578

-0, (159) 0,1635 0,1628 0,1626 0,1626 0,1626 0,1628

0, (60°) q,zoi'? 0,20572 0,2077% 0,2077% 0,206™% 0,20572
0, (60°%  0,837% 0,777% o0,837% 0,857 o,857% 0,867"
0,(120°) 0,837 -0,677° 0,70“3- 0,70~3 o0,70"3% o0,70"3
o, (120%) 0,71°% 0,667% 0?61'4 0,62°% 0,627 0,63"%

“?: indica a poténcia de 10 pela qual os dados devem ser

multiplicados.
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TABELA 12. Estudo da convergencia das DCS-(ZlP) para os angulos 109, 40°, 80° e 160°, com o

aumento do nimero 24 de ondas parciais distorcidas incluidas. Energia de impacto?ﬁe 60eV.

tq oo(1b°) 01(1001 Lo (40%) 0, (40%)  5,(80%)  0,(80°) . ¢y(160%) o, (160°)
2 0,640 0,171 - - - - . -
3 0,633 0,168 0,2931'2 0,519°2  0,198357% = 0,123 0,1'324“2 0,443
4 0,628 0,166 0,2023°2  “0,488"2 o,gesa“z 0,15875  ¢,1310"2 90,3474
5 0,627 0,164  0,2925"%  0,487°% 0,2083"%  0,14273 0{1311"2 0,1274
6 0,627 0,164  0,29247%  0,4957% 0,2()31"2 ©0,1327%  0,13117° 0,217%
7 0,627 0,163 0,2924"%2  0,501"% 0,2080"% 09,1333 0,13117% 0,174
7 1/2 0,628 0,163  0,2925"%  0,503"% 0,2088"%  0,1367° 0,13117° 0,187%
"%, Indica a poténcia de 10 pela qual os.dado; deven ser multiplicados.
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-TABELA'IS. Estudo da convergencia das DC5, para os Ehgulos 20°, s50°, 95° e 140°, com o aumento

do nimero £d de ondas parciais distorcidas incluidas, para excitagao do estado 31P do He,

| sob energia de impacto de 50eV.

* Com 10 ondas parciai® incluidas £ termo de troca, == duas 4lt*™ss nao distorcidase

$ e

2y a,(20°) cl(god)'__ 0,(50%)  o,(50°) __qa(gs?) 0 (95%) o, (140°%) o, (140%)
2 0,315 0,6397% 0,447 0,74  0,5273 | 0,2874 *0,55'3 0,50 %
3 0,30771 0,166"1._ C0,427%  0,6273 0,543 0,564 0,557 0,147%
s 0,304"1 o, 16171 0,40"3 6,63'3 0,573 0,5074 60,5473 0,21°%
5 0,303‘1. 0,1597 1 0,4073 0,657% 0,575 0,457% 0,55"°  o,217¢
6 0,305"1 0,158} 0,40"% 0,667 0,553 0,46~ % 0,557 0,2074
7 0,30571 0,158 0,407% 0,667 0,567 0,46™% 0,557 0,217%
8 o,301"t  0,1607" 0,397 0,683 0,53"'.3 0,517% q,ss'3 0,27°4
3 /20,3027 0.160°1 0,397 0,697 0,533 0,527 0,5473 0,267%
8 1/20 _0,302'1 0,160 1 0,3973 0,6073 0,537° 6,527% 0,54~ 0,267%
“B. Indica a poténcia de 10 pela qual oé dados devem ser multiplitados.
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“ RESULTADOS, ‘DISCUSSA0 E CONCLUSOES

- B=4.1. Resultados

Os resultados saoc mostrados a seguir, em ta-
belas e em graficos. Quando possivel colocamos os resulta-
dos de -trabalhos anteriores, porém de modo algum pretende-

mos fazer uma revisdo completa do assunto{*).

B-4.1.,a, Excitacao do estado 21?

DCS: -As tabelas 14, 15 e 16 e as figuras 11,
12 e 13 mostram as secgoes de choque diferenciais para aé'
energias incidentes de 80eV, 60eV e 40eV, respectivamente.
A Tab. 14 e a Fig. 11 mostram, além do nosso resultado, os.
de THOMAS et a1?”, os de MADISON e SHELTON?® (esquema FG),
e os valores medidos por CHUTJIAN e SRIVASTAVA®S,

‘Na Tab. 15 e Fig. 12 comparamos a DCS experi
mental de CHUTJIAN e SRIVASTAVA®9com o cdlculo FOMBT de THOQ
‘MAS et a1?’ , com o cdlculo DW de MADISON e SHELTON?® , com
o cilculo MET de FLANNERY e McCANN®? e com o presente cal-

culo a 606?.

- 8
(*) Para revisdes mais completas, veja-se MOISETWITCH®

(1368), TRAImAR®? (1373), waLe et 81°° (1973),

TRULHAR EE.E&F? {18731, MADISON e SHELTDstflg?Bl.
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A Tébela 16.compara nossoé'resultadOSZ pafa
energia de impacto de 40eV con as medidas de TRULHAR et 2187
e a Piguré 13 mostra em‘adigﬁo o resultado de THOMAS et g}?j
0 que Rnos perﬁité, através da Fig. 2 de THOMAS et 31?7 ex-
‘tender a comparagdo aos resultados de MADISON e SHELTON %Se

outros, todos para 40,1leV,

.  Parametros A e |x|: Os parimetros A e ||

sao mostrados nas tabelas 17, 18 e 19, bem como nas Figs,

14 a'lQ.

Os resultados experimentais de EMYNIAN et
'glai (1974) para x» e {y| sao comparados aos nossos resulta

dos nas tabelas 17, 18 e 19-a,b, para energias de 40e\ 60eV
e 80eV, respectivamente. A Tabela 18 apresenta também o re _
sultado do cdlculo MET %/ para A, e a Tabela 19-a para este

parametro contém ainda os resultados FOMBT de THOMAS et ﬁfg

‘DW de MADISON e SHELTON 2% ¢ MET de FLANNERY e MCCANN47.

Os dados para ) contidos nas tabelas 17, 18
e 19-a, estao graficados nas figs. 14 (80eV), 15 (6CeV) e
16 (40eV) pnde colocamos também o resultado de THOMAS et
'-§127, e na fig. 14 os recentes resultados experimentais de

~ SUTCLIFFE et al®’,

A diferenca de fase |y], due calculamos pe=-
‘la primeira vez com a teoria de muitos corpos en primeira.
ordem; vem nas fing 17, 18 e 19 para 80eV, 60eV e 4dlev,
re5pectivaménte, junfn com os dados de EMYNIAN'EE‘3£31(1974)
¢, para © caso‘de 80cV, taﬁbém com oS recentes fesultados
experimentais de HOLLIWOOD et al’® (1978).

-110~



B-4.1.b. Excitacio 1°5 = 31p
e " DCS: A tabela 20 e a fig, 20 contém as DCS

para energia de impacto de 80eV comparadas aos calculos MET*/

DWPO de SCOTT e McDOWELL'* e os . dados experimentais de

CHUTJIAN e THOMAS®S.-

A Figura 21 mostra os resultados de SCOTT e
McDOWELLY? e os do presente cilculo para energia de impac-
tq_de'SOeV; nossos resultados estdo tabelados na Tab. 21.

Ainda, para ilastragiZo, colocamos nas figs. 25 e 30, as sec

coes de choque, parte direta e de troca, respectivamente,pa

1

ra 0s subniveis magnéticos do estado 3°P, Tps T € c=00+201

para o caso de energia de impacto de 80eV.

Parametros 3" e |y|: As tabelas 22 e 23 mos~

tram os resultados de ) e |y| para energias de impacte de
50eV e 80eV respectivamente., Elas contém para comparacio
com 0S NOSSOS resuitados e com oS resultados experimentais
‘de EMYNIAN et a158, os de SCOTT e McDOWELL??, e ainda os re

| sultados.pafa A de FLANNERY e McCANNY7 a g0ev.

A3 figs. 22 e 23 mostram XA, enquanto as figs,
23 e 24 mostram |y| para 80eV e SOeV, respectivamente, Note
~se que as curvas para |y]| de FLANNERY -e McCANN*7 foram de-
senhadas hq falta das tabelas, a partir &e leitura feita nos

graficos do trabalho original,

A partir de nossos resultados para A ¢ Ixt,

construimos a tabela 24 com os parametros de STOKES PPy e

~-111-
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_ PS’ Estes estao graficados nas figs. 26, 27 e 28, junto

com os resultados experimentais de STANDAGE e KLEINPOPPEN"2

e oS Valores calculados META?.

-B-4.2. Discussio

1

B-4.2.a, Excitagao do estado 2°P

Os presentes resultados para DCS e A com e-

nergia de impacto de 80eV, 60eV e 40eV concordam a menos de

pequenas diferengas com os resultados de THOMAS et 232;, 0

—
£

que nostra a validade de ambos os calculos (o desvio de 15~

-20% entre os resultados de THOMAS et glzy € 0S5 nossos, po
de ser atribuido principalmente aos métodos numéricos dis-
tintos empregados), e mostra tamb&m que a aproximacio feita
para a matriz densidade de transigao € boa quando comparada
com 0 valor‘forneéido pela RPA, fato que ja foi mencionado

por BRANSDEN e McDOWELL?3.

.Este resultade & essencial para mostrar que
a FOMBT nao concorda com os resultados experimentais para A
em angulo$s pequenos (6<60°), ao contririo do resultado de
MADISON e SHELTON, cujo modelo deve ser considerado teorica
mente inferior a FOMBT. Isto se reflete claramente nos re-
sultados para DCS onde os resultados dé f0MBT (atuais e de
THOMAS-EL 5127) concordam melhor com a experiéncia que os
de MADISON e SHELTONZE. 0s novos fesultados experimentaisr
de SUTCLIFFE et al>7 para X com energia de impacto de 80eV

concordam muito bem com os resultados aqui apresentados pa-

ra angulos grandes.
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0 presente cdlculo para |x|, para dngulos pe
Quenos concorda razoavelmente bem com os resultados ekperi—
mentais com energias de impacto de 40-60-80eV. 0s recentes
resultados experimentais para Enéulos grandes (energia de
'}mpactb de 80eV) concordam extremamente bem com 0 presente
- calculo, Esta concordﬁncia pode ser considerada o maior
- sucesso da FOMBT.

1

B-4.2.b. Excitagao do estado 3P

1p 2 80ev e 50eV,

Pafa a excitacio do estado 3
ndo hi outros cdlculos tedricos feitos que.nﬁo os DWPO  de
SCOTT e McDOWELL'® e MET de FLANNERY e McCANN®’. Este dlti
mo & uma aproximﬁgﬁo semicldassica com canais acoplados, e o

primeiro introduz alguns tipos de distorgao para o elétron

incidente, mas nenhuma para o elétron espalhado.

- Como pode ser visto nas figs. 20 e 21, o re
sultado FOMBT para a DCS concorda muito bem com a experien
cia para 80eV de energia incidente, ao contrario dos mode-

los DWPO e MET que s@o bons somente para angulos 8<40°,

Os resultados da FOMBT para |x| sdo ligeira-
mente melhores, e para A sao ligeiramente piores que os do
modelb‘DWPO para as energiaé e angulos considerados, isto
é, paré E = 50eV e 80eV e 6<40°, 0s resultados do MET sao
praticamente de igual qualidade que os da FOMBT para A e

[x| sendo que ambos fornecem o sinal correto de §x|.
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B-4.3, Conclusio

* Neste trabalho nds reexaminamos a aplicacao
da FOMBT a excitacio do estado 2'p do dtomo de He por impac
to eletronico a 40eV e 80eV, Estendemos o cilculo para a
energia &e 60eV, e extraimos pela primeira vez por esse me-
todo o parametro Y. NOs ainda aplicamos o método ao cilcu;

1p

lo dos parametros de colisido para a excitagiao do estédo 3
do He. -Da discussao do item anterior, concluimos que os mo
deios-DW e FOMBT 'sio superiores aos modelos DWPO e MET para
. o calculo das DCS em todos os casos considerados. Dentre os
modelos DW e FOMBT, o primeiro fornece melhores valores pa-
ra A (6<60%), porém o segundo fornece melhores DCS, princi-
palmente nas energiés mais baixas, e ambos sao de igual qua

lidade para em angulos pequenos, de modo que nenhum de-

les explica todos os resultados experimentais perfeitamente.

Entretanto, a concordancia de y com as recen
tes medidas para angulos grandes € o grande sucesso da FOMBT,
no riomento. Seria interessante, porém,-verificar 0os resul-

" tados do modelo DW para este parametro, que MADISON e SHEL~-

_TON n3o publicaram além de 40°,
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TABELA 14, DCS medidas e calculadas para o espalhamento e-He
com excitacio do estado 2P do dtomo de Hélio, para ener-

gia de impacto de 80eV.

18

o (2‘11’) (cm“/sT)x10
(gr;ié) exp.® > calc;. calc, X | Calcé
| . | (Presentd (FOMBT) (W)
0 (64) 92 - 90 89
5 | 53 66 68 64
8 37 B | 47 43
10 27 32 - 33 32
15 11 13 | 14 14
20 4,3 5,6 5,9 6,5
25 1,9 - 2,2 2,4 3,0
30 §,471 9,171 9,771 1,5
35 4,67t 3971 4,271 5071
40 2,87 1,97} 2,071 4,771
45 - 1,17t - -
50 1,471 8,37° 8,2"% 2,071
60 9,5‘2 6,272 6,072 1,171
70 - 5,17° - .
75 6,47 % . a4t 577
80 5,17% 4,17% 3,007 4,77t
90 3,47 3,372 3,277 3,672
w0 0 - 2,872 - _
105 2,572 - 2,672 2 62
120 2,072 2,37% -2 2

2,2

Continua...
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TABELA 14. Continuagao.

a

130 T - 7,272 -

136 1,072 - 2,172 2,07

140 - 2,272 - -

150 (1,8"%) 2,272 2,172 1,972

160 (1,8 %) 2,272 2,17% 1,82

180 (1,8 %) 2,272 2,172 1,872
""n., . . ' s . - -Nn

: indica multiplicagzo por 10 .

: Medidas de Chutjian e Srivastava®® (1975).

b

€. Cialculo na DWI, de Madison e Shelton

: Calculos na FOMBT de Thomas et 31?7 (1874).
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TABELA 15. DCS para espalhamento e-He com éxcitagﬁo do esta

do 2P do Atomo de HElio, para energia de impacto de 60eV.
R nesezlp) emsrol x 1018
(grgus)_ Expd calc.
""""" “Presente ~_FoMpt® pwr® - merd
0 (37) 47 60 51 48
5 (33) 43 47 42 -
6 - - - - 47
8 - L 35 32 -
10 . 20 26 28 26 40
15 10 14 15 15 25
200 5,0 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 - - og,371 7,971 1,4 2,3
40 4,771 3,671 3,00 8,7 1,1
45 - 2,071 - - 5,271
50 2,671 1,471 1,471 4,071 2,771
3 - 1,171 - - -
60 1,971 9,372 9,272 2,271 7,77%
70 N 7,772 - - 3,472
75 1,371 7,172 7,072 1071 -
80 1,071 6,672 - 6,472 9,4"% 1,972
85 - 6,12 - - -
90 7,572 5,672 5,472 6,972 1,372
105 6,0"° 4,672 4,572 5,072 -

.............................

Continua...
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TABELA 15, Continuagio.

12%‘ 4,972 4,17 4,072 2,272 6,33

136 3,°% 3,072 3,970 3,97 -

150 ‘._(3,8-2). 3,972 3,872 3,82 4,173

160 (3,874 3,072 - 3,972 3,872 3,673
180 (3,872 4,002 3,972 3,972 3,273
- I

;.indica mﬁltiplicagﬁo por 1077,
3. CHUTJIAN e SRIVASTAVAS? (197s5).

: THOMAS et a1?’

(1974).
€. MADISON e SHELTON (1973).

. FLANNERY e McCANN?’ (Comunicacio pessoal).

~-118~



TABELA 16.'DCS para o espalhamento e-He com extitagﬁo do

estado 2P do Atomo de Hélio e energia de impacto de 40
.
(gfaus] ..Exp-a.. Presente calc.. FOMBTh
0 - 5,887 1 5,871
3 7,021 - -
5 7,071 5,427 1 -
10 5,2571 45,3271 4,321
BT - 3,061 -
20 1,577 2,00} 2,03"1
25 - 1,237 -
30 5,46 % 7,232 7,472
35 - 4,15"% -
40 1,952 2,362 2,4772
45 - 1,37°2 -
50 9,1 73 8,50 8,48 "
55 - 5,79" -
60 5,575 4,443 4,473
70 4,073 3,447° 3,373
80 3,173 3,1373 2.96™3
90 2773 2,927 2,7373
100 2,473 2,7373 25573
110 2,273 2,5573 2,3573
1120 2,17° 2,373 2,27%

fllg'

Continua,..



TABELA 16, Continuagio.

130 2,173 72,2073
L |
138 2,273 -
140 - | 2,057°
150 - 11,9273
160 - 1,8273
170 - 1,757
3

180 - _ 1,737

—n.

a

b

: THOMAS et al

Significa multiplicagdo por 1071,

87
: TRUHLAR et al , para 40,leV,

27 para 40,leV (1974).
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TABELA 17. A e le para excitagao do estado 2'P do H8lio

para energia de impacto de 40eV,

8 Aoy (rad)
__(grgus)‘_lﬁ_?(ﬁxp)‘ “(Pgegﬂcalg.) . Tres.
: - Exp - calc,
0 __— 1,000 - -
5 - 0,956 _ - 0,099
10 - 0,846 . 0,116
15 - - 0,709 - 0,147
16 | 0,7050,02 : - - 0,53*0,03 -
20 - 0,875 - 0,196
25 0,56%0,01 0,456 0,63%0,02 0,269
30 _b,50i0,0; 0,351 0,75%0,02 0,381
35 0,48%0,01 0,260 0,89%0,01 0,555
40 0,49%0,01 . 0,187 1,140,01 0,838
as - 0,148 - 1,29
50 - 0,166 - 1,85
60 - 0,403 . - 2,67
70 - 0,666 - 5,14
80 . 0,795 | - 2,87
90 i ~ 0,843 - 2,64
100 - 0,858 - 2,35
110 - 0,859 - 2,23
120 - | 0,356 - 2,13
130 __:[ ..-.“.l ....0,858 . T - 2,03
140 - 0,874 . 1,93
150 oo 0,906 - 1,83
160 - - 0,948 | - 1,74
170, - 0,085 . 1,68

- a

: EMYNIAN et al”" (1974),
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TABELA 1g. Parametros de orientac¢Ho e alinhamento para a ex

citacao do estado 21P do He sob energia de impacto de
60eV, |
| e Aa(exp) A calculado — ’Xla(exp) IX!Cal;.
_ ggraus} _ . presente MET (rad) presente
0 - 1,000 1,000 - -
5 - 0,881 - - 0,071
6 - - 0,706 - -
10 - 0,657 0,445 - 0,103
5 - - 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  0,7240,02 0,417
30 0,42t0,01 0,207 0,135  0,9920,02 0,671
35  0,49t0,01 0,186 0,141  1,17%0,02 1,06

40 0,63%0,02 0,225 0,162 1,44%0,02 1,55

45 o~ 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 R o 0,862 - - o210

Continuad...
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TABELA 18, Continuacgao,

105 - 1,94

120 - 0,928 -

136 0,899 - 1,52

150 0,947 0,986 1,40

160 - - 0,994 -

180 1,000 1,000 _
#: Medidas de BMY&:AN et a1l '(1974),

a

-123-
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TABELA 19«a. Resultados tedricos e experimentais para }, na

Vexcitagﬁo do estado.zlP do He sob energia de impacto de
8deV.
o - X (calc)
9__ A(exp)a b C d
(graus) . presents DW FOMBT MET
10 . 0,497 - - 3437
16 0,36 = 0,01 - 0,333 0,277 Q238
20 0,31 % 0,01 0,235 0,311 0,204 G183
25 - 0,32 %o0,01 0,187 0,337 0,158 Q176
30 0,44 = 0,01 0,178 0,410 0,149 G186
35 0,53 £ 0,01 0,233 0,519 0,196 (236
40 - 0,386 - - 4324
50 - 0,790 - - Q541
60 - 0,922 - - g727
70 - 0,924 - - Q824
80 - 0,899 - - (890
90 - 0,870 - - 0,923
100 - 0,844 - - 0,950
110 - 0,834 - - -
120 - 0,848 - - 0,973
130 S - 0,876 - - o
140 - 0,912 - - 0,986
150 . 0,945 - - -
160 - | 0,972 - - -
170 _— 0,991 - - 0999

BEMYNIAN et a1®l (1974)
b MADISON e SHELTON?® (1973).
SITHOMAS ct al®? (1974).
4 FLANNERY e McCANN*7 (comunicacio pessoal).
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TABELA 19-b. Resultados tedricos e experimeﬁtais para |x]|

'na excitagao do estado ZIP do He sob energia de impacto
. de 80eV.
3
L A _Ixi.(rad)

e .

" (graus) Exp? Calc. (Pres.) calc. (Dw)b
10 - ) 0,103 | -
16 0,47%0,02 | - 0,700
20 0,61%0,02 0,337 0,899
25 0,86-0,01 0,578 1,12
30 1,12%0,01 0,950 1,299

.32 - | 1,130 -
35 1,30%0,02 1,411 1,436
37 - 1,592 -

38,5 - o 1,719 -

- 40 - 1,834 -
45 - : 2,195 -
50 - . 2,533 -
55 - o 2,908 -
58 - 3,135 -

.59 . ' 3,055 -
60 - 2,977 -

70 - 2,382 -
80 - 2,063 -
90 - - 1,879 - -

100 - 1,743 .

110 - | 1,610 -

120 - ' 1,473 : -

130 - 1,343 ‘ -

140 - 1,230 - -

150 - | 1,1541 -

160 - 1,1545 -

Nota: Obtivemos x<0 para 0<58%; x>0 para 9>59°,
4, EMYNIAN et al®l (1974).

b 26

: MADISON e SHELTON (1973).
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TABELA 20. DCS para o espalhamento e-He com excitagio do éﬁ

tado 3P e energia de impacto de 80eV.

P o DCS(SlPl(cmzsr—ljxlolg

(graus) Exp? - Presente METd DWPOf
0 aeth 20t1 20"t 22*1
5 (1z*1 15+1 13t 16td

10 62 78 10*1 84

15 28 36 36 39

20 11 16 11 17

25. 4,7 6,9 4,4 1,5

30 2,4 2,9 1,7 3,1

35 - 1,3 7,171 -
40 9,001 6,171 3,571 5,471

45 - 3,67% 1,071 -

50 5,671 2,571 1,271 1,371

60 3,871 1,671 5,672 7,372

70 - 1,571 3,77 -

80 - 1,271 2,77% -

90 1,371 9,82 1,974 3,77°
100 | — 3,3"2 1,4"2 -
110 8,17° 7,472 1,172 2,372
120 - 6,877 9,273 -

' -2 7,873 _

130 - 6,5

Continua...
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TABELA 20, Continuagao.

135

140

150
160

170

180

(5,97%)

u-n.

Indica multiplicacdo por 1077,

8, Medida de CHUTJIAN e THOMAS?B(1975).

d; Cc3lculo de FLANERY e McCANN?? (comunicagio pessoal)

£

: Cdlculo de SCOTT e MEDOWELL?Y?.
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TABELA 21. DCS para o espalhamento e-le com excitagﬁo

do_

estado 31p do 5tomb de Helio e energia de impacto de
- 50eV.
5 DCS ] DCS
{graus) {agfsr] {graus) (ag/sr)
0 2,471 75 7,778
s 2,171 80 7,17"
10 1,671 85 6,7°"
15 1,071 90 6,47"
20 6,272 95 6,574
25 3,5'2 100 6,4'4
30 1,972 105 6,4°"
35 9,873 110 6,374
40 5,170 120 5,874
45 2,973 130 5,674
50 1,87° 14r 5,974
55 1,373 150 6,274
60 1,073 160 6,24
65 9,0"% 170 6,074
70 8,374 6,0 %

180
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TABELA 22, Resultados tedricos e experimeﬁtais para X e |x|

para a excitacdo do estado 3

trons de 50eV,

1

P do He sob impacto de elé

B . . X (ecalc) . : lx,(calc.)
(gr.) }.(QXP) - pres, DWPOb fxgréng) pres. DWPdB
0 - 1,000 1,000 - - -

5 - 0,935 0,939 - §,50"%¢ 7, 7172
1 - - 0,784 0,800 - 1,061 9, 5772
15 0,57%0,03 - 0,622 - 0,62¢0,03 1,43°1 - .

20 0,50%0,02 0,486 0,532 0,68:0,02 2,021 1,781

25  0,57%0,01 0,378 - 0,66t0,02 2,927% -

30 0,5840,03 0,291 0,368 0,90:0,04 4,297 3, 5671

35 - 6,225 - - 6,467 .

40 - 0,175 0,263 - 9,96"1 7,4471

45 - 0,163 - - 1,51 -

50 - 0,223 0,229 - 2,b8' 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, - 9;839 0,458 - 2,15 2,10
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TABELA 22, Continuacgio,

105 - 0,854 - - 2,06 -
110 - 0,873 0,370 . - 1;95 1,94
1200 - 0,902 0,296 - 1,74 1,67
"130 - 0,904 0,284 - 1,62 1,29
140 - 0,911 0,381 - 1,61 8,981
150 - 0,951 0,573 - 1,59 6,427 1
160 - 0,990 0,784 - 1,34 50271
170 - 0,999 0,941 - 4,117 43271
180 - 1,000 1,000 - - 2

“B: Significa multiplicagio por 107m,
2: EMINYAN et a1%8,

by T, SCOTT and M.R.C. McDOWELL??.
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TABELA 23. Resultados teoricos e experimentais pafé A e_]xl,

para a excitacao do_gstadO'SlP do He sob- impacto de elé-

trons com energia de 80eV.

[ x1

(gg;) A(gxp)a‘c | -dl (calc) - '-(exp]a‘cl Ix] {calc) -
MET™ pres., DWPO (rad) pres. DWP(O
0 . - 1,000 1,000 1,000 - - -
' 5- - - 0,816 0,822 - 6,4272 52277
10 0,51%0,01 0,463 0,540 0,564 0,54:0,02 1,07"+ 8,507%
15 '0,3820,01 . - 0,363 -  0,55%0,02 1,85"% -
20 0,36x0,02 0,173 0,263 0,328 0,64%0,05 3,17"1'3,26“1
25 6,31*0,02 0,167 0,207 -  0,75%0,05 5,29"% -
30 0,44%0,02 0,163 0,187 0,283 - 1,11+0,02 8,57"1 5, 2471
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 - 0,712 0,737 0,542 - 2,44 2,13
60 - 0,841 0,912 0,599 - 3,14 3,18
70 - 0,896 0,928 0,520 - 2,50 3,7
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...



TABELA 23. Continuacio.

130 - 0,989 0,885 0,320 - 1,38 9,6471
140 - 0,993 0,916 0,457 - 1,28 7,4671
150 - 0,996 0,949 0,624 - 1,21 6,09" 1
L1600 . - 0,998 0,976 0,807 - 1,15 5,317%
170- - 0,999 0,994 0,953 © = 1,12 4,987
180 - 1,000 1,000 1,000 - R -

"M: Significa multiplicacio por 1071,

a,b. como na Tabela 22. | e

c

: Dados experimentais de polarizagéoag, nzo mostrados aqui,
concordam com os dados de correlagao angularsa.

4, ¢Z1culos de FLANNERY e McCANN?7.
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TABELA 24, Par3ametros de STOKES para a exciﬁagio do ‘estado

,31P do He por impacto com elétrons de 80eV,

Presente calc.

. 6%

. 8(grd - Py R S Py
0 -1,000 0 0

5 0,632 -0,773 ~0,050

10 0,080 ~0,991 -0,106

15 0,274 - 0,945 -0,177

20 0,475 -0,836 ~0,274

25 0,586 o 0,699 -0,409

30 0,626 -0,511 ~0,589

35 0,561 ~0,228 - -0,796
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- APENDICE
AB-1

CALCULO DA MATRIZ DENSIDADE DE TRANSICAO

PARA ‘(EXCITAGCKO DE) UMA CONFIGURACAO EXCITADA

Seja: I¢o>:'estado fundamental de camada fechada

lénLM g >t configuragdo excitada,
LS ‘ '

Usando a convengao de ALTICK e GLASSGOLD%7;

e e _
|¢nLMLSMS> 2 C' (LM SMg{ial) e > =
L oin/2. Mo Mo, o i |
= e Fou (-1} ;(3a‘-ma gy mele, 2 LM ) x
- a'a : - t
' - o | . )
x (sq M, 5 “i;sa s; S Mg) a; aa|®0> (Al-1)

onde o operador CT(C) cria (destroi) um par de particula—bg

Traco,

+

Interessa-nos o caso CT(iaJ = a; a que des-

troi um elétron no estado ¢ e cria um elétron no estade i,

pois vamos calcular a quantidade:

Xon (F'T) = <¢ol¢+(r3¢(rleénLMLsﬁs> (A1-2)

que € a matriz densidade de transigao.
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Xon (') = <¢O|¢*(;)w(r')c*(LMLSMS(iaJ|¢O>' -

/ : .
Cm g o |
o
%apa(_l) (ﬁu m, % mi|LML) be

- eiﬂ/Z

X {5y g 55 wglSMg <o 0T (y(r)ala o> (AL-3)

onde ie g se referem a particula e buraco, respectivamente;

o elétron i com nilmeros quanticos (n; %; s; u;) e o buraco

a com numeros quﬁnpicosf(nm 2 ). sendo Si=sa=1/2’

m s
8 4 o o
e (21 m, %, mzli3 mS)Aé o conhecidolcoeficiente Clelsch-Gor

don para composicao de momento angular,

- Para os operadores de campo y e w+, temos a

expansio: - - - S
$(r') = a 9 (")
nim,sm
nﬁmgsms _ L77s _nﬂmﬁsms
| | eq. (6)

w*(r) = 3 a ' o* (r)

LI R | 1 L N RS L2 L R Ve |
. n'L MmeS m n'? mys'm, N 2 Mgs mg

_ Consideremos ent3ao um termo qualquér do lado
~direito da eq. (Al-3), apds a substituigdo de (r') e  (r)

pelas expansoes {(eq.(6)), onde (r) sio spin?orbitais de um

eletron:

+ + + '
X - <d Ia tpigtatogt @ a. a I¢ >¢ (1) ¢(r")
ng{mgsm o n Limgsimg nimpsmg 1 el o n'ﬂ'mis'm' nzmgsm
n'l'mig'm; s S
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0 elemento de matriz neste termo € zero, ex-~

: t ' :
. = a. e ; = g n e
ceto quando a0 sm a; e a0 tmtsim? q* €1 este caso
L7s 2 5 . : .
+ F ;
<9 |a . a. > =
ol a 21 % aa1¢0 1

.~ Entdao, no lado direito da eq. (Al-3):
<% |¢+(rj¢{r')a+a [0 > = ¢X(r)¢;(x')
K i%a’ "o o iy e

e a equacgac toda se reduz a:

ma+uu.
_Jin/2 . L
x{rte) =T n O (e g &y my L M) x
x (s ~uy 85 u3|8Mg) ¢3(r)e;(x") (Al-4)
onde: 6.(r) = ¢ (¥) n (o)
ot Di%iMy SiHj

g () B s u

' g ma(r) n*0£ ct(0)

- (A1-5)

6 kT = R, (r) Ykmg(‘f) _.
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w©
" Separando na eq. (Al-4) a'dep2nd§ntié nos- mo

mentos angulares orbital e de spin, temos:

+ | O in/2 .
<e |y (D) (r) e > =e R* . (r) R (r') x
o _ nLMLSMS - naza- :nizi

. _ _
I (-1 % (o, -m_ %, m.[L M) Y* (r) Y (f-')J X
[;a q o "1 71 L LMy zimi

4

u
o0 (s g 55 wls mg) neg @) g, (01)]
[;a e a "o 1 ; S Saby Siuy

ou seja,
<o fyT (v e > =
0 _ nLM, SMq
in/2 _* ' LM _ SM
= e R_, fr) R (r' LT Lig. 30 w O '
n L n;fs ) (&, Lw | ;1) (Saﬁfw ]sic )
(Al-6)
onde
i LML R m, _ R
(Barlw |2,i,r’) = an (~1) (2, -m, mi|LML)Y;(r) Y (£1)
] _ - Male M1y
(A1-7)
SMSu ua '
) = - - * +
(sqole iszot) =2 (-1) %(s, -u, Si-“iISMs)”_s MG CAD
My a'a  Titi
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b
A €q. (Al-6) mostra que a matriz densidade

de transicfo €& separavel nas coordenadas radiais, angula-

res e de spin:

. (r'r) REZEI O R ) Y GRS (o)
= s L¥ . o
on : naza nizi zazi _ S451

(A1-8)

Particularizando para o casc do Hélio:

a) Configuracao singlete P:

Estado fundamental: |®0> = |(15)2:18>
Estado excitado: |& > = ](ls)l[n )1'1PM >
" 7nLm S . pJo+ My,
Entao:

L =0

a L=1, M =0,1.

0. = 1 L

i .
sa'= 1/2 '
: S=0 Mg =0
8; = 1/2 _
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-

1w/2

-<E15)2:IS]¢+(r)w(r']IEls)I(np)lrlPML> = R*gr)R ﬁr ) X

x .

X Iz (-1) “(0 -m, 1 m, |1 M, ) Y (r) Y (?')
m, =(} somente

x IE (-1) Yo (1/2 -u "1/2 uil_ﬂ bJ”;,/z "

o w9l
M =1/2,-1/2 (@) 1/2 uy o l

o

Desenveolvendo as somas sobre m, e u,, tere-

‘mos os seguintes coeficientes Clebsch-Gordon:

(001 m]1M) =35
. ! L m, M

(1/2 -1/2 1/2 wu; I0 0) = ~(1/v2) ¢, Wy, 1/2

(1/2 1/2 1/2 uilﬂ 0) = (1/7/2) 6“1*“1/2

- e entdo, a matriz densidade de transicio para a configura-

¢do singlete P do atomo de He fica:
<) syt mur syt mp) b ey > =

Rig () Rpp(r') Yoo(x) Yy () x

x {(1//2)(a*(c)a(c')+s*(o)8(0'))} (Al-9)
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onde usamos, como & usual,

N (@) =al)  n (o) = 8(c)
1/2 1/2 1/2 -1/2

Comparande eq. (Al-9) con eq. {A1-8)}, obtemos
que: -

00 o |
L (oo') = 1/VZ [e*(0)al(a*)+p* {0)B(0')] - (Al-10)
1/2 1/2 - - -

b} Configpuracio triplete P:

2 X

Agora temos o estado inicial (1s) Seoes.

tado final {1s) (np)l 3 P, 1sto &, 8=1 e MS=0,il, e os demais

numeros quanticos envelvidos sac iguais acs do caso single-

te, ji tratado.
<£1s)2 Ls|y" (v)p(r )1 asyt eyt >

in/2

i . .
x [2 NG (o -m 1 n [T My &rJ Y. (T’i]

[83
somente
372 L
: 1 X #
x {E : (=1) Y“(&% ~u_, = ou |l Mn (o) m

“160-
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%
Explicitando os tres possiveis valOrés de ‘Mg

obtemos, por cdlculo direto:

<@sy?: syt v as)tapy e o

L
| * [ * hood ot SMS t .
= Ry (1) Rup(T') Yo (D) Yo, G ]cl 1(60 ) (A1-11)
' 27
coms:
1.1
z - (go*) = B*{o)u(c')
1/2 1/2
1l -1 _ ,

z {o0') = ~a*{0)B(c’) ' (A1-12)
1/2 1/2 | '
10 ' .

z (cot') = 1/V/2 ]B*(U)B(o')-a(c)a(c')l
1/2 1/2
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" APENDICE AB-2

" ANALISE DO SPIN NA MATRIZ T

" E SECCAO DE CHOQUE DIFERENCIAL

A matriz TRPA para o espalhamento inelastico
onde o alvo € excitado de um estado fundamental 0 para um

estado excitado n por impacto de elétron, & dada pela eq.

(53)
(=)*HF (+)HE . RPA
RPA 1 Y
T = fdr.,dr, £ (ry) f () —=——— ¥ (r,7,) -
ng,op 1772 q 1 D 1 l;i‘?zi n-2°2
: . o (53 )
(=)*HF (*)HF . 4 A RPA
= Jdrydr, £-(r)) £ (x)) X, (r577)
q P iry-1,]

onde, ﬁor brevidade,_no-ladb esquerdo da equacio, 0 en re-
presentam todos os nimeros quinticos necessirios i esﬁecifi
cagéo do estado do alvo antes ¢ depois do choque, respecti-
. vamente, e da mesma forma, p e q caracterizam o elétron in

cidente e espalhado, respectivamente.

Vamos deixar de escrever, por agora, oS si-
nais RPA e HF, e vamos especificar os Indices que caracteri

zam os estados quanticos das particulas envelvidas:

. - . . . -» . ~ - .

a) eletron incidente: momento linear p e projegao de spin mg
“ 1

b) elétron espalhado: momento linear g e projecio deISpin m52

-

c) estado inicial do alvo: € o estado fundamental do dtomo

de H&1lio (15)%:1s, isto &, 0=nLM; ,SMc=100,00.,
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>

d) estado final doralvo: &:0 estado éxcitado&(ls}l(hpjl;,'-
Esta configuragdo resulta num estado que pode ser um sin
'glete P (L=1, 5=0) ou um triplete P (L=1, S=1), conforme

mostrado na tabela (A6-1).

Esplicitaremos a dependencia de spin da ma-

triz T, colocando:

C) N C)
fk(rl) - fi(rl) nmSI(Ul)

- ' | a |
e X (ry75) =X (%)) ¢

(UIGZ)
nLMLSMS nLML _SMS

Lembramos que integral em r significa inte-
gracgao nas coordenadas espaciais e soma nas coordenadas de

spin. Entao:

: : (+
T L > > = I far.dr, £ (r;) n. (o) x
nLMLSMSquZ,opmS 5,0, 172 3 1 mSl 1

1

*

= S | n + >
x £, (ry) n* (0,} —4—=e— ¥ (r,7,) Toy (0,0,) -
a 1 msz ,% l;l_;zl nLML 2°2 SMS 272

, (+) ' -
> e -
- g fdrldr2 f, (rl) n. (ol) f
192 P 51

L -

!

N, i
Tz e (1172 “smg (91%2)
1772 5

“163-



&

ou’

T > a =Ty E n (0)) n_ (07 gy (0,0,)
nLM, SMqm_ ,opm D Sm 1 m_'%2° “sM 272
L™5% s, Sy 619, 51 54 74 S
- T | bX ’ n, (o) n_ (o,) & (¢,0,) = a ™ . p TF
E m_ 91 Mm_ ‘927 SsmMc 9192 ' :
010, 5 S,
onde:
D A (+)-> (-):- R n, -
T = fdrldrz f, (rl) £, (rl) —~— Xn LM (r2
P q Irl“rzl L
(44)
E > + (+)+ : (-)-t T n > >
T fdrldr2 f, (rl) £, (rzj e Xn1M (rlrz)
P q Ilfl"rzl L

a= I n (@) N (04) Tey (6,05
: m 1Y "m 1 SM 272
G410, S4 So S

b= n_ (6:)n. (65) ¢ (0,05)
a10, msl l. msz 2 SM3 172

e onde, do apendice AB-1:

C{)O(Glcz) = (1/1/2){a(c71)a[02) + 8(51)8(02)}
Cll("l"”z"” B(ay)a*(o,)
¢ (0199) = (1//2){B(5)8% (o) - alopat (o))

1

C . ’ .= _ ' B*
L 102 - aleptieg)

~164~-
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a(o) se mg= 1/2

n, (o) = ' '

s B{g) se ms=-1/2
21

Usando as relagdes” :

L a(0.)alo.) = & 8(0.)B8(c.) = 1
U.a(al)a(cl L s g |

i . 1

I}
L ]

e I alo;)8(o;)

9

obtemos 6s seguintes resultados:

‘Caso Singlete: S=0, Mg=0.

aii o
G109, 8, S,

(o) ny_(07) 1/VZ {a(o)aloy) + Blog)B(o,)) =

2//2 & n_ (6.) n (5 )
01 msl 1 mSZ 1
a = 2//7 Gm

m )
Sl SZ

b= n (o) n (o) 1/V2 {aloalo,) + 8(0;)6(0,)) =
91%2 %1 - S2 -

N [&ms(ol)a(cl)ams-,ljz * g (0Bl ) =
: 1 1 -2 i ' 2

= w2 (s, 172 8m 172 Y % =172 Sn .-1/2)
S]. 52 Sl 52

= \
1
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Entao:
SINGLETE

Taim qm_ ,opm_ 1//7 mg oMy EZTD-TE]
Sl s, 5 o 2

1 1

Caso Triplete: S=1, Mg=1,0,-1.

Observa-se que, neste caso, 0 termo direto

aﬁDdesaparece, pois a se anula sempre em virtude de que

DEE S (ciﬂi) = (0, Teremos entao que considerar apenas o

o4

termo de troca-bTE.

a) MS = ]

bez my (o) ny (o) ty5(00,) =

%1% %1 )
= )é . nms(cl) nms(cz) B(o)a(o,) =
172 1 2 :
b= -2 12
1 2
Entao:
TRIPLETE | :
T+ (Mg=1) = -§ _ 8 T
nqmsz,opmSl S msl, 1/2 msz,lfz E
b) Mg = 0

b = g U..“ms(°1) np (92) 245(0,0,) =
1% 5 S2
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177 £ (o)) ng (5,) {8(s;)8(0,) - aloalo,)} = 0
%1% 1 *2 :

n -

177 [sm -1/2 % 172 7 w172 Sm .-1/5]
2 .

51 52 5y
e
TRIPLETE _
T, s (Mg=0) = -TE//E{[§m$,;1/2 *mg 172 "
- 8 S - .
n. ,1/2 °m. ,-1/2] g
Sy’ 59 , f ,
c) MS = -1
b = i . nms(ﬁl)'nms(dz) t1.90049,5) =
192 1 2
= +§ . nms(ol) n, (@5} afo;) B(o,) =
1’2 "1 52 -
=4+ 8 8
mg L,1/2 mg ,~1/2
1
Portanto:
TRIPLETE - ' T
Tnamszfogmsfls=-1) =-§.5m81"1/2 6m32'-1/2 E
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A secgdo de choque diferencial-& definida pa

ra cada caso porza:

. . gy . 2
¢ =L Jal 1T, ol
MEAT]

Consideramos o feixe de elétrons incidentes
nao polarizado, e nio olhamos o spin do elétron espalhado.
‘Devemos entdc fazer uma média sobre os possiveis valores de

™~
spin do elétron incidente, e somar sobre os possiveis valo-

res de spin do elétron espalhado. Sabemos que o el&tron

sendo uma fermion, tem projecao-do spin msnl/z ou ms=-1/2.

Entao vamos fazer:

B

o1 I 2
IE = m_ m, ITn |
q,0p
ar” |pl 2 Tsq s, ?
a) Caso Singlete:
1725 »  |1//7 12 -
m m Mg, Mg
$; S, 1 2
= 1/4 % 8 n =174 (1+1) = 1/2
msl’ms2 517 %2
SINGLETE )
T [ar 1 D B 2
e _ = e me = 12 Topne = Thn
w4 |pl 2 L L
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b) Caso Triplete:

p PLEIE 2 ptriplete gy )12, [gtripletepy o312 .

¢ |TETiPloteqy 12

“ng,op
e
1 [a] g 2 2 . 2
O = o o T | /2 ¢ L )8 _ 8 +
4w 'Iﬁl _ nuML msl msz msl, 1/? msz,llz
2 2 2 2 ’
v 172 [5 -1/2 % 1727 Om_ 172 O ,—1/2] *
51 2 1 2
2 2
* 8 ,~1/2 "m ,1!%}
51 2 .

Cada un dos termos da dupla soma da 1, e re
sulta que a sec¢ao de choque diferencial tetal, no caso de

excitacio do estado triplete, &:

TRIPLETE . .
1 Jgl/ (B 2
4] . F o 3/4 iT , i
:41T?" H;‘ \ J -H‘LNL
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- APENDICE AB-3

.'ANKLISE DO MOMENTO ANGULAR

D

B TE

"© NOS ELEMENTOS DE MATRIZ T

Para fins de calculo, € conveniente expandir

D

. . E - .
¢ integrando nos elementos de matriz T e T em esferico-

~harmonicos. Escolhemos um sistema de coordenadas cartesia

‘nas com o eixo polar coincidindo em direcao e sentido com ¢
> - . .

nomento p do eletron incidente, com ¢ alvo na.origem. Faze

mos, ainda, o plano em que se processa o espalhamento ser o

plano xz {na verdade, apenas o semipiano ¢ = 0).

.

-3
Ve

- semiplano ¢ = 0
8

RN

N

_ . centro

e ™
V

S
Y

espalhador

Assim, a fun¢@o de onda que representa o elg
tron espalhado independe do angulo ¢, ¢ a diregao do elé~

tron espalhado fica caracterizada apenas pelo angulo 8.

Nestas condigdes, as funcOes HF mo continuo

sgo expandidas comoZ>: (ver detalhes no apendice AB-4)
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(+)HF w is, (p) | _ _ o

£, F =2 ife P cos 8, (p) 1, (pr) (24+1) ol Y, (8)
P pr 2=0 - _ | |

3 (48-a)

R 1@ 8y() uyar) Y3, (B Y, (@)

+ ) = .1 e cos u, (qr) Y*. (%

q qr £=0 m=- ' IARTIRS AL _ %m '_Rm-q

(48-h)

onde &, (k) & o deslocamento de fase elastico HF e u, (k1)

tem comportamento assintdtico.

lim uz(kr) = sen{kr - &mw/2} + tg an(k) cos (kr - &°w/2) (49)
oo : ' T
e § = (0,4=0) di a diregdo do elétron espalhado em relagio

ac eixo polar z (direg¢io do elétron incidente},

A matriz densidade de transicao fatora em:
- (apéndice AB-1)

> > g - ~ ' -
X (rir,) = Y., () Y. .{¥,) (51)
nLML i~ 2 :1 r2 LML 1 o0V 2 e

e, para o poténcial de interacdo coulombiana, temos a expan

-

s3o multipolar:

-8
Ty w0 +£ e R i
I 4n e Y. (F 3 4
—— T T Yam(rl) ng(rz) (507

U
lrl»rzl $=0 m=- (22+1) r{

Substituimos estas expansges na formula pa-
\ b \ B
ra ¢ elementc de matriz T (termo direto) e para T (termo

de treca) eqs. {44a,b).

171~



a) Calculo de 0

(+iHF (-lﬂF,.I. ZNIVQ N

. -
Thpg, = JaXdY £,(0) £, === 4,0, eq. (44=a)
oL p q [x-y]

C aq w8 is, () - S

T = JdkF I i e *Ucos 8, () uy(px) (2241) x

L px &=0 ' .

- i +2° opr A6, (@)
AL, Y, &Lz : 7T AT
* gx £'=0 mp=-2'

. . .
x cos 8, (q) “z'(QX) Yooae (X) Yoo v (@) x

w0 ’ ) L
xT 3 (2 )'4;;?w-r Yoo (3 Yo () x
S AL 4 mzln""‘?’” Zette] r) % AL AL

r P Y* o 1

Reagrupando os fatores temos:

. 2
D _ 4m . (8=81
THLML T me—— Z 1( ) eXp[GR(p) + GRF(QJ) X

P
Pq E’ z'ml £Ilmli

X cos §,.{p) cos & (.f JEE:I\Idi Yoo(X) Y X Y, (%)
[} P [ q 'Z'ET‘.—{'I *00 X L'’ grig LR 2

-, (pX) ﬁgr(qX)

3 - ¥ - 2 2
X S3F Ygugn () Yy ) SxPdx yidy e S *
£ p ) P ()
r .3y 15 WY |
< ni 15 a ' '
K ey Y (a) | (§£;33

> ¢
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s esferico-harmonicos s3o fungdes ortogonais:

&Y Yy ) Yppy ) = Spgm Sy g (A3-3) -

donde a soma Z pode ser imediatamente efetuada.
2" m : : .
R,!!

A integral radial fica, ent3o:

. ) . L
D . ' Te 7 o
‘;fz'ﬁ = Jdxdy u (px) my. {qx) T Poy) P ) (A3-4)
: , Ty ————
Lembrando que:
) Y; s L nooyo .« CAZ<E
,lu(r) = (-1} A<y (1) (A3=5)

A integral do produto dos trés esférico-har-

monicos se resolve pela farmulazz'

a3 Yoo (X)) Yoo ()Y _,MIESE) =
' | (A3-6)
1/2

L le2es1) (22 +1) (2L+1) £ 2L (z LA
| I 0 0 0)\0 -m -M

-

onde os simbolos 3j devem satisfazer simultaneamente as cop

digdes:
1) [2%-L] < & < g'+L
2) Mj= - m'

3) 2+£‘+L = 2N (par)
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Caso contririo, a integral & nula. - Da condi

.¢do 3, temos que L - &' = 2N - L - 22', donde:

(AR Ly 2(N=2') L gy (N-L)

. mas

N S k0 AN S LS )
N-2 - % S——
Entao: : : _
gy - - -
32 Ly 1/2(8-RT L) el (A3-T)
Lembramos ainda que o esférico-harmonico “do
" @ngulo q fica 22 ", pela condig3o 2:
' o . 1/2 -iM, ¢
Ay ~y _ e+ (ot -mh ML L
Yot @ = ¥y @ | hcos o) &

Av(et+Mp)t

que a soma em L' fica limitada por &'> |Myle que, pelas con
digBes 1 e 3, a soma em £ fica limitada aos valores |2'~-L]
e 2'+L. Colocando ent2o na eq.@5-2)as_eqs.(AS-E)aCAB-S)juE

to com as condicdes 1, 2 e 3, obtemos:

-1M ¢ o '
D aw (=" i L _1y1/2(1+a-27)
nliy = pq fff?‘7 R'>iM ] 2=|L-2'],2

ST AN N T
o oexp {18, (p)+8,, (I} (22+1) (227#1) .
’ S\ 0 0/ \o =My My

v 172 '
(8 1=yl cos §,(p)} cos & .(q) jD. ﬁ’(cos 8} (52-a)
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h) Calculo de &,

Procedemos da mesma forma para obter a formu-

: s mE
la para o elemento de matriz T  de troca:

< «HF* '(+)HF S '

E ( 1 = 1 ~ :

T = [dXd¥ £, ) £, (X} = Yo 9 eq. (44-b)
q P [ x=y] L |

- com o seguinte resultado:

“iM, & , w L+’ - N
O L A R 2L r (-1} 2@raret)
pAtL o Pd oM erslLeat] 2

; /5. 'z* t\ /¢ 2t L !.'1._ 11/2
. explil8, (p)+&,, ()]} (2}1+1)/ ( M}) ,Ml o

\0 0 0/{0 M (9%M, ) !

MLrCOS-G) {A3-10)

_ ' - ~fE
o cgs sg(p} cos §,,{(a) Cfg'g Poat
onde
- : ’ ,IR!
Thra = 105 & uy 00 by (@0 oxfiy B0 () (@D
- > - :
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“APENDICE ‘AB-4

"METODO DAS ONDAS PARCIAIS

Precisamos encontrar a‘fﬁrma das ondas inci-
'dente e espalhada com as corrétas condigBes de contorno. Em
se tratando de um problema de espalhamento por um potencial
central, podemos resolver a equacgao de Schroedinger em coor
denadas esféricas, com separacido das variaveis radial e¢ an~
gulares. A diregio da onda incidente & tomada como sendo a
do éiko polayr 3.' As solugles com energia positiva deverio
ser regulares na origem e ter forma assintatica;
Ris Lr

@) = w0 - + £(0) Sm (a1-1)

podendo ser expandidas em polinomios de Legendre:

'¢(r,e) = ; Z&ill Pg(cos-e) ' (A4-2)
. 2=0 T

A parte radial y, da fungao, € solugdo da e-
quacao de onda (eq. de Schroedinger) radial para cada valor

- & do momento angular:

2 . ' :
[._Q.f +E - U(x) - ...,_,2_..’%(9»"‘131 y, =0

dr T

'yg tem comportamento assint8tico

lim ¥, (kr) = a, son[kr-27/2-3, (k)] (A4=3)

T+
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Todas as soluctes regulares na origem dZo o
mesmo deslocamento de fase ég(kj, diferindo apenas pela

constante de normalizacdo a Esta deve ser ajustada de

z.
modéyque a éq.(;) seja satisfeita. Para tanto, expandimos
em polindmios de Legendre também o ladc direito da equagio

(1), coiocando'

8

C e .
eli'r = elkr cos & .o (20+1) i ji(kr) Pg(cos 0}

=

_ o (A4-4)
f(e) = £=0 £, Pg(cos 6)

onde jﬁikt) & a funcio esférica de Bessel de ordem 4L cujo

comportamento assintotico é:

lin jg(kr) . sen(kr-27/2)
00 . kr

Substituindoc as expansces (Ad4-2) e {Ad4-4) na
eq. (A4-1) e comparande a forma assintoticg dos dois mem~

_bros da equacao resultante, verifica-~-se que:

| | 18, (k)
T A e 135 )
.k

TSN

2 R sen agik)

" Concluszo: A forma assintdtica procurada da solugdo re~

gular na origem yg(r) €:
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' e i8
Iim y {(r) = i* (22+1) %

e senlkr-ﬁﬁ/2+62(k)[ '
oo A )
ou seja
o o 18, (k) f
(o) = iF L ST g 5 (1), (k)

com

lim uz(kr) = sen(Lr 2ﬂ/2) + tg & [k) cos {kr-2n/2)} (A4-5)

r-—)-oo

Lembrando a eq. (A4-2) e o teoremaz da adicao

- - +R ‘ ' '
(28+1) - * v
__z??_ P£(cos ) = §=_2 ng(ﬂl) ng(ﬂz) onde 8 € o angu

lo entre as direcdes 2, e Q,, temos:

vir,0) =z B wes ey =z g, B (A4=6)
5=0 T £=0 _

onde a %-esima onda parcial wﬂ(?) e dada por:

(¥) B 2 M0 8, (k (kr) (ﬁ) ()
= 4r 5o i” e c < Y Y
wz : kr m=-% ’ : > g_ : K r  b

(A4=7)

¢ onde uﬁ(kr) satisfaz a eq.{A4-5). No caso da onda intideg

te paralela ao eixo z,

o 18, (k)
v, () =1 (1/kr) i¥e P cos 6, (k) w (kr)  (Ad=§)
& n=4% —
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APRNDICE ‘AB-5

'CALCULOC DA SECCAO DE CHOQUE DIFERENCIAL INELASTICA

" PARA 0 ESPALHAMENTO ELETRON-He

" PRIMEIRA APROXIMACKO DE BORN

Transicao {15)2:18 - (ls)(nﬂ):lL, 2=0,1

A amplitude de espalhamento inelastica em

unidades atdomicas para a colisfo elétron-itomo de hélio na

FBA, € dada porSB'
- > 1(;1"2’[) B?S ‘
fn(e) = {(~1/2m) Idrs & Vnz,ls(rS) (A5-1)

onde o potencial de transicZc & dado por:

X > > - > -
Vae,1s (330 7 L (/xy5 + Mxyg) 0 (xyx,) @ (r7,) dry dr,

{AS-12a)
a secgao de choque diferencial correspondeﬁte €:
a(8) = (a/p) |£ ()] (A5-2)

C2lculo de potencial de transicio

¢, e ¢ sdo as fungdes que representam os es

tados inicial e final dos atomos de He. Se estes estados
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sao singletes, @0 e Qn simetricas, e em termos dos orbitais

'de um elétron, podem ser escritas como:
-+ > -
0, (F17)) = Py (F)) Pi (Fy)
. +.-¥ _ -. _ —:- * ' > * o
b (r17Tp) = Q/VZ) (P (rp) Prp(rp) + Prg(rp) Py p(rp))

Substituindo estas fung¢bes ¢ e & na expres

sao para o potencial de transicio, temos:

: _ 1 1 -+ + > N
Vng,15F5) = ANVD Sl v 520 P () Py () Py GGy =

ko > - ; 1 1 i
X Png(rz? dr, dr, + (1/7/2) f(?;g + r13) X

> -+ . > ¥ + -+
b'e Pls(rl)~Pls(r2) st(rz) Pni(rl) drl dr2

Assumindo os orbitais de um elétron ortonor-
malizados, duas das quatro integrais que compodem Ve ls{rs)
]
se anulam, e as outras duas, devido 2 simetria nas coorde-
- =3 o~ . R N
nadas r, e r,, sao iguais. Resulta:

P (? )P* (? )
A Is* "1 " ng "1 =+
Vnz,ls(rs) dr1 (A5«3)

= (2//D)r

i3

Calculo da amplitude de espalhamento

Colocando a expressiao eq. (A5-3) na eq.(AS-1)

obtemos a amplitude de espalhamento:
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: ' T . - .
. . T2 S o .
12 e I > e
£ (6) = - == =% 1 P, (r,) P_, (r;) dr, dr - (A5-4)
n 2 /? 1$ 1 VIL?; 1 1 -2. e

T2
. . > - . . - . ) ’
onde k =P -q. & o vetor transferéncia de momento, sendo o

momento P do elétron incidente paralelo ao eixo polar z.

Usando a férmula integral de Bethe 9:

> :
L R , ik,
Jdry, =e—e— = (47/Kk7) e '
‘obtemos:
. - U 2
£ (6) = (-1/20) 2/VT) (4n/K") sd¥] e P G P, G

Explicitamos agora a dependéncia angular do

integrando:
Pls(;lé = (1//47) Py (x))

P 3.3 =Y (B, P
ng (Tp) = Yo () P, (ry)

iK.F) 2 * N
-e = 4y im i Jﬁ(kr) ng(ﬁ) Y, (T1)
Resulta:
. o iy R 2780 L -
£ (0) = ~(1) “ifm fdry st(krl) P, (ry) Png(rl) .

-~ -~ * - *
I drl Ya'm'(fl) Y&m{rl) Yﬁ'm'(ﬁ)
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e
A integral nos esférico-harmonicos, que sio

ortogonais, da ¢

T 5mm' e temos, finalmente:

£.6) = -0 3’—’-51 dry 5, (krp) Py () P () Yy (R)

{A5-5)
. Em particular para a traﬁsigéo 1s+ 1P, tenos
2=1, e segue, imediatamente: |
y z,/ ‘ . ; ' ek
fnp(e)- = i -1™" Y, ) Inp(k} | (A5-62)
onde
Inp(k) = [ dr Pls[r) Pnp(r) jl(kr] dr _ {A5-6b)

Conforme a Fig. 6 mostra, k = (k;ek,¢k= T) .
Entao podemos explicitar as fungoes Y1,¢1(8k¢k) e Y1’0(8k¢k]-

¢ obtemos:

. = 2
= o ! - o=
fnp(e) i 2/6 cos ek Inp(k},k , @ 0
. ) ] _ 2
fnp(e) = ;1 V3 Se}l Gk Inp(k)fk ' m =%1
(A5-7)

Para transicao 118+-n15, L=m=0 e

£,,00) = =2V7 . I (K)
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com

I &) =/ dr P (r) P _(r) 3 (kr) | _
| (A5-8)

onde Ens(r]rdeve ser ortogonal a Pls(?).

Da comparagao das expressoes para a matriz

TD (eq. (62-a)) e da expressao (AS5-4) paré'fn(ﬁ), podemos,

por analogia, definir o elemento de matriz de TEPA,

-

FBA ikK. T :
1 -+ - / N -+
_ Pls(rz) Pnl(rZ) (1,r12; drl dr

TnEm(aJ'= /e 2 .

FBA - - -
T on(®) = -m/Z £, (8) (A5~9)

,Daqui'seguem, imediatamente, as eq.(77). As

equagoes para fn(ﬂ) e T;BA(B) especificas para o atomo de

hidrogénio sao obtidas de modo paralelo, a Gnica diferenca
estando no potencial de transicio; a formula(A5-3), para H
fica simplesmente:

- * S
Pls(rl) pni(rl) >

V drl : (A5-3a)

+
nﬁ,ls(r3) =/

T13

e decorre dai que as f6rmu1as obtidas para Hélio ficam vi-
lidaé para o Hidrogenio desde que multiﬁlicadas'por V772,
Para o calculo da amplitude de espalhamento para a excita=-
¢ao dos cstados 35 e 3P, o procedimento & paralelo; devenos

s e - . - .
apenas lembrar que neste caso ¢n(r1r2) € assimetrica.
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. S | R SRS
. 0 elemento de matriz T  na primeira aproximacao de Born,

analisado ‘em ondas parciais

A ) : D
- 0 elemento de matriz T definido na eq.
nLML .
(62-a)

HF  (-JHF* -
I { (+1 1. o A

T = fdx dy £ (x) f£_(X) P, (y) P, (V)
.nLML P g |§“?| 72p 1s

analisado em ondas parciais, resulta (conforme Apendice
"AB~3) na eq. (70-a), que pode ser reescrita, resumidamente,

como:

-1ML¢

o S |21 +L] M :
Ty (6,8) = an LLL_¢ g P,y (cos 8) .
L /2L+T pr>iMy | e=]ar =L :

cosd, (p) uz(pX)J

.
v Brorg [ x7 dx dy [ o

<
t7T () Prs @)
: |

[cos Gg,(q] ug,(qx)_ i’

(A5-10)

"

4

onde se usou, para representar o elétron incidente (com di

recao paralela ao eixo polar z) conforme eqs. (A4-6,8).

s 2 g 16,0(0)
f+ (x) =& i¥ e cos 5£(p) ugfpx} (22+1) Pg(coz 8) /px
P C2=0

e, para o elétron espalhado, conferme eqs. {A4-6,7),
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..l* . . 2.' iﬁp. (q)

f(x) = An I i7 e 7 cos 62.(q) pz.(qw) Y (x) Y (q)
q gx &'m’ 7 B 't 'm’

Na formula (A5-9) temos ainda que

1im uz(kr) = kr [Jz(kr) - tg & (k) n (kr)}

B e

Na primeira aproximacdo de Born, as ondas que

. - . . () =
representam os elétrons incidente e espalhado fk (x) se re
duzem simplesmente a ondas planas, isto €, os deslocamentos

" de fase sao nulos, e u, (kr) = kr jo(kr), isto e:

(4) BA - )
(E) =% it i, (x) (22+1) P, (cos 0) = e'P?

p £=0 S

(-) *FBA Y . s

s Go =amE T g (%) Yy () Yo @) = et0F

Assim sendo, a formula (AS5-10), no-caso da

primeira aproximacio de Born, se reduz a:

FBA yany e i leten] M
TnLM(B,¢) = 4 z X Pg, {cos 8)
L Sl s 1 gi>IM | e=fat-L]
~L
<

2 . |
» 8pgrg Jdx dy x7 j (px) . (qx) *r'r PP ()
(A3-11)

No caso particular de transicao s+p, teremos

L=1, e de (A5~11), seguem, imediatamente, as eqs.(78) e{(79)

BA analisads em

gue empregamos para o calculo da matriz !
ondas parciais (para as transigdes 1s»2p e 1s+3p do atomo

de Hé). _
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APENDICE AB-6

OBTENCRO DOS DADOS DE ENTRADA PARA O PROGRAMA SCHF

Vamos llustrar o procedlmento para o calculo
.de Orbltals atomicos com o SCHF, comentando os dados de en-~

trada para o atomo de He.

A equagdo Hartree-Fock em unidades atomicas
de Hartree em sua forma diferencial para o orbital P (r),

pode ser escrita como:

(12 . 0D,
2 .2 T 2y

L.n.%. /r) +

todas as camadas .
( [k {nl s T

ocupadas, n;l. %nk) _

+ I(k,par) dlk k(n Linghy /ri]} Png(r) +

£+ 1

N, S0 +1 |
+ 25 (n, 8, ;énz){Z(k)[ ik 7T o Vo ck(ﬁo,ﬂ.io)] x

X Yk(nznizi/r)} Pnigi(r) = (A6-1)
) njﬂjfnﬂ ' :
=e B o (r) ~ 505 I ) N o S (1)
ne" nt | Rj L J nﬂ,njﬁj njﬂj
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-y

onde: N ¢ o nimero de elétrons na canada ‘i

dik e fik especificam um particular multiplete da con

figuragio considerada;.

€ , € o parametro de energia HF;

ni
Xog n.a sdo os parametros nic diagonais que surgem

B R | - -
do método dos multiplicadores de Lagrange indeter-

minados, que sao usados para impor a ortogonalida~-

de entre dois orbitais;

_.ck(ﬁo,zio)_sﬁo definidos pela eq. (13-17) de SLATER®®

E, finalmente:

Yk(n 2 Wy 2. /r) _E f Pnjz (r}P 1 .(r')r'kdr' +

t t A -
T .i'IT Pnjg’j (r.)PniEi(r ) ~FET dr'  (A6-2)

Se os coeficientes d. ik © f. ik sio ambés zero
a-eq. (A6-1) se reduz 3 eq.(l7-57) de SLATER - para a ener-'

gia media de uma conflguragao.

Note-se que {I/r)Yk(nJRJnlnlfr) constltu;;lgﬁ‘.

integral interna de uma 1ntegra1 radial de d01s eletrons.~

Segundo a notagao de SLATER, o k~&simo termo da expansao_
multipolar do potencial coulombiano dZ origem as integrais

_ -, s k
de dois elétrons, indicadas por R"(abjcd):
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R¥(ab;ca) = s a(r)b(ry) = c(r)d(r,)dr dr,
_ _ T _
* . > N
e, entao: |
k © 1
R™(ab;cd) = f a(r,)c(r,) = Y, {(bd/r )dr (A6-3)
A EA L 2 b Cath B e

Lembramos ainda que, em sua forma integral,

a equacdo HF contera as integrais:

3]

RN(33:15) = FN(ij) > integrais diretas
(A6-4)

Gk(ij] * integrais dc troca

i

k... ..
R™(%3;34)

Entdo, na eq.(A6-1), na primeira chave esta
a parté direta do potencial e na segunda chave estia a par-

te de troca do potencial.

Para rodar o SCHF, & necessario montar  um
conjunto de dados de entrada, especificando todas as caragc
teristicas do carogo, bem como o multiplete desejade & os

i g -
parametros de Lagrange, se necessarios.
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R

' Dados de entfadafpara‘a'configuragao~(15}1(np)1{1w3“

P

| Para uma. configuracio excitada no atomo de
He tipo P, o carogo & constituido apenas pela camada 1s ha-
bitada por um elétron. O orbital a ser calculado € o refe-

rente a camada np, isto &, P_, = P__, com £=1 e n o niimero

ng np
quantico principal da camada. |

2]

Na eq. (A6-1), Z=2’,Ni=1’ Pniii(r)=Pls(r) ape
nas, Esta fungio & fornecida numericamente numa grade ra-
- dial conveniente, como pode ser visto na folha de dados de

entrada para o FCHF, reproduzida no apendice P,

Pifa a determlnagaq de dik e fik’ seguimos o
método de SLATER“S‘ Da composigdc dos spins dos dois elé=--
trons da-configuragﬁo, verificamos (Tabeéla A6-1), que dois
multipletes sio possiveis:

a} Singlete, com S5=0 e'MS=G.
- b) Triplete, com S=1 e MS=~"0,t 1.

m m M

Sy 52 5 8

1/2 1/2 1 1

1/2 ~1/2 0 1
_~1/2 ~1/2 -1 1
=1/2 /2 (1 0

Usamds, entzo, as tabelas 14.1 e 11,3 de

SLATERES, e obtemos gue:
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a) A energia média dos multipletes &:

E,, = (1) +1(2p) + E°(1s2p) .-(1/6)G1(15'2p) (A6-5)

onde I(n%) €& a integral de um elétron, correspondente 3 par
te de um elétron do hamiltoniano HF (os trés primeiros ter-
mos da eq. (A6-1)}: energia cinética, interagao com o nicleo

e potencial centrifugo).

b} Se os dois elétrons tem a mesma projecao de -
spin, a configurac@o resultante & necessariamente triplete,

ent3o a energia do triplete &:

= ® - 1 -
Etriplete =E,, (1/6) G~ (1s,np) | (A6-6)
Se os dois ‘elétrons tem diferentes projegﬁo
de spin, a combihagﬁo resultante pode ser triplete ou sin-
- glete, entdo: -
E

= 3l
triplete © Psinglete = 2B, *+ 2.(1/6)G7(15,2p)

ou seja:

o F 1, . .
Esinglete =B, + (1/2)67(18,np) (AG 7)

. Em conclusao:

1) Para a configura§50 triplete P(SP), devernios
acrescentar a energia média nenhuma integral do tipo B (Np=
=) ¢ apenas uma integral do tipo Gk{NG=1), com k=1 e coefi

ciente T1=:1/6‘(fik)'
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2) Para a configuraciao singletef?{lP);'devemos
acrescentar a energia média nenhuma integral do fipo Fk, ¢
apénas uma integral do tipo Gk, com k=1 e coeficiente-fikf,
=1/£} Nos.dados de entrada (apéndice P) temos entao no

cartdo 12: NF=0, NG=1; e no cartao 14: Ti=0,5 e k=1,

3) Colocando dik=fik=0, o_orbltal Pnp sera cal

culado com a energia média dos multipletes (NF=NG=0).

Com estes dados podemos escrever a eq.(A6—1j

para a configuragao excitada do hélio (IS)l(np)lzp.

1) Com a encrgia média .dos multipletes:

: A :
1 d° 2 1 1
g7~ Fr 7t T ToUsis/md Py, () -

11 o . re
== Yl(npls/r) Pls(r) = einnp(r) -(§§_§)
2) Para 1P ¢ 3P
- X _Qi -2 3 01y asis/m) P (r) +
2_ er T rZ T oo np -’
.1 v mpls/r) P _(r) =€ P . (r)  (A6-9)
3 T 1 1s np np <

onde os sinais + e.~ referem-se ao singlete P e triplete P,

respectivamernte.
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Lembramos que os orbitais Pls e P2p sao auto

maticamente ortogonais, de modo que niao & necessario entrar

com os multiplicadores de Lagrénge.

i

Quando se torna necessiria a ortogonalizacdo
dos orbitais PnR e'Pn'ﬂ’ prochemos da seguinte maneira:
-multiplica?se a eq.{ﬁé:&] paré o orbital Png[r) por Pn.é(r);
mglfiplica-se a eq.(égli) para o orbital Pn.i(r) pbr Poo(T).
‘Subtrai-se a segunda pela primeira e integra-se sobre r, cb~
tendo-se entao o multiplicador de Lagrange A

k

como uma
combinagao linear de integrais R™, O valor de X e o coefi~

ng,n'2
ciente de cada dessas integrais devem constar nos dados de

entrada para o FCHF.

Vejamos, como exemplo, a configuragﬁo
(1s)l(ns)1:1’35, onde os orbitais Pls(r) e Pns(r)_devem.ser

ortogonalizados.

Para esta configuragdo, seguindo o método aci

ma exposto, obtemos;

E , = I(1s) + I(2s) + FO(1s2s) - (1/2)G6°(1s2s)
. = b / 0 " ..ﬁ
Eyriplete = fay ~ (1/2)G7(1s2s) N EUSTY
= B O -
Esinglete =B, + (3/2)G" (1s2s)
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Entiao, para ambos os multiplétes:'
NF=0; NG=1; k =0

g

L]

=

o
]

~1/2 para

Tt = 3/2 para 33
Podemos, entao, escrever a eq.{A6-1} para os

rbitais P .
orbitais 1s e Pns'

.42
'[‘ ¥ E%? - %} Pig(r) = e3P (m) - (as-11)

oy a2 ' o
[_ 14 2.1 Yo(lsls/r)] Phg () +

cilam-em] p e - gy B @ -

- A

oo SINGLETE -
ns,ls Pls(r) o (&Eulﬁ)

[ 3 - B2 ramern] r + - o -

=g P - )

DTE A6-13)
ns " ns "HS,ls Pls(r) fRIPLqu (
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Multiplicando {A6-11) por'Pné,'nﬁl, e inte~

- grando, cobtém-se:

o 2
1 4
sP_ (%) [— b4y

H]tw

]Plsdr = 0

Multiplicando (A6-12) e (A6-13) por Pls(r),

e integrando, obtém-se, respectivamente:

R®(1s1s,1sn s) - 2 R%(Isls,1sn's) = Ans Is

o L |
R (1sls,Isn s) = Ayc qq-
3

" entdo:

-1 para singlete S -

+1 para triplete S

e k = 0 para ambos.
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APRNDICE AB-7

" "APROXIMAGAO ANALTTICA DO RABICHO
DAS INTEGRAIS DIRETAS DE DOIS ELETRONS

Desejamcs calcular analiticamente as inte-

L+ ]

D . K
j;'z = é cos Sg(p)} wy(pr) cos 6§,,{q) u,,(qr) ;f dr (A7-1)
0 .

onde as funcgdes radiais u, (pr) tem comportamento assintoti-

co dado pela eq.(67)

lim ug(kr) = sen{kr-2n/2) + tg 6£(k) cos (Kr-2m/2}

T

ou seja

it

‘1im cos Gi(k) ug(kr}

oo

cos Sg(k) sen(Kr-gm/2) +

+

sen 6£(k} cos (kr-8v/2)

sen (kr+8, (k)~21/2) (A7-2)

Supondo entao que Ro seja grande o bastante
para que se possa aproximar u,(pr) por sua forma assintoti

ca, temos

D " I sen(pr+62(p)~2ﬂ[2} sen{qr+d,, (q)-2'n/2)
R
o T

2
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- K fm&f "s’en" (‘p‘r‘+‘aj§en‘ {qgz+b) . k7
R, r
onde a = Gz(p) - 4m/2
b =28,,(q) -~ &'n/2 ' (A7-3)

Usando a relagdo trigonométrica

sen @. sen B = (1/2) [COS(&“BJ - COS[G+5i]

‘obtemos
z = (1/2) fwdr cos[(p=q)x *(a=b)] _ (1/2) fmdf cos[(prq)r+(a+b)}
Yo | 5?- ‘ Ro T;
(A7-4)

cada um destes termos pode ser integrado por partes comno

segue: colocamos cos{mr+n) = u e 1/r2=v1 donde v = -(1/r)

‘e u'=~-m sen{mr+mn)

IR dr Eﬂiiﬂgiﬂl = [& cos (mr+n).1/r ] -m S sen(mr+n)% dr =
o) T RO R0

. cos(mR _+n)
- O :
= ~meos n S

R0 . ' R0

(2]
sen (mr) dr =
= .

- msenn [ ERE#EZL dr

R0 T
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Fazendo a mudanca de variavel mr=x

dr[r = dx/x 'e R0< T < +mRo< X < o=
Entao:
sz Eﬁﬁéﬁﬁl dr =/ 2EEX gx = - si(mR )
RD mRo :
I Egiémﬁl-dr = [ EE%HE dx ==Ci(mR,) e
R, . .- mRy . _

cos(mROfn)

57 dr cos(m§+nl = + mcos n si{mR ) + m sen n Ci(mE&; '
R, T Ro B ° '
0 _ -

(A7-5)

Colocando o resultado (A7-5) na f£ormula (A7-4)

~ obtemecs, finalmente

ZR

z- L {COSEIP'Q)R0+(a"bXI -~ COS[Ip+q)R0+(a+b11} +
o :

(1/2) (p-q)cos (a-b) si[(p-a)R ]

%

i

+

(1/2) (p*a) cos (a+b) si[(p+a)R ]

+

(1/2) (p-a) sen (a=b)Ci[ (p-IR )

1]

(1/2) (pra) sen(a+b) Ci [(pra)R ] (A7=6)
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" Observacio: O programa FCHF calcula as ondas

‘distorcidas sz(rJ'para o elétron incidente {espalhado) nbz

malidadas em energiazg; a forma assintotica de Pkﬂ(r) e:

| sz(r) = JE??EE? kr {cgs Sg(k)jz(kr)jsen Gék)nz(kr)}

ou seja, no limite assintdtico
Pkg(r) = /2/{nk)’  cos §, (k) uﬁ(k)' (A7=7)

pois ¢s limites assintGticos das fungtes de Bessel jﬂ e de

Neuman n, sdo

lim Krj, (kr) = sen(kr- 7/2)
T _
(A7-28)

il

Iim krnz(Kf) ncos(Kr-nR/Z)

T-rco
Ao calcular entao o rabicho das integrais di
retas, devemos ter o cuidado de multiplica~lo pelo  fator

conveniente:

D
.Z Ppl(r) qu,(r) ET dr = /mp/2 /EE7E:I£'£ (A7-9)
by
o

Por outro lado, ao calcular o rabicho da in
FBA :
tegral Ige1y temos no integrando 6£(k]=0 e Ccos Gz(k)uz(kr]=

= krjp(kr); entio

(A7-10)
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' C-1

[T Y,

“ 'INTRODUCAQ

A equacao de Bethe~Goldstone’ representa um

esquena de cialculo autoconsistente para as funcgdes de Green
de uma e duas particulas, incorporando os efeitos de corre=-
lagio de curto alcance entre duas particulas ocu dois bura-

cos, bem como efeitos de rencrmalizagido,

71 formula-

<

ram sua equacioc para o problema de correlagdo entre dois

Originalmente, Bethe e Geldstone

fermions em um gis de fermions no caso de “matéria nuclear”.
Especificamente, eles definiram uma funcio de onda espacial
para dois niiclecisem um niicleo "infinito" (incluindo o prin
cipio de. exclus3o de Pauli), e derivaram uma equacio inte-

gro-diferencial para uma tal_fungﬁo. 0 potencial inclui,
.além da energia de interacao AV(xl-xz) do par em questio,
-um termo Up(x;), de uma particula, efetivo, para represen-
tar a interacdo de um membro do par com todas as outras par

ticulas.

Esta fungﬁo.desconhecida Uy deve, entao, ser
determinada autoconsistentemente do potencial interparticu-
las V(x;-x,) e da funcdo de onda do par. A equacdo de Be-
the~Goldstone permite, portanto, incluir o efeito do poten-
cial efetivo Uy na fungzo de onda em todas as ofdens {Na
aproximacao do par independente, coloca-se UE=0, e obtem-se
o desvio de energia do sistema de fermions interagentes em

2a, ordem no potencial),



Posteriormente, a equagao de Bethe-Goldstone
foi reapresentada no’'contexto da estatfstica quantica, den-
tro do formalismo de teoria de muitos corpos, com funG#o de -
Green, por MARTIN e SCHWINGER! e por BAYM e KADANOFF’?, e
tratada com o que se chamou de aproximacac T. Esta aproxi-
rmagﬁo € usada como um meio de descrever colisdes interparti
culas, que naoc podem deixar de Ser'consideradas em certos
processos de transporte ordinarios como a condugio de calor

e de som.

Por outro lado, virias 'teorias de pares" fo
ram deéenvolvidas para tratar de efeitos de correlacio de
curto alcance para.sistema de elétrons em atomos e molécu-
1as73-78, onde um nﬁmero finito de fermions se move no cam-
po de um nticleo., Este problema € naturalmente diferente do
problema com um nitmero infinito de férmions. Uma das maio-
res diferencas 6 que a base para o estudo do problemaz nao
& ﬁais'fornecida por ondas planas, mas szo as solugoes das

_equacoes Hartree-Fock (HF) para o atomo, e sac auto~estados

do momento angular orbital.

Correcoes @s funcdes de onda HF e a energia

HE . . . - -
€ tornam-se necessarias, pois a aproximagao HF nzo leva

em conta apreopriadamente a repulsio entre el€trons. Esta de

ficiencia 6 corrigida pela adicdao da correlacao na: funcgao
de onﬁé e na energia, sendo a energia dé correlacdo negati»
va, uma vez que ela vem da repulsdo entre elétrons., Esta
repﬁlsﬁo ¢ mais importante para elétrons com spins Opoétos,

porque os elctrons com spins paralelos ja nao Se aproximam
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Ceo
tanto um do outro devido ao principie de exclusao de Pauli

z L - -
incorporado a aproximacgdo HF,

SINANOGLU’® mostrou que a prinﬁipal'contri-
bui@ﬁo a energia>de correlacdo do estado fundamental de um
. sistema de N-elétrons (camada.fechada) venm da correlacio de
pares de particulas, Cada uma &as diversés teorias de par
desenvolvidas a partir de 1960 tem uma Intima relacio com a
equaéﬁo de Bethstoldstone; que foi discutida por alguns au
tores: -SzKsz’?, SINANOGLU'®, SINANOGLU e TUAN’®.  SINANo-

6Ly’ °®

* o o a - t
por exemplo, situa o nivel de aproximacac da equacgao
de Bethe-Goldstone como estando entre a sua equacio "exata'

e a sua equacao em primeira ordem para o par.

‘ObjetiVOS

EquagGes para pares tcm sido resolvidas prin
cipalmente con ¢ uso do principio variacional num conjunto.

80-82

finito de fung¢oes de base . Porém, como McKoy observou, .

tais equagdes podem também ser resolvidas numericamente pa-

. -~ ,83,8
ra sistemas atomur;os;"S 83,84 .

O objetivo desta parte C do presente trabalﬁb
€ derivar ﬁm sistema acoplado de equagoes integro-diferencl
" ais, tratavel por ndtodos numéricos, para a amplitude de
par de buracos (particulas) em sistemas atdmicos. Fazemos
uma aproximagdc @ equagdo de Bethe-Goldstone antissimetriza
'da,.e por processo puramente analitico chegamos a um siste-
ma de duas equagCes com estrutura semelhante aquela das equa

goes RPA em sua forma integro-diferencial. Estas equagodes
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poden, portanto, ser resolvidas com as mesmas técnicas nu--

méricas ja empregadas para resolver.as equagdes RpA ‘> 88

Em outras palavras, vamos por a equagao de Bethe-Goldstone
em forma tratdvel por métods numéricos conhecidos e ja apli
cados a formas semelhantes.

" Descricao deste Trabalho:

‘ NGs vamos, como um primeiro passo, enquadrar
formalmente a equacfoc de Bethe-Coldstone com relacdo a equa
cac de_Bethe-Salpetei, que representa o esquema auto-consis
tente mais geral para o cidlculo de fungdes de Green de ;ma
e duas particulas. Na seccio C-2.,1 vamos mostrar que a equa
gdo de Bethe-Goldstone & a mais simples aproximagio possi-
vel a equagéo de Bethe-Salpeter para as funcgoes de Greem de

uma e duas particulas.

Propomo-nos considerar a equagao de Bethe-

~Goldstone ‘antissimetrizada como a aproximagidc de mais bai

xa ordem a equagio de Bethe-Salpeter, que YOUNG’’ chama de
primeira ordem, mas que ainda nao € a primeira aproximagao

de KATO et a1’®.

Na secgdao C-2.2 apresentamos uma equacao de
Bethe=-Goldstone antissimetrizada e aproximada em primeira
“ordem (BG1), onde primeira ordem agora quer dizer realmen-
te primeira iteracio na autocensisténcia cujo ponto de par

tida & a aproximacio Hartree-Fock.
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Nas seccdes C-3.1 a C=3.5 Vamés reduzir a sp
lugao da equac@o de Bethe-Goldstone antissimetrizada, em’
primqi:a ordem, ‘a solugdo de um sistema de equacgses integro-
-diférenciais que pode ser resolvida numericamente com méto
dos convencionais. O nosso procédimento g purqmeﬁte anali-
tico, consistindo basicamente em equécionar'pOIOS e residuocs

da funcfo amplitude de par exata, e aproximada em primeira

ordem,
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- C-2

——

" APROXIMACOES ‘K EQUACKO DE BETHE-SALPETER

' EQUAGAO DE BETHE-GOLDSTONE EM PRIMEIRA ORDEM

C-2.1, As eguacoes de Bethe-Salpeter e -Bethe-Goldstone:

"Relacoes Formais

A equacio de Bethe-Salpeter (BS) foi apresen
tada na parte A deste trabalhe (eq.(24)) como uma equa-
cao para a fungio resposta linear R{12,1°'2') em termos .de
um potencial Optico efetivo de particula~-buraco. De fato,
esta ndo & a forma mais usual da equacdo de BS, porsm & a
mais conveniente-pafa.o estudo de processos de espalhamento

elétron~-atomc.

, Podemos obter para Gy, a funcdo de Green de
duas particulas, uma equagéé idéntica 3 de KATO, KOBAYASHI
. e NAMIKIyB; eliminando a fungao resposta linear R em favor
de G2 (relagac de Schwinger, eq.(23)) no lado esquerdo _ da
eq. (24): e introduzindo no seu lado direito um potencial

optico efetivo W de duas particulas através da definigao:
Fd3'd4dat G(4,1') T (34',43') R(3'2,4'2') =
= [d37d4d4’ G(2Z,4) W(34,3'4") G,(3'4°,172") . (83)

A eq.{24) entdo se torna:
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G,(12,1'2') = G6(1,1') G(2,2') - G(1,2') G(2,1") +
+ fc(i,3)c(2,4)wcs4,s'4') G,(3'4',1'2') d3d3'd4d4’ (86) -

que € a forma mais usual da equagdo de BS. Esta & tambénm a
forma mais conveniente para o estudo de processos em que se
con51dera a 1ntera§ao de particula-particula, ou buraco bu~-

raco.

Vamos mostrar como se pode chegar a equagao
de Bethe GCecldstone (BG) partlndo da eq.(36). Segulndo o
método de KATO et 2& , 0 potencial W pode ser escrito ex-
pligitamente em termos de Gl"GZ’ de W mesmo ¢ de deriva-.
das funcionais de G, e W, em relagao a um pequeno potencial

externo dependente do tempo.

0 prlmelro termc de W(lz 34), representado

por W) (12 34y &7%8-79;
(1 | e
W (12,34) = -i fdS5 V(3- 5) {8 (3- 1) - -
| sU(5) |U=0
L 6011(1,4)
- 8(3-2) (87)
8U (5) |u=0
onde GII € o inverso da fungio de Green G, no sentido usual,

e V(1-2) € a interacgdc coulombiana definida por

V(1-2) = 8(ty - t,)/1T - Tl o (87-a)
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Podemds'eiiminar 6611!6U ém'w(l} en fﬁngﬁo 3
da resposta linear R do_sistema e do potencial Sptico efeti
vo de particula-buraco ¥ ji definidos na parte A deste tra
balho {eq.(21) e eq.(25)). Isto g feito a partir da e-

quacao de Dyson77

‘na presenga de um potencial U:
eor,1w = 6,197t - v,y - T, (88)
l ’ -') - 1 ] s 13 ¥ —

-+

onde Gg & a funcio de Green ndc perturbada e I & a2 auto e-
'nergia exata da particula (buraco). Fazendo a derivada fun
_ cional da eq. (88) em relagio ao potencial U(2)z U(2+,2) ob

tenmos:

. 6611(11';U)

= - §5(1-2) §(11-2%) - 22(217:0) (89)
sU(2) U (2) '
e colocamos, entﬁo,(das eqs. (21) e (25)):
' | . 86, (33%)
ST(11';U) _ , s2(11';U) °71 43 43
§1U(2) §G(33")  8U(2)
= ; E(13',1'3) R(32,3'2") d3 d3° 90)

Combinande (90) e (89) em (87), resulta que:

i}

wlll(12,34) = 3 v(12,34) + i £d5d647 V(3-5)R(65,75%) x

>

[6(3-1) 2 (27,46) - (3-2) & (17,46)] (91)

~206-



onde

v(12,34)

1}

|V (3-2)6 (1-3)6 (2-4) = V(3-1)6 (1-4)8 (2-3)

92)

V(1-2) [6(1-3)6(2-4) + 5(1-4)6 (2-3)]

Nota-~-se que iv é exatamente - gRPA

(eq. (44))
isto €, & o potencial de interacgao coulombiano antissimetri‘
- zado.

Cologuemos na equacgac de Bethe-Salpeter, em
lugar de W, a mais simples aproximagao para W(l), que & jus

tamente v:

b4

G2(12,1'2') G(1,1%)6(2,2') - G(1,2')G(2,1) +

+

i fG(l,T)G(Z,?jV(T-f)GZ(T Z,1'2')dT 47 -

i fG(l,T}G[Z;T)V(TFZ)GZCT Z,1'2")dT d7  (93)
-Comparemos, agora, esta equagao com a equa-

l ¢ao de Bethe-Goldstone, tal como apresentada por BAYM e
- KADANOFF’ 2 ;

G,(12,1'2') = G(1,1')G(2,2') - 6(1,2')G(2,1') +

+ 1 S6(T,1')6(F,2")v(I-2)6,(12,T 7)dTdZ ¢4
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Vemos que ambas diferem apenas pelo terceiro
termo na dircita da eq.(93) que esti ausente na eq.(94).
Ele representa o fato dc potencial coulombianoc ser antisime

trizado na eq.(93), mas nao na eq.(84).

Assim, vemos“que.a eq. de BG representa o ca
: éo simplecs da éq. de BS onde o0 potencial efetivo de duas
particulas & substituido pela interagdo coulombiana, o efei
to de troca estando incluido apenas na parte de uma particg

la.

Nos vamos considerar nesta parté C do presen
te trabalho a equacgao de BG antissimetrizada eq. (93} ao in-
vés da eq.{94), e nos referiremos a ela como eq. de BG sim-
plesmente. Diagramaticamente, ela pode ser expressa como

mostra as figuras abaixoc.

o)

— Pr—

& ' 1., PP
onde Lyaty > tl,tz. G2

. L ] . bl
1,,t > t,,t.,8 GZ
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orden

A diferenca mais iﬁportante a ser notada com
relacio 3 equacio de BG quando aplicada & fisica nuclear e
rquando aplicéda a fisica atomica, & ﬁue, para sistemas de
elétrons enm dtomos, o requisito de autoconsisténcia entre
‘as quantidades (fungdes de Green) de uma e de duas particu~-
las pode ser dispensado, pois para estes sisﬁemas a aproxi-

magio Hartree-Fock € um excelente ponto de partida.

Tomando pois a funcao de Grecen de uma parﬁf—
cula na aproximagzo HF (Gl=GHF), ¢ dispensando a autocdnsii
téncia na equagdo de BG, espera-se obter resultados bem prd

ximos aos das outras teorias de par74'75,

Portanﬁo; no que segue, a eq. de BG sera dis
cufida no sentido de se calcular a funcio de Green de duas
particulas, e a fungdo de Green de uma particula serd usada
‘na aproximacZo HF. A teoria ser2z chamada de Bethe-Soldsto-
ne enm primeira ordem (BGl) e sua equacdo fundamental  sera

entio:

BG1

G,

(12,1'2") = ¢ Fea, 1062,z - &F,2n6i 2,10y +

v i s D62, v 7,3 7601 (3 7,1°21)dTd7a34T  (95)

onde os nimeros se referem as coordenadas de espacgo, spin

HF o a funcgdo de Green de uma parti’cula2 na apro

ximacgdo HF, e G?Gl € a funcao de Green na aproximagio BGL; -

e tempo, G
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.x-é.o-potencial.coﬁlcmbiano*antissimetrizado-definido na

eq.(92).

| A eq.(85) refere-se, naturalmente, & parte
G?P’ ou_é-parte ng de GZ’ como definidas nas eq. (l4) e
eq.(15) da parte A, KEla sera usada nas seccoes subsequen-
_fes para a derivacdo de um sistema tratavel de equagdes pa
ra as amplitudes de pér de particulas ou buracos que, una
vez resolvidas nos ddao a funcgao de Gréen de duas particulas

ngou Ggp via eqs.(15).
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(=3
APROXIMACAO ANALTTICA A EQUACAO DE

”BETHE-GOLDSTONE EM' PRIMEIRA ORDEM

C-3.1. Introducio

‘Para resolver a equacdo BGl {(eq.(385)) Vamos.
proceder analiticamente; partimos do fato de que conhecer
as aﬁﬁlifudes de pér'xn equivale a conhecer a fungio de
Green de duas particuias, conforme eqs.{(15). Nesta secgao
C~3 vamos portanto procurar equagles para as amplitudes de
par. Primeiramente colocamd§ § amplitude de par exata em
forma espéctral (C3-2) e deduzimos a partir da eq. de  BS
uma equacio homogénea exata para x, (C-3.3). Esta equagido
€ entdo colocada na aproximagao BGl e em forma espectral,
Da comﬁaragﬁo'dos polos e residuos de xn exata e de xn-aprg
xinada resulta um par de equagbes integrais acopladas (C-3.
',4); que sao finalmente transformadas no desejado sistema de
equagoes integro-@iferenciais (C-3,5,6). Faremos os cdlcu
los em detalhes para a amplitude de par de buracoé.  Para

o par de particulas o procedimento € completamente analogo,

C~3;2;'P0rma'espGCtral'exata das amplitudes de par de bUra—

" cos e de particulas

As amplitudes de par de buracos e par de par
ticulas sdo definidas e relacionadas i fungdo de Green G,

pelas eqs.(15]).
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Consideremos a amplitude de par:de buracos

onde chamamos T= tl - 1:2

bb
X, (1,2)

13

“ IThas@]l g

it

o) <h 2y (1v(2) [§>-0(-1)<N e (2w (1) [§>  (26)

Explicitac3o da dependeéncia termporal da amplitude de par

Explicitaremos a dependencia temporal na eq.

(96) com a ajuda da eq.(5), e lembramos qu8'|§> e |§-2> S0
autofuncoes do hamiltoniano H (independente do tempo) do
sistema., Obtemos:

bb _ . N-2. LN, Y _N=2 wiHt N

X, (1,2) = o(r)exp|iE, t151E0t2j<n felryde Ylr,) > -

| N<2 :
- : N, N N-2 T N
- -9("T}eXPfiﬁn ty-iBgty)<, Tlelrye™ wirp iy

(87)

N
0

pectivamente.

N N-2
onde E, e En

N-2
n > Tes

- ' . N
sdo as energias dos estados [y> e |

Usando para as exponenciais em ty e t, da

eq. (97) a identidade
ab ~ cd = [(a+b) (c-d) + (a-b) (c+d)] /2

podemos por em evidéncia a parte da exponencial que depende

de {t1+t2) e entgo:
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XoP(1,2) = exp(i(E)™? - Eﬁ)(fl*fzJ/i] (e Q7ma)
onde

X2 (r 7,00 = 0(exp[i(E) 2 + BN /2] < Plyr e (e, Iy -
- G(-r)exp[-i(Eﬁ-z + Eﬁ)T/ZJ<§_2!w(rzje_iHTw(fl)|§> {97-b)

Do mesmo modo, podemos especificar e guardar

. ' *
para uso futuro, a dependencia temporal de xbb (1727%).

* -
P a2y = frrtenytan) it
resultando
bb* vy . N-2 N , bb* ,_,
(172') = exp[~i(E ~* - Eg) (t] + tz)/;] xo (rirhT
| (97-c)
bb*

(r 21’) = e(—T')exp(}i(Eg + Einz}T'/él
c< T e yTan N - etrexpAE]) + BN P11 /2]

iHt!

gl ape Tyt Nt | (97-d)

- | . t
onde 1' = ty s
Usamos, agora, na eq.(97-b) a relagcao de com’

pleteza N- L, Nwl
- =1 % !
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bb _
n (rlrz*TJ-“

- o(mexp (i@ 2 /2 T v 1)1N b, KLy emiliry oy s
- o(-1)exp[-1 (B 2,50 /2 z S T Te T B TR T
98)
e definimos
G v lTh = h(rp)
N-1y, ., N, -
<g |¢(r1)50> - gg(rl)
N-1 LoN-1
-1E T -1E T
' . pN=1 .N-1
. E iE T
N-2 .y _iHT N-1 . N2 N-1, . g n
g et T = e B lwizd 1y e hg (r;)
99

Recordamos que gk(r) e a ampiitude de umaipaz
~ticula, ou orbital de Dyson, ja encontradas na parte A (eq._

@),

Pondo as definigSes das eqs.(99) na eq.(38),

cbtemos:
if(72)e3 g0,
Xn” (F17501) = 0(0) e [ R ) Be(ry) g (rp) -
CasP-0)s |
- 9o{~t) & e % (rz) gg(rl) (100)
g
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‘Estamos, agora, em condigoes de fazer a trans-

formada de Fourier no tempo relativo t:

b . iz bb
(rlrzgz) = far et X5 (rlrz,T)

o n i(Z+Ank)T n. '

= i hy (rydg (ry) fdr e o{t) - g hg(rz)gg(rl) K

1(2 An It ' ‘ _
- fdt e e{~-1) (101)
onde A, = (1/2) B{A-p(Y) = N2~ glys o @) - E).
(101~a)

Mas
. . .

roatfe(et)e™tOT) oMt - lin  +ifo-oxin) (102)
-t : E . n- :

e chegamos entio a forma espectral para a amplitude de par

P (1,2):

Mg () hg(rz)gg(rla}

2P (r r,,2) = i Lim (% (103)
_ n+0 |k z+Ank+1n g z—Ang—in
onde
n N-2 N-1
hy () = <3 v () |y
N
g, (1) = llw(r)lo
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e

b, = (r/2) B - 5 o @l gl oo @l - B

A eq.(103) & exata, e procedendc de forma
idanti;a chegamos a uma expressio semeclhante para a ampli«

tude de par de particulas xﬁp(l,Z).

C-3.3. Deducao de uma equacio homogénea para a amplitude de

“par de particulas ou de buracos

Cor o objetivo de extrair uma equacdo para a
o

bb

anplitude de par X/ (ou xgp) vames considerar a equagao de

BS (eq.(86)) para Gyt

G,(12,1'2") = G(1,1')6G(2,2") - G(1,2')6(2,1') +

f&SdS'd4d4'G(1,3)G(2,4)w(34,3'4')G2(3'4’;1'2‘}

"

~onde G, = ng + ng + Ggp, sendo que cada parte de G, con~

tém uma fungic degrau de Heaviside para especificar a orde
nacso temporal conveniente das variZveis ti, ty, ti e té,

como definido na Seccgac A-2,

Da definicao de ng'(eq;tig}), junto com as

eqs.(87~a) e {87-c) podemos escrever:

(2) o |
| (2t ey
bb foty o oo om aom tT1277127 BB, L,
G, (1z,1727) = - L e Xn (717307100

bb gl Iegl
¢ Xy (PqTp.1yp) O(-Ty, * T], - iz ;2 ) (105)
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e

onde

il
ln3
c+

3 ’ - 1 = L) t
Ty = (1/2) (g5+ty) T3 = (1/2) (2f+t)

Assim, ng (¢ da mesma forma Ggp) depende a-
penas parametricamente sobre as coordenadas temporais. Va-

mos Buscar entac a transformada de Fourier de ng

na varia-
- vel Tiza (omitiremos os Indices bb das amplitudes de par,
ficando elas subentendidas, a menos que se diga em contra-

~rio).

bb bb 1
G2 (12,1'2') = Gy [12,r1réTi2Ti2).=

) U kI TY -1881y, . tas oy
= O0CTp Ty =) ke X, (R2)x* (ryryTyn)

Usando a representacio integral

o(t) = - (1/27i) 1lim f dwe ™Yw+in)
| b0 |

bb t ' 1 = 3 H * oy .-
G2 (12,r1réT12T12) = (1/27i) %iﬁ i xn(lz)xn(rir2112? X

miw? (T!o=T) . 2 (2) o
12 f.1 En le

dwt! e
xS e

w' - in

onde

1

o= le - _|112|/2 - I?izl/z

Mudando w = w' + Eéz):
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(12 rir T‘ T’ ) = (1/27i) 1im % Xp (12)x (r r ) X
1721212 L 12

x Jdw e 12 e - | €106)

Comparando com

-iwT!?
r(; 12

(1/2%) Jdw e G(w)

12) =

concluimos que

| ' X, (12)%* (r}r37],) i{w-EézB)T
62\12 rlrzrizw) = «i I1im I 53 e
o n w - En + in

(107}

W g

Substituindo_a eq. (107} em ambos os membros

bb

da equacao de BS para G,” (eq.(104)), e comparando os resi-

duos de cada térmo no polo w = Eéz), obtemos:
Res. 1° membro: -i Xp (lz)x (r! rz,rlz)

'Res. 2° membTo: -i [rdsdz'd4d4'G(1,3)G(2,4)w(34,3'4')xn(3'4f)jx

X K (riTyTey)

Aqui noés assumimos que G(1,2')G(2,1') e

G{1,1')G(2,2') n¥oc tem polo em w = Eéz), Portanto:

X, (12) = fd3d3‘d4d4fc(1;3)s(z,4)W(34,3'4')xn(3'4'J (108)
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- BG1

- Equag@o homogénea para 'y em forma espectral

- A eq.TIOSJ € uma eqhagio homogénea para a am
plitude de'par de buracos, e & exata. Na aproximagao BG1

ela se torna

BGI

(12) = i fd3d3'd4d4'GHF(1,3)GHF(2A)V(34,3'4'JX§G1(3'4’)
(109)
ou
Xpot(12) = i sasaactt (1,36 2, 0vE-0x 34 -
BGl,.,,.
- 1 sasas6t(1,4)67 (2, 3)V(3 $)x>61 (34) (109-a)

Vamos explicitar a dependéncia temporal no .
segundo membro da equagio (109~a) para a amplitude de par.

Lembramos que:

V(i-j) = V{ri-rj)ﬁ(ti*tj) eq.({87-a)
xn(ij) = exP(lg( JTlJ,xn(rlrolj) eq.(87)
G(i,j) = G(r.r.7..) eq. (3)

ivj i)

e, deixande de escrever, por ora, os indices BGl e HF, a

eq.{108) se torna:
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xn(12) =3 Idr dr dt G(r1r3T13)G(r2 4 24)V{r 4)G(ts 4)

P,
x Xn€?3r40 Je

iz,
X V(rg=1,)6(tsmt,)x, (rs7,07) e n

cnde

xn(r3r40 ) = 1lim _ xn(r3r4134)
34

Usando
“iET 4.

u(rlrjrlj) f(de/Zﬂ)G(ri;j,e) € 3

i

xn(iZJ if(Zﬁ) fdr3 4dsde V(r3 4}xn(r3r4ﬂ) X

bs [é(r1r3,e)G(r2r4,st - G(rlr4,eJG(r2r3,e'i}

-i(etl-aftzj i(e+e'+B£2)Jt :
Xe Jdt e : _ (110)

. = (2) :
- 1(e+e'+E( )t
mas Sdt e n = 2w6(E+s'+E§ZJ)

' £
entao, na eqg.,{110)., devemos ter e z--a-Eé“J

ey i gymeryy)
xn(IZ) = (i/2n) fdr3dr4V(r3—r4)xn(r3r40]fdee :

X [F(rlrs,g)G(r2r4,wE§2)—e)-G(rlr4,e)G(r2r3,*Eéz)—e{} (lil)

Colocamos agora t,= Ty, -le/z de modo que
a exponencial na eq.(111) fica expressa apenas nas coorde-

nadas parametricas T12 € Tqypt
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el{F( Ve me ty,) ) eiE£Z3Tié ”e-i(e+ﬁéz)/2)r12

e fazemos ainda uma mudanga na variavel de integragdo €:

z = E§2?f2 + €
'de sorte que a eq. (111} torna=-se

iE(ZJTIZ
xn(12) = e U X

n (1727 15)
~jizT

. 2
xn(rlrlez) = {1/27) fdz e 1

{fdrsdr4v(rs-?4)xn(r3r4d) X

g (2) p(2) £(2) °
)G(rzr4 154+ 2" )l X

X [G(r 3,z+

_ EéZ) )
G - - }
b {r2r3 z . )]

Entzo, pela definiciao de transformada de

Fourier,

BGl(r ,2) = i fdrgdr V(rg1,) ool (r,r X

. . (2) - (2)
T X [?HFfrlrs,z + En ) (r2r4,- z + En ) -

‘ . 2

2) 1 (2)
o gl B
- GHF(r1r4,z -2} G HF(r2 3, z 2 .;] (112-a)
‘ 2 2 —

x

Esta € a equacgao paré a amplitude de par de
buracos ngl em forma éspectrai.GHF(rlrz,w) € dado pela eq.

(11) onde os orbitais de Dyson'séo substituidos por orbitais
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HF e os polos de energia sdao os parametros HF de energia =

E o EHF de buraco e particulas, respectivamente:

HE x I-I H
[ pey try)  £0 e (r))
('r er) = JIim 5 g g J + g < J
A _ HF _ | v - 'HF'+ :
Wo- e, in g in
onde, zgp = (Eg - EE"I)HF € a energia de um buraco
e - EEF ='(E§ - E§+1)HF € a energia de uma particula

A eq.(l12) pode ser reescrita de forma mais
compacta com.o uso do potencial coulombiano antissimetriza-

do v

20l ry2) = i fdrgdr,drydry 6 (rgrg,2-E(P/2)  x

(112-b)

H" 2 " 5
¢ (zyr - 2-E B 12 virgr,,ryrg )l (e ©)

- C-3.4., Comparacao das formas espectrais daz amplitude de par
BG1 |
)

exata e aproximada (x

Dispomos agora de duas equacOes espectrais
para a amplitude de par xn{rlrzz): a eq.{103), oriunda ex-
clusivamente da definicgdo de Xp» © portanto exata, e a eq.

(112), derivada via eq.(108), dentro da aproximacao BGI.
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BG1

n , Vamos comparar os

Assumindo entao Xg = X

polos e residuos de ambas as equagdes para a amplitude de

paf.r'

Consideremos os polos e residuos no semipla-
no complexo superior, isto &, levemos em conta apends 0s
termos |
| ) g (r;)
xiXATO(r rJz) =i lim Z .1 8 ? da eq.(103).

n+0 g z =~ Ang - 17 _ _
Igualando, portanto, a eq. {103) com a eq.(112)
(r Yg, {rq)
1im.3 - 27g. 1 . i 1lim fG (rlrs,z - E(Z)/@ X
n+0 g z - Iy ng " i n+0

(113)

e

(r!r 0 )dr dr, dr! dr

X GHFIr2r4, ~Z= E(Z)/zlv[r ryr 4 1

3r4 3T g

e chamando de Aig o primeiro tipo de polo resultante, temos:

oo g2 HF _
bhe = En /2 * ey  (114-a)

'O'resfduo correspondente & hgl{rz) gé(rl), e

temos:

I HF '

gg (rlJ g (rl) (1]—4"'b_)
W ey =m0y - 5 b 6 (e, o (D IEL I .
g2 g 2 T3 T2T4r"5p gl °

(114~c)

x virgry,riri)x, (ryrg6)
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Um segundo tipo de polo Aié.resulta da eq.

I _ _:(2),, _HF ' e e
bhg = T 2= gy | - (115-a

. nll 11
com residuo hg (rz) gg (rl), onde

thI(rzj - ng(réJ | : (115-b)

z - HF - 2) _ HME. _HF%
ggI(rl) = P %rl) = - [ G (ryTz,- Eé ) Eg ) fg (r4) X
x v(rér4,r§r&)xﬁ(rérA5j  (115-¢)

As eqs. (114) e {115) determinam completamen

te a amplituderde'par de buracos xfcl(rlrz,z).

C~3.5, Amplitude de par contraida no tempo

Recordando as eqs.(97a,b), podemos escrever

-a amplitude de par contraida no tempo, isto &:

| ig(Hr
X (1,2) = e : Xp (r175) onde
. ‘ N-2 N .
Xp(T1Ty) = lim_ xn(rlrzr) = < Iw(rl)w(r2)10> (116)

+0
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Isto significa que, uma vez conhecida a ampli
tude de par ¥ (rlrz,z),-x (r T ) fica determinada bela inte-
- gral de linha de ¥ (r1 2,2) sobre um caminho semicircular no
plano complexo z, indo ao longe do eixo real de -= a +o, e

voltando pelo semiplano superior no sentido anti-horirio.

e +o -izt _
xn(rlrzj = ii?- {w dz e xn(rlrz,z) =
= (1/2w) f dz xn(rlrz,z) (17

0 caminho & fechado no semiplano superior por
- = : -12T _=2 .
que se T € sempre negativo, e s0 se anula ao longo do
semicirculo se Imz & positivo. Apds fixar o caminho de inte
graczo, podemos tomar o limite dentro da integral ¢ a expo=-

nencial fica igual a 1.

Novamente usando da eq.(103) apenas a parte

com polos no semiplano superior, obtemos, entdo:

, hy (r,) g, (34)
Xn(rlrz} = (1/21’?) lim f dz I z
‘n+0 k z = Ank - in

-

nil

BG1 |
Xn - f By (rz) pk(rlj - § hy (7,) gk (rl) =

(Tlrz)

H

————

- gL (rljhni*{ w) - T A (r?)hn( }r (118)

n(+ n(- . - . .
onde hk( %r) e nk( {r) satisfazem as equagoes integrais

(114-¢) e (115-c).
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" pard ‘a amplitude de par na BGl

Para se obter um tipo de equagaoc de autova-
~ lor que permita calcular numericamente y  na aproximagdo

BG1, aplicamos o operador HF

. [6HF)~1 [GOI ~1 , JHF

3 es@uerda das eqs. (1l4-c e 115-c) para h;(+%r) e hi("{r).

Aplicando
Fer,, 0] = @~ 8(r,))8(rmry) * E(rry) em
hﬁ(rz) = fggF(rs)G F(r2r4,E)v(r3r4 4)x Gl(rér&)drsdr4dr3dr&
vem:

_fdrz[E-h(rz)jhE(rz)G(T—rZ) + Jdr, HF(rrz,hn(rz)

HF* . NP~ BG1

= f k {r SJG (TTZ,E)G (rz 4thV(T3 4:r r4)X (T%r&) X

X drsdr4drédr&dr2

Integrando em r, e usando a eq.(118), obte~

mos:
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[E - h(r)]h?(r) + fdrl ZHF(rrl)hﬁ(Ti)'”

- 0 HF*% '
) —-é Jay (r3) V(rsr ry 4) X (119-2)
HE, . _HF vy Do,
X [h (r4)g (rs)ffg (r4)gk(r3)]dr3dré¢r&

Da mesma forma, aplicando [GHF(rrl,g}]_l en:

7 1J (r1r3E3fk v e g x

b'q drgdr4drgdr& obtemos

(B-h(n)) gf(x) + sar; s ) glrp) =

4) v(rr4, 3 4) b | (liglé)

HF - .
x [ﬁg(+{r3)ggpcr3)+5gr(r&)hg( %ré)jdrgar4dr3

No sistema de equacoes (119), temos:

EéZ}'= Eﬁnz - EN

=
i

HF - (2)
e~ By

ey
fl

A )
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onde €y = Eg - Eﬁul 8 a energia de um buraco
Eg = g§+l" Eg . € a energia de uma particula
h(r) = (-v%/2) (Z/]rl)
HF . . - s .
é o potencial HF ja definido na eqg.{ 20).

'z

O sistema de eqs.{119) constitui, entao, um
par de equagoes acopladas para hn(r) e gk(r) que Junto com
os orbitais HF fHF(r) e g (r) determlnam g amplltude de

par de buracos na aproximacdo BG1l, via eq.(é&ﬁ), S

Como se pode observar, as eqs.(119) sio seme
lhantes em estrutura as equacoes integrodiferenciais que de
terminam a amplitude de par de buraco e particula na aproxi

pbRPA

macao da fase aleatdria X5 (r 1rz)_m. Assim sendo, as

técnicas num@ricas empregadas nos célculos_RPA podem . ser
imediatamente adaptadas ao cialculo das eqs;(llga,b)sg' 5,
‘Estas equagOes podem também ser resolvidas através do méto-

do de diagonalizacao de matriz.
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